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Resumo

Nesta tese estudamos o fenomeno do atrito, em escalas nanométricas, sob as-
pectos como a influéncia da temperatura, velocidade, forcas normais e a contribuicao
de graus de liberdade magnéticos. Nosso trabalho tem duas vertentes principais:

Na primeira parte do trabalho propomos um modelo tri-dimensional para des-
crever as forcas de atrito. Esse novo modelo tem como ponto de partida os trabalhos
anteriores de Gnecco, Riedo e Sang et. al.[1, 2, 3, 4] e inclui a dependéncia das
forcas normais. Com isso conseguimos definir de forma consistente o que chamamos
de coeficiente de atrito dinamico. A eficacia do modelo é comprovada utilizando-se
simulagoes de dinamica molecular e resultados experimentais.

Na segunda parte, procuramos determinar qual a contribuicao de graus de
liberdade magnéticos para o atrito. Este ponto é importante quando se trata do
movimento relativo de duas superficies magnéticas como é o caso de leitoras de discos
e fitas magnéticos. Suspeitamos que quando duas superficies magnéticas se deslocam
préximas umas a outra, vortices sao desenvolvidos nas respectivas superficies, como
um mecanismo de dissipagao. Para estudar este fenomeno simulamos duas redes
magnéticas que podem se deslocar, uma relativa a outra. Usando dinamica de
spins e dinamica molecular, fazemos a evolucao temporal do sistema, calculando as

grandezas de interesse a cada passo de tempo.
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Abstract

In this thesis we study aspects of friction at the nanometric scale: its de-
pendence on temperature, applied normal force, velocity, and magnetic degrees of
freedom. The work is divided in two parts:

In the first part we consider a three-dimensional model to describe friction
forces. The model is based in the works of Gnecco, Riedo and Sang et. al.[1, 2, 3, 4],
and includes the dependence of normal forces. Using our approach we were able to
define the coefficient of dynamic friction in a consistent manner. The effectiveness
of the model is demonstrated in comparisons with molecular dynamics simulations
and experimental results.

In the second part of this work, we determine the influence of magnetic degrees
of freedom on friction. This is an important point when we are dealing with two mag-
netic surfaces in relative movement, as in case of magnetic record and ribbon readers.
We have evidences that when two nearly magnetic surfaces are in relative motion,
vortices are created in the respective surfaces, as a dissipation mechanism. To study
this phenomenon we simulate two magnetic lattices that can be dislocated, one rel-
ative to another. Using classical spin dynamics and molecular dynamics simulations
we study its temporal evolution, calculating the important physical quantities, in

each time step.
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Capitulo 1

Introducao, Motivacao e Modelos
Teodricos

1.1 Introducao

Forgas de atrito tém um importante papel em diversos fenémenos [5, 6, 7, 8.
Com um pouco de cuidado podemos perceber sua importancia em areas tao dis-
tintas quanto geologia e biologia. Em tecnologia, o desenvolvimento de superficies
durdveis com baixo atrito e filmes lubrificantes tornaram-se um importante fator na
miniaturizagdo de componentes méveis para varias aplicagoes. E conveniente lem-
brar que técnicas tribolégicas e de lubrificacao convencionais, usadas para objetos
macroscopicos, podem ser ineficientes em escalas nanométricas e requerem novos
métodos de controle.

Em nivel conceitual e tedrico, recentes avancos revelaram a enorme complexi-
dade de processos triboldgicos aparentemente simples[9, 10, 11]. O atrito estd inti-
mamente relacionado a adesao e desgaste, requerendo um entendimento de processos
altamente fora do equilibrio a nivel molecular[12]. E sabido, que o atrito depende
fortemente das propriedades das superficies que estao em contato e ira apresentar
diferentes comportamentos, dado que, as superficies podem ser lisas ou rugosas,
duras ou macias, eldsticas, viscoelasticas ou plasticas, quebradicas ou ducteis e de
diferentes tipos de elementos.

Sob o ponto de vista tedrico, simulagoes em computadores vem desempe-

nhando um importante papel no entendimento de processos tribolégicos[13]. Estes
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tornam possivel realizar “experimentos numéricos” controlados, onde a geometria,
condicoes de deslizamento e interacoes entre atomos podem ser modificados a von-
tade para explorar seus efeitos no atrito, lubrificacdo e desgaste. KEsta poderosa
ferramenta nos possibilita seguir e analisar a dinamica de todos os atomos que cons-
tituem a simulagao. Sob o ponto de vista puramente analitico nao existe, em geral,
uma teoria para analisar processos como atrito e desgaste, por serem constituidos
por processos fora do equilibrio. Portanto, simulagoes sao de grande ajuda para o

estudo destes fenomenos.

1.1.1 Observagoes Fenomenoloégicas ou Teorias Classicas de
Atrito

O atrito desempenha um importante papel em nossa experiéncia diaria, por exemplo,
no deslocamento de um carro ou em nosso caminhar. Assim, é natural que, durante
séculos, se procurasse um entendimento minucioso sobre este fenomeno. Os grandes
pioneiros da tribologia, Leonardo da Vinci, Guillaume Amontons e Charles Augustin

Coulomb [5], enunciaram trés leis fenomenoldgicas:

e Independéncia da drea de Contato

O atrito é independente da area de contato aparente.

e Lei de Amonton
Atrito é proporcional ao peso aplicado. A razao y = ?L“”l é chamada coefi-
norma

ciente de atrito, e esta é maior para atrito estatico do que para atrito cinético.

e Lei de Coulomb

O atrito cinético é independente da velocidade.

Estas trés leis fundamentais do atrito, que sao baseadas em experimentos
macroscopicos, nao sao completamente entendidas em termos de processos micro ou
nanoscopicos mais fundamentais.

O primeiro estudo sistematico a respeito de atrito foi feito por Leonardo da
Vinci (1452-1519). Ele fez medidas da forga necessaria para deslizar uma massa
M, sobre uma superficie inclinada, medindo o angulo «, definido como aquele no
instante que o corpo comegca a deslizar. Com isso fez duas importantes observagoes:

1) concluiu que a forga de atrito dobrava quando o peso dobrava, o que queria
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dizer, F' o« M; e 2) concluiu que a for¢a de atrito era independente da largura e
do tamanho da superficie, logo F' era independente da drea de contato aparente, A,
entre as superficies deslizantes.

Dois séculos depois de da Vinci o Fisico francés Guillaume Amontons (1663-
1705) considerou o problema do atrito outra vez, e usando molas para medir a forga
lateral, ele confirmou as observagoes feitas anteriormente por da Vinci e conseguiu
diferenciar atrito estético de cinético. No entanto, alguns autores[5| afirmam que
Amontons nao tinha consciéncia da diferenca entre os dois fenémenos de fricgao.

Outra importante personalidade, muito pouco conhecido por seus trabalhos
no campo da fisica de atrito, mais famoso por seus trabalhos em matematica, foi o
cientista Leonhard Euler (1707-1783). Ele encontrou uma solugao analitica, apds os
estudos do mecanismo de deslizamento de um corpo em um plano inclinado (baseado
nos experimentos de Leonardo Da Vinci), onde atribuiu a rugosidade das superficies
a existéncia do atrito. A figura abaixo ilustra de maneira exagerada o modelo que

Euler propos sobre as irregularidades das superficies:

— —
Fat=UN

Figura 1.1: Modelo baseado nas irregularidades das superficies proposto por
Leonhard Euler.

Ao colocar um bloco sobre um plano inclinado, Euler imaginava que o “ema-
ranhamento” entre as superficies impedia que o bloco deslizasse, ou seja, a forca
de atrito resulta da forga gravitacional, onde o préprio atrito minimiza a energia
potencial do objeto na extremidade do plano inclinado. A partir deste modelo, ele
pode prever que o bloco estaria na iminéncia de deslizar quando uma das “faces” das

irregularidades estivesse na horizontal baseado em uma relacao geométrica entre o
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angulo de inclinacao do plano 6, e o angulo de inclinagao dos serrilhamentos 6.
Com isso ele previu que, o deslizamento acontece quando 5 for maior que ¢; (em
qualquer uma das duas superficies) e assim ele concluiu que o coeficiente de atrito
seria proporcional a tangente do angulo #,. Pode-se chegar as mesmas conclusoes
que Euler chegou nos baseando nas Leis de Newton e no equilibrio de forgas. Con-
siderando a figura 1.1, vemos que 65 é o angulo que o plano inclinado faz relativo a
horizontal, m é a massa do objeto e entao a forca normal realizada pela gravidade
é 'y = mgcosfy. O objeto comeca a deslizar quando a forga tangencial mg sin 6

excede a forca de atrito estatica F;. Logo, se o angulo em que o deslizamento se

OFs
OFN

seus estudos Euler foi a primeira pessoa a concluir que deveria haver distin¢ao entre

inicia é 6,, entao Fy, = mgsinfy, = Fytanf, e assim, pu, = = tanf,. Com
atrito estatico e cinético, sendo que o estatico é sempre maior que o cinético.

Um nome bastante importante no estudo do atrito entre sélidos é Charles
Augustin Coulomb (1736-1806). Engenheiro de formagao, foi principalmente fisico,
e mundialmente conhecido por seus trabalhos sobre Eletricidade e o Magnetismo.
Coulomb que nao tinha interesse apenas no estudo do coeficiente de atrito, estudou
também a dependéncia temporal da forga de atrito estatica com o tempo de repouso
entre as superficies. Ele encontrou um aumento da forca de atrito com o tempo
de repouso e fez uma descricao matematica do fenomeno. Seus maiores resultados
foram publicados no “Essai sur théorie du frottement”, geralmente referido como as
“Leis do Atrito de Coulomb”. Dentre seus trabalhos se destaca o trecho:

“Para madeira sobre madeira ou metal sobre metal, em condicoes secas, a
velocidade tem muito pouco efeito no atrito cinético, mas no caso de madeira sobre
metal o atrito cinético aumenta com a velocidade.”

Sua afirmativa que destaca a independéncia do atrito cinético com a velocidade
é conhecido hoje em dia como a “Lei de Coulomb”.

Como ja comentado, o coeficiente de atrito foi inicialmente definido pela razao

entre a forga lateral (atrito) Fp, e pela forca normal (externamente aplicada) Fiy [14],

w=—= (1.1)

ou

(1.2)
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Na primeira definicao, F;, = 0 em Fy = 0; i.e., a forca de atrito é zero em forca
normal zero, enquanto na segunda definicao, a forca de atrito pode ser finita quando
a forca normal é zero e o coeficiente de atrito é dado pela inclinacao da curva de forca
de atrito x for¢ca normal. A equacgao 1.2 é mais abrangente pois é uma defini¢ao local
de coeficiente de atrito. Como veremos nas préximas seccoes, esta quantidade nao
é uma constante pois depende do tipo de material, e toma diferentes valores para
diferentes condigoes (Por exemplo: umidade, morfologia, temperatura, velocidade e
etc...) das superficies deslizantes.

Como um exemplo de aplicagao destas equagoes, alguns autores (veja re-
feréncias em [14]) baseados em observagoes experimentais propuseram a seguinte

forma para a forca de atrito,
Fr, = po(Fno + Fy).

Aqui, Fyo é uma forca normal “interna” que é adicionada a for¢a normal ex-
terna Fy para contabilizar a presenca de forgas inter-moleculares adesivas. E impor-
tante notar que, Fyq, esta relacionada de maneira nao trivial com a area de contato
efetiva entre as superficies [5]. Veja que se usarmos a definicdo dada pela equacao
(1.1) temos Fr/Fn = puo(l + Fyo/Fn) que para Fy — 0, p — 0o, mas usando a
equacao 1.2 obtemos um coeficiente de atrito, que em primeira aproximagao ¢ uma
constante, 1 = o, convencionalmente definida em muitos casos. Portanto, de agora
em diante quando nos referirmos ao coeficiente de atrito neste trabalho, estaremos
pensando na definicdo dada pela equacao 1.2. A titulo de informacao, o coeficiente
de atrito (equagao 1.2) entre varios materiais estao tabulados em manuais e hand-

books e sao necessarios no projeto de maquinarios e na industria de construgao.
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1.2 Motivacao - Atrito e Desgaste

1.2.1 “Ploughing”

O termo “Ploughing”, que tem como tradugao “Aracao”, é uma técnica muito bem
conhecida e usada ha muitos anos no campo da agricultura, e é o processo de revolver
um terreno agricola com um arado, equipamento mecanico tracionado. Se fizermos
uma mudanca de escala desta ferramenta para o tamanho de alguns nanoémetros e
combinando esta com técnicas convencionais de microscopia de varredura (ver secgao
1.3.1), podemos realizar nano-litografia[6, 7] com resolugdo de poucos nanoémetros
(ver figura 1.2). Estd técnica consiste basicamente em passar uma ponta nanométrica
sobre uma superficie, com uma grande forca normal, tal que se possa remover ma-
terial da superficie, deixando caminhos ou “riscos” muito bem definidos que tem a

forma da ponta(“arado”) usada.

\

Figura 1.2: O mecanismo de Ploughing(a), similar a um processo de litografia(b).
[5, 6]

Este processo é conhecido como nano-litografia e possui vantagens tais como a
precisao do alinhamento, comparado as técnicas do feixe de elétron ou de ions,
nao hé perda de definicao e a auséncia de etapas de processamento adicionais.
Nano-litografia vem sendo aplicada com sucesso no modelamento de superficies para
aplicagoes tecnoldgicas, como por exemplo, para se produzir pontos quanticos[15].
Entretanto, é atualmente dificil fazer um dispositivo com precisao elevada usando

esta técnica, porque o mecanismo de litografia na escala atomica nao é bem com-
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preendido. Isto é particularmente verdade quando se tem interesse de fazer muitos
riscos ou pontos com larguras e profundidades controladas. Simulagoes de dinamica
molecular em trés dimensdes[16, 17, 18] tem se mostrado tteis no estudo de adesao,
friccao, fratura, na criacao de defeitos em superficie e corte em uma escala atomica.

Tendo em vista a natureza desta técnica, que acabamos de apresentar, é na-
tural se pensar que esta esteja intimamente ligada com processos de desgaste. De
fato é bem conhecido que o deslizamento causa desgaste na superficie de contato, até
mesmo em escala macroscopica, e que a energia mecanica € transformada em energia
de deformagao em uma pequena escala de comprimento. Desgaste é uma possivel
origem para dissipacao em um processo de friccao. Porém, se calcularmos a taxa de
desgaste devido ao trabalho mecénico, usando a teoria de jungdes plasticas [5], as
rodas de uma locomotiva iriam ser totalmente desgastadas em poucos quilometros

de viagem.

1.2.2 Atrito Sem Desgaste

Em 1961 J. F. Archard apontou que deformacoes plasticas iriam danificar toda
maquina depois de alguns minutos de trabalho. Ele enunciou [19]:

“A analise experimental do desgaste sugere que a maioria dos eventos que
ocorrem em borrachas sao contatos entre protuberancias que sao deformadas elasti-
camente e que se separam sem desgaste; uma irregularidade se desgasta em eventos
relativamente raros.” (Principio de Archard)”.

Portanto, deve existir algum mecanismo de dissipacao, que cause mudancas
infinitesimais a estrutura da superficie de contato, tal que, estas mudancas desa-
parecam depois que as superficies sejam separadas. Em tais processos, trabalho
mecanico é continuamente transformado em calor. Estes processos estao direta-
mente relacionados a criagao de excitagoes elementares, tais como fonons, magnons,
pares vortice-anti-vértice e elétron-buraco.

Em 1929 Tomlinson propos um novo mecanismo de dissipacao, conhecido hoje
em dia como, “Mecanismo de Tomlinson”, que introduz na conta a importancia
da adiabaticidade mecéanica e o papel de instabilidades. A maior realizacdo do
trabalho de Tomlinson foi considerar a existéncia de coordenadas instaveis que se
tornam importantes no mecanismo de atrito. Voltaremos a tratar este assunto nas

seccoes seguintes.
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1.3 Visao Moderna do Atrito

1.3.1 Microscopia por Forca Atémica-AFM

Para compreender o comportamento de duas superficies reais deslizando uma sobre
a outra, é necessario que se entenda o fenomeno em um nivel microscépico. Com o
aparecimento do Microscépio de For¢a Atomica (AFM) tornou-se possivel estudar
em nivel molecular jungées individuais deslizantes [5, 6, 7, 8, 20, 21]. A AFM é
uma ferramenta ideal para se fazer experimentos tribolégicos em pequenas escalas
medindo for¢as normais, laterais e desgaste entre superficies.

Na AFM, uma sonda extremamente fina (~ 10 a 1004 de diametro na ex-
tremidade da sonda) varre a superficie da amostra em inspegao. A sonda é montada
sobre a extremidade livre de uma alavanca que mede de 100 a 200um de compri-
mento. Quando a sonda se aproxima da superficie da amostra, forcas de interagao
sonda-amostra surgem e fazem a alavanca defletir. Esta deflexao ¢ monitorada por
um detector a medida que a sonda varre a superficie, conforme ilustra a figura 1.3(a).
As forgas de interacao sonda-amostra podem ser atrativas ou repulsivas, dependendo
da distancia sonda-amostra, conforme mostra a figura 1.3(b). A longas distancias
(d > 1pm), praticamente nao hé qualquer interagao. A medida que a sonda se
aproxima da amostra (d < 50nm), forgas atrativas passam a atuar entre a sonda e
a amostra - tipicamente, forcas de Van der Waals. A forca atrativa aumenta com
a aproximagao da sonda, conforme mostra a figura 1.3(b), até que a separacao seja
da ordem da separac@o inter-atomica (d ~ 0.5nm). A partir deste ponto, fortes
forgas eletrostaticas repulsivas entre as nuvens eletronicas das camadas de valéncia
da sonda e da amostra passam a atuar, e a forca resultante total passa a ser repul-
siva. Nesta regiao, diz-se que a sonda estd em contato fisico com a superficie da
amostra.

Conforme o carater da interacao, atrativo ou repulsivo, pode-se definir alguns
modos de operagao na técnica de AFM. Sao eles: Nao-Contato (NC), onde a in-
teracao sonda-amostra é atrativa; Contato (C), com interagao repulsiva; e Contato
Intermitente (CI), onde o regime ora é atrativo, ora é repulsivo(Ver figuras 1.3(b) e
1.4).

O modo Contato permite obter imagens com altissima resolucao, a nivel

atomico, mas o atrito entre a sonda e a amostra pode danificar a superficie, caso ela
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a) Microscopia de Forga Atémica b) &
(U r
Fotodiodo de Laser g ? Repulséao
4 Quadrantes | ) o 3
_ n- | Cantilevel | U :
1 1
Topografia¢ “ E i
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v -
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Amostra ¢ Atracéo
Figura 1.3: (a) Desenho esquemético do principio de funcionamento da técnica de
AFM. O fotodetector monitora a deflexdao da alavanca durante a varredura através
da mudanga na reflexdo de um feixe de Laser incidente. (b) Curva esquemadtica
mostrando a dependéncia da forca de interacao sonda-amostra em funcao da sepa-
ragao entre elas. Note que esta curva se assemelha bastante a uma curva de forca
derivada de um potencial (12-6) de Lennard-Jones(Capitulo 2). Figura retirada de

[5]-

seja macia, produzindo uma imagem distorcida. O modo Nao-Contato, apresenta a
vantagem de nao danificar a amostra, porém a resolucao normalmente fica limitada
a algumas dezenas de nanometros, que ¢ a distancia sonda-amostra. No Contato In-
termitente, a sonda oscila sobre a superficie da amostra, tocando-a periodicamente.
Este modo de operacao retne vantagens dos dois modos anteriores: como h& con-
tato fisico entre a sonda e a amostra, consegue-se altas resolugoes (~ 1nm). No
entanto, como a movimentacao é feita com a sonda distante da superficie, a forca
de atrito entre a sonda e amostra é bastante reduzida, eliminando os problemas de

deformagao da amostra, presentes no modo Contato.

...... [
v -"J“'u_ul‘_l““ '

Contato Né&o Contato Contato Intermitente
Figura 1.4: Figura ilustrativa dos modos de operagao do aparato da AFM.[6]

Existem hoje em dia muitas variacoes da técnica de AFM, como por exemplo,

a Microscopia de Forca de Atrito (FFM, Frictional Force Microscopy) que é o uso
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de AFM para medir simultaneamente forgas laterais (atrito) e forca vertical (nor-
mal) em modo contato (Ver figura 1.5), a Microscopia de Forga Magnética (MFM,
Magnetic Force Microscopy) que é o uso de AFM para medir a for¢ga magnética
entre uma ponta recoberta por material magnético e uma superficie que apresente
dominios magnéticos, e diversas outras variagoes[6] que nao entraremos em detalhes
por nao terem uma relagao direta com este trabalho. Nas préximas duas seccoes

apresentaremos algumas caracteristicas da técnica de FFM e MFM.

1.3.2 Microscopia por Forca de Atrito - FFM

Figura 1.5: (a) Desenho esquemadtico do principio de funcionamento da técnica de
FFM. Figura retirada de [22].

A FFM é uma técnica util para se estudar atrito, adesao, lubrificacao e des-
gaste. Com esta técnica, podemos visualizar variagoes das forcas de atrito com a
superficie. Sob certas condigdes (pequenas forgas normais, pequeno raio de cur-
vatura, superficies ndo reativas,...) somente um tnico contato é formado e atrito
sem desgaste é observado. Neste regime, varios grupos observaram que a forca
de atrito é proporcional a area de contato efetiva, apresentando uma dependéncia
logaritmica com a velocidade em que o cantilever é puxado. Observa-se dependéncia
com a temperatura da superficie de contato, com a umidade relativa, com o angulo
de varredura relativo & orientacao cristalografica da superficie, dentre outras [5, 7.

Na figura (1.6) & esquerda, apresento um loop de histerese tipico que é medido

tanto experimentalmente como a partir de simulagoes de computadores. Esta curva
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é a principal fonte de informacao obtida a partir da técnica da FFM. Note que esta
curva apresenta algumas caracteristicas basicas: a varredura em um sentido produz
uma curva de forca similar a uma varredura no sentido oposto, apresenta uma forma

tipo dentes de serra conhecida como movimento “stick-slip”.

4 T[T T T [T T T T T [T T T T[T T T 1

LR RN RN AR AR R RN AR

LA I L B L L B B L

] N
0 J w2
] -3
2 5
1 -4
] —>
B 5 Salto para fora do contato(Jump-out-to-contact).
_4 11HH1l1111H1111111Hl111l1H1H111“111“111“1““1““1 i
-6 -4 -2 0 2 4 6 3 4 5 6 7 8 9 10

X

Figura 1.6: Forga de atrito como fungao da posi¢ao, z, do cantilever (Esquerda)
e geralmente conhecido como, Loop de for¢a de atrito. Forca normal como func¢ao
da posicao, z, do cantilever (Direita) e geralmente conhecido como, Loop de forga
normal. Nas figuras, as unidades de forga e posi¢ao sdo respectivamente [f;] = nN
e [r] = nm.

As regioes de “stick” correspondem as linhas cheias e inclinadas, no qual
a ponta se encontra presa em um minimo local do potencial, dado que a forca
feita na ponta é menor ou igual a forca de interagao ponta-superficie. Quando a
forca na ponta é maior que a forca de interacao ponta-superficie, inicia-se o desliza-
mento( “slip”) que corresponde as regides de circulos que estao na vertical. Outras
informagoes que podem ser extraidas desta figura sdo: a) Para baixas velocidades
de arraste do cantilever, obtém-se o espacamento da rede cristalina, definido como a
distancia entre dois pontos que separam um “stick” de um “slip”. Para altas veloci-

dades a ponta pode saltar uma distancia equivalente a dois ou mais espacamentos
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darede. b) As linhas pontilhadas definem respectivamente, a forga de atrito estatica
(méxima) e a forga de atrito cinética (média). c¢) A drea interna da figura nos fornece
a energia total dissipada no processo, sendo definida por: AW = [ ﬁ - dX.

Na figura (1.6) a direita, apresento uma curva de forga normal, f,, como
funcao da posicao, z, do cantilever. Esta figura é 1util para definirmos o dominio
de forcas normais em que se pode trabalhar na FFM, dado que este experimento
é realizado em modo contato. Esta medida é realizada fixando um dado ponto no
plano da superficie a uma altura, z, em que nao hé interagao entre a ponta e a
superficie. A partir dai diminuimos a distancia, z, da haste gradativamente até
ocorrer o contato (interagao repulsiva) com a superficie (jump-to-contact). Feito
este procedimento, inicia-se o processo reverso de afastar a haste da amostra até
que ocorra o rompimento do contato (jump-out-to-contact), que é definida como a

for¢a normal minima que se pode obter para uma dada superficie.

Medida da rigidez de contato normal - Normal Contact stiffness

Como a forca de atrito depende da area de contato efetiva, faz-se necessario uma
maneira confidvel de se medir esta area. Uma das primeiras maneiras experimentais
sugeridas para se realizar esta medida foi a aplicacao de uma diferenca de potencial
entre as superficies, e a partir dai se terminar a variacao da resisténcia elétrica como
funcao da for¢a normal. Se desconsiderarmos correntes de tunelamento, a resisténcia
elétrica serd proporcional a area efetiva, e desta maneira Hertz obteve que a area

efetiva de contato apresenta a seguinte dependéncia com a for¢a normal,

3R 2/3
AT’eal = 7TCL2 = |:4E'* FN:| y <13)
onde R é a resisténcia elétrica, Fy, é a for¢a normal e
1—12 1—2\""
E* = ! = 1.4
( Ey * Ey ) (14)

Aqui, E; e E5 sao os médulos de Young e vy, 11 s@o os coeficientes (ou raios)
de Poisson [23, 24| da superficie e da ponta. O médulo de Young é definido como

a razao entre a tensao (ou pressao) exercida e a deformacao sofrida pelo material

F/A : : : . . : -
(E =% L/ 7 7), € o coeficiente (ou raio) de Poisson é definido como o negativo da razao
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entre a deformacao transversal associada a uma deformacao longitudinal na dire¢ao
_AA /A)
AL/L/-
Outra maneira sugerida para se obter a area de contato efetiva, foi a medida

do esforgo de deformagao (v =

da rigidez de contato normal, que é essencialmente a medida da “constante de mola”
normal do contato. De acordo com o modelo de Hertz, a rigidez de contado normal,
é definida por,

z
Iicontato?

K = 2aFE" (1.5)

contato

onde a é o raio efetivo de contato e E* foi definido na equagao (1.4).

Assim, a area de contato pode ser determinada através da medida da rigidez
de contato normal, quando as propriedades elasticas da amostra e da ponta sao con-
hecidas. No entanto, deve se ter certeza de que nao existem deformacgoes plasticas e
se o modelo de Hertz pode ser aplicado. Para se testar a aplicabilidade do modelo
de Hertz, vemos da equacao (1.5) que a variagao da rigidez de contato ird ser repre-
sentada pela mudancga do raio efetivo de contato, a, dado que, E* é uma constante
que depende somente dos materiais. Assim da equagao (1.3), obtemos que o raio

efetivo de contato deve apresentar a seguinte dependéncia com a for¢a normal,

3R 1/3

Assim, comprovada a aplicabilidade do modelo de Hertz, a rigidez de contato
normal pode ser medida fazendo-se uma modulagao da deformacao da amostra na
diregao, z, por, Az, e medindo a resposta elastica do cantilever, Azj.,e;. O compor-
tamento elastico do cantilever é modelado por um acoplamento em série de molas
e assim, o deslocamento normal da amostra é dado por: Az = AzZeontato + DZievel,
onde, AZeontato, € a deformacao elastica do contato. Dado que a forga normal at-
uando em cada mola é igual, a rigidez de contato efetiva ou constante de mola pode
ser aproximada por um acoplamento em série dado por:

1 1\
kipp = ——+ — 1.7
/7 (Hiontato " CZ) < )

onde

of.
Kipy = 2 (1)
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calculado enquanto a ponta estiver em contato, como mostra a figura (1.6) a direita.

Assim conhecendo a constante de mola do cantilever, c,, e medindo a rigidez de

z

Z ntatos Utilizando a equagao

contato efetiva pode-se determinar a rigidez do contato,
1.7. Para contatos do tamanho de alguns nanometros feitos entre materiais comuns,
tais como metais ou ceramicos, a rigidez de contato normal esta compreendido no
= (50 — 500)N/m.

. .
dominio de KZ,,;.:0

Medida da rigidez de contato lateral - Lateral Contact stiffness

Outra maneira proposta para a medida da area efetiva, foi a medida da rigidez de
contato lateral, pois valores tipicos da constante de mola lateral do cantilever sao da
ordem de (50 —200) N/m, e assim, obtém-se uma melhor precisao na medida da drea

de contato, comparado com a obtida utilizando a rigidez de contato normal. Para

xT

uma ponta com uma geometria esférico-plana, a rigidez de contato lateral, K%, .0,

é dada por,
Ko = 8aG” (1.9)

contato

onde

212 2—p2\!
G = ( G1V1+ G;?) (1.10)

e G1 e (G sdo os modulos de cisalhamento e vy, 14 sdo os coeficientes (ou raios) de
Poisson [23, 24] da superficie e da ponta.

Em analogia ao tratamento feito para a rigidez de contato normal, a resposta
elastica no esquema experimental é descrito por molas em série. Um deslocamento
lateral da amostra, Az, é distribuido entre duas molas, Az = AZcontato + AT cantitever
onde AZiontato € a deformacao elastica do contato e AZcqniitever € a deformagao
elastica do cantilever. Dado que a forca lateral que atua em cada uma das molas é

a mesma, a constante de mola efetiva é definida como:

. _ Of

N 1 1\ "

contato Cx
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onde K7 é a rigidez do contato e ¢, é a constante de mola do cantilever.

contato’

O procedimento experimental para se determinar, xZ,;, é a medida da in-
clinacdo da regiao de “stick” no loop de forca de atrito (Figura 1.6 a esquerda.).
Portanto, conhecendo a rigidez de contato efetiva, podemos utilizar a equagao (1.11)

para obter a rigidez do contato e assim calcular a area de contato efetiva. Um ponto

x

de bastante relevancia é a dependéncia da rigidez do contato, K2, ;.0

e por sua vez
a rigidez efetiva, k7, (equagdo 1.12), com a forga normal. Esta dependéncia como
veremos nas proximas secgoes, ird aparecer de maneira crucial na deducao do coefi-
ciente de atrito tedrico que apresentaremos. Este modelo para a rigidez de contato
é conhecido como Modelo de Fogden e White [25, 26, 27, 28] e de acordo com eles

temos a seguinte forma:

3R
4E*

contato

1/3
K’x = HZontato = 8G* |: (fz + Fp):| (113)

onde, R ¢ a resisténcia elétrica do contato, [}, é a for¢a necesséria para desfazer o
contato (jump-out-to-contact). Com isso finalizaremos nossa descrigdo sobre FFM,
0 que apresentamos até agora nao é nem de longe toda a informacao que se pode
obter com esta técnica, para mais informagoes consulte a referéncia [5]. Na préxima

seccao faremos uma breve descrigao a respeito da técnica de Microscopia por Forca

Magnética (MFM).

1.3.3 Microscopia por Forca Magnética - MFM

Micro e nano-estruturas magnéticas desempenham um importante papel no desen-
volvimento tecnoldgico e cientifico. Quase todo o armazenamento de informacgao
nos computadores atuais é baseado na gravacao em meios magnéticos. Por estes
e outros motivos, muitos esforcos foram feitos para se investigar forcas magnéticas
utilizando AFM. Este tipo de microscopia é conhecida como Microscopia por Forca
Magnética(MFM) [5, 6, 29, 30] e é uma ferramenta muito eficiente para a inves-
tigacao magnética em escala micro e nanométricas.

A imagem obtida pela MFM é a distribuigao espacial de algum parametro que
possa caracterizar a interagao magnética da sonda com a amostra, por exemplo, a
forca de interacao, a amplitude de vibracao da sonda magnética, entre outras. As
sondas de MFM sao geralmente um cantilever de silicio (ou nitrato de silicio) re-

coberto por aproximadamente trés camadas de filmes finos magnéticos. Medidas de
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MFM nos possibilita investigar com alta resolucao fases diamagnéticas, paredes de
dominios magnéticas, processos dissipativos, magnetizacao, localizagao e tamanho
dos dominios, processos dinamicos de paredes de dominios, correntes em circuitos,
dispositivos de armazenamento de dados, ligas ferromagnéticas, dinamica de mate-
riais com a aplicacao de campos externos, etc.

Existem dois modos de operagao da técnica de MFM, que sao conhecidos por
MFM-DC e MFM-AC. Em ambas as técnicas a primeira coisa que deve ser feita
é a separacao da informacao magnética da informacao topografica. Para resolver
este problema as medidas magnéticas sao feitas em duas etapas. A primeira que
é comum as duas técnicas, é a determinacao da topografia em modo contato ou
contato intermitente.

Na segunda etapa para a MFM-DC, o cantilever é levantado até uma altura,
h., que é mantida fixa em cada ponto da amostra, abaixando ou levantando o
cantilever, relativo a leitura da topografia feita no primeiro passo. Esta separacao
h. deve ser grande o suficiente para eliminar forcas de Van der Waals durante a
segunda varredura e assim o cantilever é afetado somente por forcas magnéticas
de longo alcance, que sao obtidas medindo-se a variacao da posicao do cantilever
vezes a constante de mola normal do cantilever. Dado o pequeno tamanho da ponta
magnética do cantilever, é possivel considerar a ponta como um momento de dipolo
pontual e nesta aproximagao a forca F atuando na ponta, durante o segundo passo,

¢ dada baseando-se na energia Zeeman e pode ser escrita como:
U=-m-B = F = —VU=(m-V)B (1.14)

onde m é o momento de dipolo efetivo da ponta, Béo campo magnético da amostra.

A segunda etapa para a MFM-AC é muito similar ao modo DC. O cantilever
novamente seguird a topografia, para uma dada altura, h,. Porém, aplica-se uma
oscilacao de freqiiéncia, w, na ponta, na direcao normal a superficie e neste caso,
mede-se o gradiente de forga magnética, que determinard a freqiiéncia de ressonancia
do cantilever, a fase e amplitude de oscilagao da ponta [31, 32, 33, 34]. No regime de
funcionamento harmonico, a freqiiéncia de ressonancia do cantilever pode ser escrita
por, wy = c¢(m),/c., onde ¢(m) é uma constante que depende da massa da ponta
e do cantilever e ¢, é a constante de mola normal do cantilever. O efeito de um

. / [N . . ~ s
gradiente de for¢a F' na freqiiéncia de oscilacao serd dada por, wp = ¢(m)vc, — F".
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Assim podemos medir a diferenca de freqiiéncia devido a interacao que é dada por,

Wo

Aw = wy—wp=—F
2c,
/ 9’B,
F = mz—822
e assim se obtém,
A — M,Wo 3232'
2c, 022

(1.15)

Com isso finalizamos nossa descricao da técnica de MFM. Para maiores detalhes

pode-se consultar as referéncias [5, 6].
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1.4 Modelos Teédricos - Analise moderna do Me-
canismo de Tomlinson

Como os potenciais atomicos sao conservativos, nao possuem o carater dissipativo
de atrito. Isto leva a seguinte questao: “Como potenciais conservativos entre dtomos
podem produzir atrito nao nulo, até mesmo nos casos sem desgaste, onde o sistema
se mantém no mesmo estado depois do processo de deslizamento ”?

Com o intuito de responder esta questao, é de fundamental importancia es-
tabelecer a distingdo entre diferentes comprimentos de escala. Assim, é possivel
fazer uma analogia entre um corpo irregular deslizando de forma elastica sobre uma
superficie rugosa, e uma ponta de AFM deslizando sobre uma superficie atomica.
Com essa distincao em mente, uma possivel solugao do problema citado acima, foi
proposta por Tomlinson [5, 35] em 1929, e hoje é conhecida como Mecanismo de
Tomlinson.

Tomlinson propos em seus trabalhos que durante a dinamica destes sistemas,
deveria ocorrer instabilidades que levassem a conversao de energia mecanica em
energia térmica. Ou seja, na geracao de excitagoes tais como fonons, pares elétron-
buraco e vértices.

De maneira formal, Tomlinson propos que em sistemas controlados, pode-se
distinguir entre dois tipos de variaveis: as de controle e as de sistema. As varidveis
de controle sao aquelas controladas diretamente pelo mundo externo, ja as variaveis
de sistema sao aquelas que constituem as respostas do sistema. As equacoes que

descrevem o sistema vao constituir uma relacao da seguinte forma:
Variaveis de Sistema = f(Variaveis de Controle) (1.16)

Quando a fungao f tem um comportamento linear entre as variaveis de sistema e
de controle, nao ha problema para controlar o sistema, pois neste caso sua histéria
nao é importante. Por outro lado, quando f tem um comportamento nao linear,
a historia do sistema torna-se importante para obter uma completa informacao do
sistema de variaveis. O problema da funcao f, nao ser linear leva ao problema da
nao inversibilidade desta fungao, ou seja, a equacao (1.16) nao possui uma inversa

da forma,

Variaveis de Controle = g(Varidveis de Sistema). (1.17)
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Este fato, tornar-se um critério fundamental para a ocorréncia das tais insta-
bilidades, que por sua vez acarretam na presenca de histerese, dissipacao de ener-
gia e atrito estdtico/cinético nao nulos. Assim, na préxima secgdo demonstrarei a

aplicacao do modelo de Tomlinson para um sistema unidimensional.

1.4.1 Modelo de Tomlinson Unidimensional-MTU

Considere a ponta de AFM deslocando-se em um potencial unidimensional periédico
que descreve a interacao com um arranjo periédico de atomos. No limite quase
estatico do movimento entre os dois corpos, a energia potencial total é descrita pela
soma de um potencial de interacao entre a ponta e a superficie na direcao x e a

energia elastica armazenada no cantilever,

Cc

Vro(de, 2) = V(gz) + 5(d0 = x)® (1.18)

onde c ¢ a constante de mola do cantilever, ¢, a posicao da ponta e x é a posi¢ao do

cantilever (posi¢ao de equilibrio da mola) (Ver figura 1.7).

q
W V(qx)

Figura 1.7: Figura esquematica representando a variavel de controle, x, e a variavel
de sistema, ¢,. Figura adaptada de [6].

Assumiremos por simplicidade que o potencial V(g,) possui a periodicidade
da rede cristalina e assim por simplicidade este pode ser descrito por uma funcao

da forma,

V(qe) = Uy cos(k,qz) (1.19)
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onde k, = 27 /a e a é o parametro de rede do substrato. Neste caso ¢, é a varidvel

de sistema e x é a variavel de controle.

Figura 1.8: Posigao de equilibrio,(g,,x) (esquerda) e a troca dos eixos (x,q,) (direita)
para ¢ < ¢q (linha cheia) e ¢ > ¢q (linha pontilhada). Perceba que para ¢ < ¢t
no grafico de (z,g,), ndo podemos definir uma funcao ¢, = f(x).

Em um processo quase estatico, os movimentos atomicos acontecem sempre
em equilibrio estavel. Matematicamente, esta condicao diz que a derivada da energia

com respeito ao sistema de variaveis é zero e que a segunda derivada é positiva:

dVr, dV (q, .

dZVTot . dQV(QJa)

T e + ¢ = —Upk? cos(kpqy) + ¢ >0 (1.21)

Podemos reescrever a posicao de equilibrio como,

2(qe) = - df] ) +q=— Oc sin(kyqz) + qu (1.22)

Note que esta equacao consiste de um termo linear e um peridédico. Assim, para
pequenos valores da constante de mola, ¢, esta equacao nao é inversivel, pois a

amplitude do termo periddico se torna muito grande fazendo com que, g,(x), ndo
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possa ser definida como funcao, sendo que, para um dado ponto do dominio temos
mais de um ponto na imagem da funcao.

Uok? »
=2z e o valor critico da constante

Da equagao (1.21), podemos definir, k =
de mola, como sendo o menor valor de, ¢, acima do qual o mapeamento (1.22) seja
definido por uma fungao[36]. Assim, c..; é tal que kK = 1 e com isso obtemos,
Cerit = Ugk?.

Na figura (1.8), apresento um gréfico da posigdo do cantilever como fungao
da posigao da ponta (g, ) (esquerda) e a inversao de eixos (z,q,) (direita) para
¢ > Cerp (linha pontilhada) e ¢ < ¢ (linha cheia).

Como podemos ver para, kK < 1 (¢ > cq4) (linha pontilhada), existe somente
uma posicao estavel da particula, ¢, = f(z) para uma dada posi¢cao x do can-
tilever. Neste caso, a medida que puxamos lentamente o cantilever, com uma dada
velocidade, v, a particula também ird se mover lentamente com uma velocidade,

¢. = f (x)v, proporcional a, v.[37]

Figura 1.9: A relacdo Vry(x) comparado com a relagao ¢.(z) para ¢ < cqi (es-
querda) e ¢ > cuy (direita). A continuagao instavel de ¢, (z) e Vo (x) é mostrada
(Linha Pontilhada). O contorno da energia é mostrado em uma varredura para a
direita na linha cheia. Saltos ocorrem na posicao dx(q,)/dg, = 0.
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Um comportamento interessante do sistema ocorre, quando o equilibrio estavel
se torna instavel. Este tipo de comportamento somente é possivel para k > 1 (¢ <
Cerit). Para entendermos o processo, vamos analisar a energia total que é func¢ao da
posicao da ponta e do suporte. A rela¢do Vi (q., x) pode ser reduzida a uma fungao

Vrot(q:) usando a condicao de equilibrio:

dVTot(Qxa ZL‘) _ dv(%&) _ _ 1 dv(ql‘)
022 T ) =0 = ga=— )
b
_ ) — 1 (dV(g))*
Viada:) = Vi) + (0 = 0 = Via) + 5 (T (1.2)

Como se pode ver, a equacao (1.24) define um potencial que é s6 fungao da
posicao da ponta ¢,. Dado que para valores de ¢ < ¢t a equacdo (1.22) nao pode
ser invertida, entdo, nao podemos fazer Vry(q.) — Vi () de maneira univoca, ou
seja, fazer um ponto no dominio x corresponder a uma s6 imagem Vr,. No entanto,
uma fun¢ao paramétrica, ¢, — (x(q.), Vro(z)), usando a posi¢ao da ponta g, como
parametro, pode ser definida sem ambigiiidade. Esta é mostrada na figura (1.9)
para ¢ < Ceqp (esquerda) e ¢ > ¢y (direita). O grafico de Vg, (x) apresentado na
figura 1.9 (esquerda), mostra claramente o comportamento do sistema. A posigao
da ponta é estavel nos vales de energia onde a curvatura é positiva. Os pontos onde
ocorrem os saltos (instabilidades), sdo definidos quando a equacao (1.21) se anula,
ou seja, quando a segunda derivada do potencial total com relacao a posicao da

ponta é zero.

1.4.2 Modelo de Tomlinson Bidimensional - MTB

O modelo de Tomlinson pode ser estendido para duas dimensoes, de maneira que
as equagoes para o caso bidimensional [35, 38, 39] sdo muito similares aquelas do
caso unidimensional. No entanto, na andlise aqui descrita, trataremos um modelo
tri-dimensional onde a terceira dimensao ira aparecer como um parametro e nesse
sentido o modelo é bidimensional. Em trés dimensoes a energia potencial total do

sistema é dada por:

Vewld. ) = V(@) + 5= K (7 7) (1.25)



Capitulo 1. Introdugao, Motivacao e Modelos Tedricos 23

—
onde k é a matriz elasticidade que contém as contribuicoes elasticas do cantilever

e da ponta e definiremos esta por,

o [k 0 0
k=|0 k 0 (1.26)
0 0 Fk

Em analogia ao modelo de Tomlinson unidimensional apresentado na seccao
(1.4.1), ¢ é a posigao da ponta e 7 é a posigao do cantilever. A interagao da ponta
com a superficie é descrita pelo potencial adiabatico V(¢) que tem as simetrias da
superficie. Steele [40] mostrou que o potencial V(¢) pode ser expandido em uma
série de Fourier, assumindo que o potencial entre a ponta (um filme de dtomos) e
todos os atomos do substrato ¢ dado por uma soma de potenciais de Lennard-Jones

(Capitulo 2). A expansao feita por ele tem a seguinte forma:

V(@) = V(G q:) = Un(g:) + Ui(g=) Y cos(Gi - ) (1.27)
{Gm}

onde ¢ sao as coordenadas da ponta paralelas ao substrato e {ém} é o conjunto dos
seis menores vetores da rede reciproca do substrato. O primeiro termo na equagao
(1.27) descreve a interacdo média da ponta com o substrato e o segundo termo
descreve o potencial peridédico de corrugacao. Expressoes explicitas para os termos
Uo(q.) e Ui(q,) foram descritas por varios autores [38, 40, 41, 42], para interagoes
entre diferentes sistemas.

Se fizermos uma analogia ao caso unidimensional visto na sec¢ao 1.4.1, os
pontos criticos foram determinados pelas posicoes, ¢,, em que a primeira e a segunda
derivada do potencial total com relagao a posicao da ponta sao iguais a zero. No
caso bidimensional temos condicoes andlogas a estas. Se voltarmos nossa atencao
para a equagao (1.25), temos que para uma dada posigao i do suporte e para uma
dada posigao ¢, da ponta, os pontos criticos gj. sdao determinados pelos zeros das
equacoes,

— TI=T)c
Vi Ve = Vg V() + k - (g —7) =0 (1.28)

7)=djjc

em conjunto com os zeros do determinante da matriz Hessiana definida por,
82V'Tot aQVTot
)

_ (92 _ 9q32 9q29q
H = (3 VTot/E)qaaqﬂ) = [ 02 Vo 823\:/%?1
99y 04 042

(1.29)
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aqui « e 3 representam as coordenadas x ou y e com isso obtemos,

|: <82VTot) (aQVTot> . ( 82‘/Tot > ( a2VTot ) }
dq? dq; 0q,0q, ) \ 0¢:0q,

A posicao g € estavel quando os dois autovalores da matriz Hessiana sao

| =Tl
= 0. (1.30)

1=4lle

positivos. No limite harmonico da energia do cantilever, a Hessiana nao depende
de 7 mas somente de ¢. Assim podemos rotular cada ponto no plano (¢, ¢q,) sem
ambigiiidade, definindo regioes de estabilidade e instabilidade a partir dos sinais dos
autovalores da matriz Hessiana e pontos criticos correspondendo aos zeros do seu
determinante, definidos pela equagao (1.30).

A condigao de equilibrio (1.28), pode ser resolvida para 7 da mesma forma que

no caso unidimensional,
-1
Me(d@le) = (k)™ Vg V(dje) + dje (1.31)

sendo importante notar que é a posicao do suporte, 7, e nao a posicao da ponta,
¢, que ¢é externamente controlada. O mapeamento ¢+ 7 nao contém ambigiiidade
assim como 10 caso unidimensional. Para um acoplamento isotropico entre a ponta e
o cantilever k = k,,,1, existe um valor critico de k,,, similar ao caso unidimensional,
tal que o mapeamento ¢ — 7 nao é mais inversivel. Porém uma relagao paramétrica

pode ser escrita na forma:

<QJC7 Qy> = (I(qyca Qy)ﬂ y(Qw; Qy>7 VTOt(QfE? Qy))- (132)

Este mapeamento é mostrado na figura 1.10 para x > 1 (esquerda) e k < 1 (direita)

usando o potencial:

V(q) = Up(g.) + 2U1(q.)[cos(G1qs) + cos(Gyqy)]- (1.33)

Derivado da equacao (1.27) para uma simetria (001), onde G, = G, = 27/a,
a é o parametro de rede da superficie e k = Uy(q,)G?/ky,. Perceba que k, agora,
depende nao somente da constante de mola, k,,, mas também da posicao ¢, da ponta.
Assim o valor critico da constante de mola, passa a ser uma funcao da posicao ¢..
Para k > 1, a figura 1.10 (esquerda), apresenta regides onde a curvatura é negativa,
similar ao caso unidimensional (Ver figura 1.9), estas regides sao aquelas de equilibrio

instavel. Os pontos criticos sao justamente os pontos de transicao entre o equilibrio
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estavel para o instavel. A condicao suficiente para a determinacao destes pontos

criticos é dada pela equagao (1.30) como ja comentado. Na figura 1.10 (esquerda),

7

estao representados em verdes os posicoes em que esta condicao é satisfeita. Na
figura 1.10 (direita) nao existe nenhum ponto onde esta condigao é satisfeita, pois

nao existem regioes de instabilidade.

0.5
-0,4
-0,45
-0,5
-0,55
-0,k

0,65
o 07
-0,75
-0,8

Figura 1.10: Mapeamento (q.,q,) — (2(4z, ), Y(de, @), Vror(¢e, qy)) para k> 1
(esquerda) e k < 1(direita). Os pontos em verde representam as posigoes criticas

em que a equacao (1.30) é satisfeita.

1.4.3 Dependéncia com a Velocidade e Temperatura

Nesta sec¢ao irei analisar o comportamento das forgas de atrito com a velocidade[43].
O ponto de partida desta aproximacao, é a relacao entre a barreira de energia
dindmica AE(t), que impede o salto de uma posicao de equilibrio estavel para outra,
e a forca lateral instantanea, f, [1]. Na primeira aproximacao, proposta por Gnecco
et al. [2, 3], ele assumiu uma relagao linear da forma AE ~ (const. — f,) e com isso
demonstrou que a forga de atrito média, f,, apresenta um crescimento logaritmico
com a velocidade, valida no regime de baixas velocidades.

Outra aproximagao, valida em regimes de maiores velocidades, foi proposta
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por Sang et al. [4]. Ele sugeriu uma relacio da forma AE ~ (F*— f,)*? onde F} é a
forca lateral necesséaria para fazer com que a ponta salte de uma regiao de equilibrio
estavel para outra[44]. Com esta aproximacdo ele mostrou que f, ~ |In(v)[?*/3.
Vale ressaltar que, Persson et al. [37] demonstrou a partir de primeiros principios
que para pequenas areas de contato, a barreira de energia é descrita pela relagao
proposta por Sang e que para areas de contato maiores, a barreira de energia AFE é
melhor descrita pela relacao linear proposta por Gnecco.

Nas secgdes (1.4.4) e (1.4.5) apresentarei a metodologia descrita na literatura
para a obtencao das forcas de atrito e sua dependéncia com a velocidade de varredura
e com a temperatura. Na seccao (1.4.6) irei apresentar a generalizacao deste mo-
delo, que inclui a dependéncia com a forga normal que nos possibilitou calcular o

coeficiente de atrito e que foi desenvolvida pelo mim.

1.4.4 Analise qualitativa para as taxas de transicoes entre
regioes de estabilidade

Nesta secgao iremos nos basear no modelo de Tomlinson Unidimensional. Um esboco
da energia total (1.18) é mostrado na figura 1.11(1-4) para quatro diferentes pontos
x(t) = vt, mostrando que a medida que a posigao, x(t) aumenta, e por conseqiiéncia
a forga instantanea, pois f,(t) ~ z(t), a barreira de energia que impede a particula
de saltar de um minimo para outro diminui. Como comentado na secgao (1.4.1),
para valores da constante de mola do cantilever menores que um certo valor critico,
a ponta pode ir de uma posicao de equilibrio estavel para uma posicao de equilibrio
instavel. Durante este processo podem ocorrer saltos irreversiveis da ponta no qual
energia ¢ perdida na forma de energia térmica. Estes saltos ocorrem quando a
diferenca de energia AE™ se torna nula (Ver figura 1.12). Assim, quando uma
instabilidade ocorrer, em 7" = 0, definiremos que a posigao do cantilever z(t) estd
em um ponto critico e a forca necessaria para induzir um salto sera Fj..

Para temperaturas diferentes de zero (T' # 0), podemos esperar que as flu-
tuagoes térmicas possam tanto dificultar quanto facilitar a ocorréncia de saltos irre-
versivel. De maneira simplificada podemos esperar que, a medida que a temperatura
aumenta, a partir de zero, se torna mais facil ultrapassar a barreira AE™ e assim
a forga de atrito média deve diminuir, pois, a ponta de desloca para outro minimo

mais facilmente. Assim, nos restringiremos a energias da barreira AE' da ordem
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@

Figura 1.11: Potencial Total (Vr,, definido pela equagao (1.18)) e potencial de
interagao ponta-substrato (Vs,, definido pela equagao (1.19)), usado no modelo de
Tomlinson Unidimensional em quatro diferentes posicoes do cantilever. Note que a
medida que o cantilever (retangulo cheio) se move para a direita (1 — 4), a barreira
de energia que impede um salto irreversivel diminui até que a particula salta para o
préximo minimo e o processo se repete. [5]

de kgT', e consideraremos que o potencial que a ponta sente contem apenas dois
minimos, A e B, que estao esquematicamente representados na figura 1.12. Com
isso, a probabilidade de se encontrar a ponta em uma posi¢ao de minimo de energia
A ou B é dada por p e 1 — p, respectivamente.

A mudanca de probabilidade é caracterizada a partir da taxa de reacao des-
crevendo o fluxo de probabilidade de A para B e vice-versa. A equagao que descreve

as probabilidades é a conhecida Equagao Mestra [45] dada por,

Op(A,t

% =W(B — A)p(B,t) — W(A — B)p(A,t), (1.34)
onde W(B — A) é a probabilidade de transi¢ao por unidade de tempo entre as
configuracoes A e B. No equilibrio, as probabilidades devem tender para os valores
de Gibbs,

1
po(A) = e #P, (1.35)
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0.6

0.4 — —

0.2 — —

VTot

Figura 1.12: Potencial Vr,; usado no modelo de Tomlinson.

onde Z é a funcao canonica de partigao.
Uma condicao suficiente para o equilibrio é dada pela equacao de balanco
detalhado,

WA= B) _ —swm)-p) _ 028 (1.37)

W(B — A)

onde AFE é a diferenca de energia entre os estados A e B.

A equacao (1.37), no entanto, nao define de maneira univoca as probabilidades
de transi¢ao. Assim, podemos definir a freqiiéncia de transicao, caracteristica dos
pocos, como 1y, de modo que as probabilidades de transicao, pela prescricao de

Metropolis[45] sao,

—BAE AE > 0;
| we , se > 0;
W(A— B) = { v se AE < 0; (1.38)
com isso a equacao mestra pode ser escrita como,
Op(A,t _
% = voe P2 Op(B, t) — vge P (AL L), (1.39)

Da figura 1.12, podemos considerar que a energia de ativacao AE~ > AET,

logo e PAET « ¢ PAET (e significa que transicoes de B para A sdo muito menos
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provaveis, e assim podemos desprezar estas transigoes para escrevermos,
0}5_(;) = —ppe PAETOp(t), (1.40)
Antes de prosseguir em nossa descricao, se faz necessario uma interpretacao
da freqiiéncia de saltos, 1. Esta grandeza geralmente é definida como o inverso de
um tempo caracteristico, 79, e assim, vy = 1/7y5. Este tempo caracteristico, esta
relacionado com a soma de duas contribuicées. O tempo, 7 ~ 10~'%s, associado
com o processo de difusao da ponta em um dado minimo da superficie e o tempo, 7,
que a ponta leva para percorrer a distancia entre dois minimos. Assim, 7o =7 +7 ,
e como a distancia entre dois minimos é dada pelo parametro de rede, a, entao,

v7 = a. Onde, v, é a velocidade que o cantilevel é puchado. Obtemos entéo,

1 1 )
VOZ 1 //: 1A - !/
T +T T +a/v v +a

(1.41)

Dado que, estamos estamos interessados em trabalhar com velocidades da ordem de

N ~ / .
alguns nanometros por segundo, entao v7 < a e assim,

v

Vo o< — (1.42)

E com vemos que, a freqiiéncia de saltos sera proporcional a razao entre velocidade
de puchamento do cantilevel e o parametro de rede.

Estamos interessados em encontrar a forca lateral que corresponda a uma pro-

babilidade de transicao méaxima de ocorrer um pulo de A para B. Assim, utilizando

a condigao para a probabilidade méxima de um salto d*p/dt* = 0 obtemos & seguinte

expressao:

ﬁ Vy dt

Assim, utilizando a equagao (1.43) basta definirmos uma expressao para a barreira

ABY = — 1 (-ﬁdAE+) (1.43)

de energia AE™, que seja proporcional & forca de atrito para calcularmos as forcas

de atrito.

1.4.5 Calculo das forgas de atrito baseado no MTU

Nesta secgao irei reproduzir o célculo feito por Persson[37] para a obtengao de uma

expressao aproximada para a barreira de energia AFE que por sua vez, a partir da
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equacao (1.43), leva a obtengao da forga de atrito. Esta secgao tem dois propdsitos
bésicos: O primeiro tem finalidade puramente académica de apresentar e discutir a
metodologia proposta por Persson. O segundo proposito é o estudo da dependéncia
da barreira de energia/forca de atrito com a for¢a normal, que serd discutida na
secgao (1.4.6), e que foi por mim proposta.

Para iniciar esta demonstracao definiremos a barreira de energia, da mesma

maneira como foi proposta por outro autores [2, 3, 4, 37|, por

AB() = V(@ (£)) — V(@ (1)), (1.44)

onde V(g t) é o potencial total sentido pela ponta, definido pela equagao (1.25). As
quantidades ¢, (t) e ¢_(t) correspondem ao primeiro méximo e minimo do potencial
total préximos de um ponto critico, determinados pela condi¢ao de equilibrio (1.28).
Ver figura 1.13.

Para o caso unidimensional, onde a energia potencial total é determinada pela
equacao (1.18), as posigao criticas do cantilever, ., sdo determinados pela condigao
de equilibrio,

dVror
g

e as posigoes criticas da ponta, ¢.., sao determinados pelos pontos onde a condigao

(ZL’C, qgcc) = 0> (145)

de estabilidade se anula e que é dado pela condigao,

d2 VTot
dq?

Dado que a expansao em serie de Taylor de uma fungao de n variaveis

(Zes Goe) =0 (1.46)

S(xy1, 9, ..., x,) em torno de um conjunto de n pontos X'(x1, X2, ---, Xn) ¢ dado por:

"1 0°f
f5) = +Z@xz Xi>+z2'8x8x]

’Ljf

(@i = xa) (@ — X;)

Xi:X7

(zi — xi) (x5 — x5) (@6 — X&) + -y (1.47)

XirXjr Xk

1
* Z 3'8x 3%0%

7]7

podemos expandir Vi, (z, q,) em torno dos pontos (z., ¢,.) para obter:

a‘/vTot 1 83‘/Tot 3
VTot(xu q;r) ~ VTot(xcu q;rc) + ax . (ZE - mc) + 5 8(]2 o (q:c - qacc)
1 82V'Tot 2 82‘/Tot
— — 2 — —
2' |: a%’2 .Z‘c(x :BC) + a.xaqx IC?q(EC(aj xc>(qx qu):| + ’




Capitulo 1. Introdugao, Motivacao e Modelos Tedricos 31

onde por questoes de simplicidade de manipulacao escreveremos,

VTot('ra QI> ~ A+ B(l‘ - xc) + C(‘T - xC)(qm - q:pc>
+ D(x— )%+ E(qe — que)’.. (1.48)

Para esclarecer o que estamos interessados em calcular, na figura 1.13 mostro um
grafico do potencial total como funcdo de ¢, para um dado ponto z = z. (linha
pontilhada) e < z. (linha cheia). Note que para x < x., Vry(x,q,) exibe uma

pogo de potencial onde a altura da barreira é dada justamente pela equagao (1.44).

VTOt

Figura 1.13: Figura ilustrativa para os pontos de méaximo e minimo do potencial
préximos do ponto critico.

Utilizando a condi¢ao 0Vry/0x = 0, na equagao (1.48) para x < z. obtemos:

C 1/2
Qo+t — Qe = (3_E> (xc - x)l/Q (149)

e com isso a altura da barreira sera dada por:
8/ 1\ 22
N (3—E> [C(z, — x)]*/2. (1.50)

Aqui, C' é justamente a segunda derivada cruzada do potencial total que

fazendo as seguintes identificacoes, Cr. = F}. sendo a forca necessaria para que
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a ponta sofra um salto “irreversivel’e Cxz(t) = f.(t) sendo a forga de atrito ins-

tantanea, podemos escrever a barreira de energia de maneira geral como:

AB(t) = +(Fee — (1) (151)

onde a = 3/2 e 1/\ = 8/(3(3F)"/?). Para finalizar, utilizando a equacio (1.43) e

escrevendo,

dAE  « a-10fs(t) O a

o= = . - _ . a—1 g x
dt )\(ch fz) or ot )\(cm f;t) effvm (152)

obtemos a seguinte expressao para a forca de atrito média, f,:

fo= Fho— {kBT)\ [m (Z—Z) —(@—1)In <1 - ;j)] }1/047 (1.53)

onde vy, A e 1y sao relacionados pela expressao:

I/()]{ZBTA

N aKZ(Fpe)*!

Vo (1.54)

As equacoes 1.53 e 1.54 descrevem exatamente os resultados encontrados por
Gnecco et al. [2, 3, 4, 36] quando o = 1 e a = 3/2 respectivamente. Um ponto
importante a se notar é que a relagao entre A e I dependem diretamente da forma
do potencial de interagao, enquanto que as equacoes 1.53 e 1.54 descrevem o caso
geral para um potencial de interacao arbitrario, sem a presenca explicita de forca

normal dado que o modelo é unidimensional.

1.4.6 Dependéncia da barreira de energia com a forca nor-
mal e influéncia nas forcas de atrito.

Para inserir a dependéncia com a for¢a normal[39] na barreira de energia, vamos
considerar que o termo V'(¢) no potencial total descrito pela equacao (1.25) é uma
fungao que em principio é desconhecida. Note que a equagao (1.25) é uma funcao de
seis varidveis onde trés sao as posicoes da ponta dadas por, ¢ = (¢, qy), €, ¢-, € as
outras trés restantes sao as posigoes do cantilever,, 7| = (x,y) e, z. Na sessao 1.4.2,
mostramos que para uma dada posi¢ao, q,, os pontos criticos no plano sao deter-
minados pelo zeros do determinante da matriz Hessiana dada pela equagao (1.30) e

pela condicao de equilibrio dado pela equagao (1.28). Assim, fazendo uma expansao



Capitulo 1. Introdugao, Motivacao e Modelos Tedricos 33

similar aquela definida pela equacao (1.47), para as seis variaveis e identificando o

vetor X = (Gjie; jes @ze» Zc) Obtemos:

i — av o N 8V o
VTOt(qua T“a qz, Z) ~ VTOt(X) + |: a;:t 2 . (’I"” — 7‘”@) + az ! )Z(Z — ZC):|
it & Vg (z—z)* + (7 — 7 )-—aQVT”’f (7 — 7e)
o | Taz2 g e 1= i) | (= e
82‘/Tot = = :|
+2—=——1| (g — qJc)(¢&z — L
97,00. () = dile)( )
82VYTot - - 82‘/Tot - N }
Z = Zc z — Yze +(r =7 c) - . — .
{6’28% ;z( )@z = ge) + (7)) = 7c) 070 Iz (@) = Gje)
iaZVTot ( . )2 + laSVTOt (_’ o )3 +
21 8(]3 < 4z — Gzc 3'—aﬁjﬁ . q| lle

Definiremos como maneira de simplificacao de nossos contas as seguintes cons-

tantes,
. oVr, L. OV,
A(z,y, 2) = Veo(X) + [ a;”t (7~ ) + 8? i(z—zc)} +
1 82VT0t 2 - . 52VTot S o
5 922 )Z(Z — Zc) + (TH — 7“||C) (9Fﬁ 2 ( I 7“||C) ,
. 82VvTot o GQVTot . 82VTot
L 0x0q, 15’ 2 020q, 1z’ T 0q,0q, |z
83 VTot 83 VTot (92 VTot
1 aqg 5 Lo 8(]2 R 86]2 €
— a2VTot o 82VTot
13 = 00.04. g 23 = 8qy8qz .
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Estas defini¢oes levam a uma expressao mais simplificada para a expansao

dada por,

VTot

Q

A(r,y,2) + Ci(z — 1) (¢e — Gac)

+ Coy —ye)(ay — aye) + (2 — 22)(q: — Gze)

4+ Ci3(de — Goe) (€= — Gzc) + Cas(qy — Qye) (€= — ze)

+ (E1/6)(ge — Gue)” + (E2/6)(qy — qye)” + (E3/2)(q: — ¢ze)* + ..., (1.55)

assim a utilizagdo das condigoes de equilibrio na equacao (1.55) nos leva a:

(E1/2) (CZLE - q$0)2 + Cl?)(Qz - QZc> + Cl(l' — l’c) =0 s (156)
(B2/2)(qy — qye)® + Cos3(q: — qze) + Caly —ye) = 0, (1.57)
E3(q: — qze) + C13(qe — Gue) + Co3(qy — qye) + Cs(2 —2.) = 0 . (1.58)

Substituindo a equagao (1.58) em (1.56), (1.57) e mantendo somente termos
de primeira ordem em Ci3, Co3 obtemos duas equagoes quadréticas em ¢, g, cujas

solucoes sao dadas por,

1 ;
z+ — Qzc = j:T/2 20 (ZL’C - ZL’) € (159)
El
1 ;
Qy+ — Qyc = iﬁ 202(:90 - y) ) (160)

2

onde

Cix, = Crae — (Ci3/E3)Cs(2 — 2) e
Cay, = Coye — (Cas/ E3)Cs(z. — 2)

Agora, usando as equagoes (1.59), (1.60), (1.58) e (1.55) encontramos que a
barreira de energia tem uma forma muito similar aquela derivada para o modelo

unidimensional, equagao (1.51), porém com algumas modificagdes importantes,

1

3/2
O ]

ABE(t) =

| Fiel£-() = £t (1.61)
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onde definimos:

Cra(t) = fi(t)cos(0) ; Cay(t) = fi(t)sin(d) ,
Cixe = Fecos(0) ; Coye = Fiesin(f)

Ciz, = F, cos( ) ; Coy. = F,,sin(f) |
Cis Oy
Moz = ES ;o Moy = F?) )
F.o=C32. ; fz(t) = O3Z(t> )

Cc

) = (Ciz(t)? + (Cay(t))?
FZC = \/<Clxc>2+(02yc)2 )
FL.(f.(6) = F2+ (ud, + pd,)(f-(t) — F.)?

+  2Fc(pog cos(0) + oy sin(0))(f.(t) — Fie) e (1.62)
n(0) = %{'CO;(?'Q + |Si;(§)|2} . (1.63)

Com este resultado, acabamos de mostrar que a barreira de energia, AF,
apresenta uma dependéncia linear com a forca normal, f,, e com a direcao definida
pelo angulo 0 < 6 < 7 em que o cantilever é puxado no plano zy. Com esta definicao
vamos estudar como esta dependéncia afeta a forca de atrito. Utilizando as equacoes

1.61 e 1.43 podemos escrever,

dAE 317, 1/2 )
T o [cm(fz) - fl] lpvr — K2 702 (1.64)
sendo que,
@(0, f2) = keppcos(0) + K7y, sin(0) (1.65)
Se 18, ) (f2(t) — FF) + Fie(pos cos() + in(¢
g U IR = ) & Blporcos(®) 4 pysin®)

Fl Y

le

onde K¢y, = 0fa/0a é arigidez de contato efetiva[5] nas diregoes a = ,y, 2. E

. T,y ~ ~ .
importante ressaltar que os x_;; sao fungoes da for¢a normal, assim como mostrado

nas seccoes anteriores.
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Assim, utilizando as equagoes (1.64) e (1.61) em conjunto com a condi¢ao dada

pela equagao (1.43), obtemos uma forga de atrito dada por,

P N
Ji E(f2) {ka}\l(Q){l <|<Pw—f<a§fﬂvz|> ! F.(f2) 7

(1.67)
onde
vy = v cos(f) 5 v, =ysin(f)
v =) (02)? + (0)?
o 21/0ka>\1(9)
v(f) = AL (1.68)

Note que este resultado tem uma forma muito similar aquela apresentado por
Riedo et.al. [3] e que foi desenvolvido na secgao 1.4.5, equagao (1.53). No entanto,
este novo modelo traz algumas informagoes novas tais como, a dependéncia da forca
de atrito com: a) a forga normal que aparece explicitamente na equacao (1.67) e que
mostra claramente que os valores experimentais das constantes F;,, Vg € A ajustados
por Riedo et.al. [3] dependem da for¢a normal. b) o angulo relativo & uma certa
direcao da estrutura cristalina da superficie, em que o cantilever é puxado no plano
xy. ¢) a velocidade normal, v, ao plano. Com relagao a dependéncia com a veloci-
dade normal, é importante ressaltar que Jeon et. al.[46] mostrou experimentalmente
e usando simulagoes que as forcas de atrito dependem desta varidvel.

Outro ponto importante a se destacar é que, dado a presenca da forca normal
no modelo tedrico para as forcas de atrito, é natural pensarmos no coeficiente de

atrito, do mesmo modo como foi definido na equagao (1.1), e com isso obtemos,

afL(t) 2
t = 2, Thp)?/?
2/3
_w ) _1 _ N
» g_}zvl - K/szg_fzvz] { ln <‘<P’Ul_l‘isz"/vz|> 2 ln (1 Fl’c) }
[pur — "fsz'ﬂ)z] " L 5
1 + 3 ln (lﬂovl_ﬁsz'ﬂ}d) - 5 ln 1 B Fl/c
) (1.69)
onde
Op  Orisy 8/{‘fo )
0 —_— 0 1.
or oy, o0+ o sin@) e (1.70)
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Oy _ F [possin(6) — pioy cos(9)]”
of. (F)?

Para finalizar é importante salientar que conhecendo o potencial entre a ponta e a

(1.71)

superficie, com este resultado podemos fazer uma previsao tedrica de qual é o valor
para o coeficiente de atrito de forma analitica. Na proxima seccao definiremos um
potencial para a interacao entre a ponta e a superficie e calcularemos os parametros
do modelo e mostraremos os resultados para as forcas de atrito e para o coeficiente
de atrito calculados neste trabalho. No Capitulo 3 mostraremos o resultados de
nossas simulagoes comparado com esta previsao analitica, sendo que estes indicam
que o coeficiente de atrito depende da velocidade, da temperatura e da forca normal

como mostra a equagao (1.69).

1.4.7 Calculo dos Parametros para o Modelo Analitico

Nesta seccao usando um potencial total conhecido, vamos calcular os parametros
definidos no modelo analitico para a forca de atrito. Para este propdsito, usaremos
o potencial total que surge de uma superficie sem graus de liberdade internos dados
pela equacao (1.27). Neste ponto definiremos um arranjo BCC(001) para os dtomos

e com isso o potencial total se torna,

VTot = % (i_ F) ' ? : ((7_ F) + UO(QZ) + 2U1(Qz)[COS(GxQJ:) + COS(quy)] (172)

Agora impondo as condicoes de estabilidade e equilibrio definidas pelas equacgoes
(1.29) e (1.28) na equagao (1.72) obtemos,

TeyYe,Z
OV [

aqr qzc,qyc,9zc
aVTot TeyYerZe

aQy qzc,qyc,9zc
aVTot TeyYcyrZe
9q.

= km(q:vc - ch) - 2le (QZC) Sln(qu:rc>Gac =0 5

= ky(ch - yc) - 2[jl (q,zc) Sin<Gych)Gy =0 )

= k(G —2) + U(;(QZ) + 2U{ (@ze)[co8(GrGac) + COS<GyQyC)] =0,

qzcyqycyqzc

*Vror
dq?
O*Viror
dq2

= kx - 2U1(Qz) COS(quI)G?IE s

= ky - 20U, (QZ> COS(quy>G12/ ’
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82 VTot - 0
aQwa qy ’
O*Vror Vo ( Vo )2] e 0
— = (&
6q§ 8(]5 aqy 8qx Qzc,qQyc,9zc

[kx - 2[]1 <QZC) COS(GIQQ:C>G926:| [ky - 2U1 (qzc) COS(quyC)GZﬂ = 0.

Neste ponto definiremos,

k., ky
= ———o Ny = —— 1.73
1
Gre = arccos(n,) ; sin(Gugee) = £\/1—n2 e
1 .
Qye = o arccos(n,) ; sin(Gyqy) = /1 —n2 . (1.74)
y

Como se pode ver, encontramos os pontos criticos onde ocorre uma instabili-
dade mecanica, em outras palavras uma transicao do tipo “stick-slip”. Usando esta
informacao, podemos agora calcular os parametros em que estamos interessados. Os

dois primeiros parametros que vamos calcular sao Fj. e F.,. e assim obtemos,

Ol _ 82UTot Te,yYesZe :—kx |
04,0 Gre,Qyc,qze
o, — LUral™" —
aq$ax qzc,qyc,dzc
2 Te,YesZe
Cy = gqu;f = —k, , (1.75)
z qzc,qyci9zc

T

_ ky Ly 2
(Coye) = _G_y (arccos(ny)—i—n— 1—17y) , (1.77)

1
(Crz.) = —% (arccos(nx) + n—\/l - 77%) , (1.76)

Y
Fe = V(Ciao)? + (Caye)? e (1.78)
/ Ulgze) [ke K
cm = c = _kz zc T zc) — ! -5 £ . 1.7
Csz q Uo(q ) Ul(ch) {G% + Gz} ( 9)
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Agora, vamos calcular os trés dltimos parametros fio,, to, € A1(6). Iniciaremos

calculando Ci3, (3 e Ej3 :

Uy [ ,

Cis = - = —2U1(¢ze) G/ 1 — 12 (1.80)
0404 Qacsq

zc,qyc,dzce

82 UTot et /

Coys = = —2U,(¢s)G /1 — n (1.81)
8Qy8q,z Que Qyerdze 1 Y Yy
Uy | , Ul (gz.) {k: k ]

E — o _ kz + U e + 1 zc v + Ny 0 7 182

3 aqz qzcy‘]yca‘]zc 0 (q ) Ul (q,zc) G?E G; # ( )

_2U{(QZC)G90 V 1 - 77% _2U1(ch>Gy‘ /1 — 773

Moz — |E3| Hoy = |E3| , (183)

e, agora, calculando Ey, F5 chegamos a

83U o Feayere kam

R R N = (1.84)
Tz Qac,Qyc;qzc N
83U . Te,Ye,2c k G

By = < =LV 12 (1.85)
aqy qzc,qQyc,qzc T]y

o) - B (e ) Leos@F ( n, \ Isim@)?
1 3 \\kG.)  (1=m)t \kG,) (1—n)/

Note que todos os parametros Fi., F, oz, foy € A1 sao fungoes do ponto critico

(1.86)

(.. Portanto usando as fungdes Uy(q.) e Ui(q,) do potencial de Steele definidas
por[40],

27qo S £ 1 209 )
Us(q.) = s s 1) . (sr7
2 as ;0 (¢- + pAg.)! (5(qz +pAg.)° (187)

6

: 808 1s 1 ( o )
Up(q:) = ——— s 1), (188
ols) a, pz; (¢: +pAg:)* \ (¢: + pAg.)° (1.88)

” 87Tq0't6 Ets > 1 ( 110’? )
Up(g:) = : 5], (189
0(4:) as ; (¢: + PAG:)° \ (¢ + PAg:)° (59
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onde p é um inteiro, ¢ é o numero total de atomos por célula unitaria da superficie,
Aq. é a distancia entre planos, a, = a?, é a drea da célula unitdria da superficie,
a1 = 04, Oss € a distancia entre os vizinhos mais préximos na superficie, o, € €44
sdo os parametros do potencial (12-6) de Lennard-Jones entre a ponta e os atomos

da superficie, e

Qs 30 \ 2¢q, 2q.

i) = 2”"—1*655“[“—fg(91)5K5<glqz>—2(91>2K2<glqz>] - (1.90)

, —2m08 e | 05 [ ¢ b 10K5(g19.)
U P — 2T TtsTts ) Tts [ I V5 \F1Y2) K ]
1(q ) as { 30 (2qz 7 + g 4<g1q )
2
4K .
4q: qz
p 2108 s (08 (g1 \° [110K5(g1q:) 1991 K4(g1g:)
U P — T 7tswts ) Zts [ I o z 2K 3
1 (@) as {30 (2qz q> - % + 91 K3(914:)
2
20K . Ta K 3
-2 <2971) [ 2q(291q ) + -4 ;(glq ) +9%K0(91QZ)} } ; (1.92)

onde K, é a funcao de Bessel modificada de segundo géneroe g; = G, = G, = 27/ a.

Usando as equagoes (1.87) até (1.92) mostramos na figura 1.14 os parametros
Pow = foy = tos A1 € Uine(q) = (a1,a1),q.) como uma funcao de g., para valores de
Ne = 1y < 1 ,sendo que estamos interessados em valores reais para os parametros
Fi.e M\, e para £, = 0.5¢,, (linha cheia) , 0.1, (linha pontilhada).

Assim, selecionando um valor apropriado para ¢,., proximo do valor minimo
de Uy (direita), definidos na figura (1.14), e escolhendo valores para, vy (freqiiéncia
de transigao de saltos) e G* [Eﬁ] 1/3(Ver seccao 1.3.2), as curvas de forga de atrito
tedricas como funcao da velocidade para diferentes valores da forca normal, mos-
tradas na figura (1.15) (esquerda) concordam qualitativamente com os resultados
experimentais apresentados porRiedo et.al. [3] e mostrado na figura 1.16.

No capitulo 3 mostraremos que tanto nossa previsao tedrica das forcas de
atrito(figura (1.15) (esquerda)) quanto do coeficiente de atrito(figura (1.15) (di-

reita)) concordam tanto qualitativamente quanto quantitativamente bem com os



Capitulo 1.

Introducao, Motivagao e Modelos Teédricos

0.5 ]
0.4 \ ]
Mo 0.3- h ]
0.2r \\ 8
0.1 \l 1
%05 1152 25 3
a,

Figura 1.14: Os parametros o,

toy = po (esquerda), Aj(centro) e Up(q) =
(a1,a1),q,) (direita) como funcao de g, para 6 = 0, 045 = 1.204,, 15 = 0.5e4 (linha
cheia) , 0.1e4, (linha pontilhada).

0.24l
0.22:

0.2

0.18

Figura 1.15: Forca de atrito (esquerda) e coeficiente de atrito (direita) como funcao
da velocidade para diferentes valores da for¢a normal definidos pelas equagoes (1.67)
e (1.69).
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Figura 1.16: Resultados experimentais apresentados por, Riedo et.al. [3] para a
forca de atrito como funcao do logaritmo da velocidade para diferentes valores da
forca normal. Os pontos sao os resultados experimentais e as linhas sao os ajustes
baseados no modelo unidimensional apresentado nas sec¢oes anteriores.

resultados de nossas simulagoes de DM, confirmando que nossa generalizacao feita
para o modelo unidimensional leva a uma previsao consistente do fendmeno de atrito.

Na figura 1.17 apresento a dependéncia da for¢a de atrito (esquerda) e do
coeficiente de atrito (direita) como funcdo da forga normal, f,. Note que apesar
do termo logaritmico da forca de atrito, descrita pela equagao (1.67), esta con-
tinua apresentando um comportamento linear com a forca normal. O coeficiente de
atrito, apresenta um crescimento abrupto para pequenos valores de f, e tende assin-
toticamente para um valor constante quando a for¢ca normal tende para o infinito,
[, —oo = Const.

Na figura 1.18 apresento a dependéncia da forca de atrito (esquerda) e do coe-
ficiente de atrito (direita) como fungao do angulo de varredura 6 relativo a diregao
(100) da rede. E importante ressaltar que este resultado é um caso particular para
o potencial definido pela equagdo (1.72) e que este ird depender fortemente das
simetrias do substrato. Note que este resultado respeita as simetrias da face (001)
sendo que para § = 0,7/2, 7 a for¢a/coeficiente de atrito tomam os mesmos valores,

por exemplo.
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Figura 1.17: Forca de atrito (esquerda) e coeficiente de atrito (direita) como funcao
da forca normal para 4 diferentes valores da velocidade.
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Figura 1.18: Dependéncia da forga de atrito (esquerda) e do coeficiente de atrito
(direita) como fungao do angulo de varredura, f(rad), relativo a diregao (100) da
rede.



Capitulo 2

Dinamica Molecular(DM)

2.1 Introducao - Simulacoes Atomisticas.

As técnicas descritas neste capitulo fazem parte do que é chamado Dinamica Molec-
ular Classica (MD), que é descrita extensivamente em um grande niimero de livros
e artigos de revisao.[47, 48, 49, 50, 51, 52, 53, 54].

Esta técnica se inicia definindo o potencial de interacao que vai produzir as
forcas em uma particula individual e a dinamica destas particulas, tipicamente
atomos e moléculas. O préximo passo é especificar as condigoes de contorno e
condigoes iniciais do problema. O tempo nas equacoes de movimento é discretizado
e as equacgoes integradas numericamente.

Em DM micro-canonica, usada comumente para estudos de difusao superficial,
a solucao das equacoes de movimento leva a conservacao da energia total. A tem-
peratura é calculada como uma média da energia cinética do sistema. Em alguns
casos ¢ preciso empregar DM canonica em que o sistema ¢ acoplado a um termostato
(banho térmico). Por exemplo, nas simulagoes de crescimento, a temperatura deve
ser controlada externamente para evitar o aquecimento do sistema.

Os potenciais podem ser derivados de diversas aproximagoes, dependendo do
grau de sofisticacao desejado. Os potenciais tipicamente mais usados sao potenciais
do tipo Lennard-Jones, potenciais derivados de célculos ab-initio (teoria de funcional
da densidade, Hartree-Fock)[55] e potenciais semi-empiricos.

Um ponto importante em simulacoes de DM é que o esforco computacional

cresce com o grau de complexidade do potencial. Além disso dois outros fatores

44
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influenciam no tempo de computacao: o nimero de particulas, N, e o tempo total
de simulagao. E importante notar-se que o esfor¢o aumenta substancialmente com a
complexidade das interacoes, escalando linearmente com N para interacoes de curto
alcance e com N? para interacoes de longo alcance ou aproximacoes de funcional
densidade.

2.2 Condicoes de Contorno

O ntumero de particulas e a forma como as interagoes sao definidas entre elas sao
alguns dos fatores limitantes nos tamanhos das amostras nas simulacoes. Como regra
geral as amostras nas simulacoes sao muito menores que os sistemas considerados
experimentalmente, levando a sérios efeitos devido ao tamanho finito. Uma das
formas de minimizar estes efeitos é fazer uso de condigoes de contorno periddicas
[47, 48, 51, 52, 53, 54]. Esta técnica consiste em considerar o sistema dentro de uma
caixa cubica, repetida nas diregoes espaciais para as quais se interessa minimizar os
efeitos de borda, com o intuito de simular um sistema sem fronteiras em tais diregoes.
No decorrer da simulacao quando uma particula se move na caixa original, sua
imagem periddica ird se mover, do mesmo modo, em cada um dos sistemas vizinhos.
Assim, quando uma particula deixa a caixa original, a sua imagem periddica entra
no mesmo sistema pelo lado oposto.

Devemos nos questionar, se as propriedades do sistema limitado utilizando
condicoes periddicas, se assemelham as do sistema macroscépico o qual representa.
Isso dependera tanto do alcance do potencial utilizado, quanto do comprimento
de correlagao do fenomeno estudado. O uso dessa condicao inibe a ocorréncia de
flutuagoes de longo alcance. Portanto para uma caixa de lado L, a periodicidade ira
aniquilar qualquer propriedade associada com comprimento de onda maior que L.
A exigéncia minima que deve ser feita, é que o sistema tenha uma dimensao maior

que o alcance de qualquer correlagao significativa do sistema.

2.3 Divisao Celular

Em simulagoes de DM os potenciais de interagao podem, dentro de alguma aproxi-

magao, ser limitados a um raio de corte, r., de modo que a vizinhanca de cada
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particula fica limitada a uma unica esfera de raio, r.. Uma maneira ineficiente de
se determinar os vizinhos de cada particula é perguntar para todo o sistema quais
atomos estao dentro do raio de corte, r.. O centro do volume limitado por, r., é
a posicao da particula que se deseja fazer a procura. Assim, para cada particula
perguntaremos quais dos, N — 1, dtomos restantes serao os vizinhos. Logo, teremos
um total de, N(N — 1), repeti¢oes em cada passo de tempo, o que torna este método
demasiadamente demorado e inviavel para sistemas grandes. Neste trabalho usare-
mos duas técnicas para diminuir o tempo de simulagao: A divisao celular e a tabela
de vizinhos de Verlet, descrita abaixo.

Divisao celular fornece uma maneira de organizar a informagao sobre a posi¢ao
das particulas de forma a evitar trabalhos desnecessarios. Imagine que o sistema
simulado é dividido em uma rede de pequenas células com um volume V. > 73
Assim, as possiveis interacoes sao entre as particulas que estdao na mesma célula
ou nas células imediatamente adjacentes (ver figura 2.1). Logo, em 3 dimensdes o

nimero minimo de células a ser examinadas para cada particula é 27, diminuindo o
27N

tempo computacional para, t. ~ ===, onde n, ¢ o numero total de células. Supondo,
Ve = 73 € que o niimero total de particulas, N, esteja igualmente distribuidos em

uma regiao de volume V', tal que, V ~ N, o valor de n, serd dado por,

V. N

nNe =

o~ 2.1
r3 o3 (2.1)
e com isso o tempo computacional gasto para cada particula serd t, ~ 27r3. Este

método pode ser usado em conjunto com a Tabela de Vizinhos de Verlet.

2.4 Tabela de Vizinhos de Verlet

Este método consiste em construir uma lista de vizinhos para cada particula do
sistema [48]. Essa lista é construida dentro de um raio r, = .+ Ar,(ver figura 2.1),
o valor Ar é determinado pela relagao,

Ar<nuv At (2.2)
onde At é o valor do tamanho do passo do tempo, v é a velocidade média dos atomos
e n o numero de vezes que a lista é utilizada antes de ser renovada.

Durante o periodo que a lista nao é renovada, as interacoes dos atomos serao

realizadas consultando a tabela e verificando quais dos atomos estao a uma distancia
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r.. O ganho computacional é bastante significativo e inversamente proporcional ao
tempo gasto na construgao dessa tabela que corresponde a uma das tarefas mais

demoradas nos programas de simulacao que utilizam DM.

Figura 2.1: Esquema ilustrativo do método de Divisao Celular em conjunto com o
método de Tabela de Vizinhos de Verlet.

2.5 Configuracao Inicial

Nos solidos cristalinos, como metais, os atomos estao arranjados de maneira regular.
Um cristal ideal é definido como uma estrutura de atomos espacialmente ordenados
para formar uma rede tri-dimensional que é determinada pelos vetores de translacao
ai, das, az. Estes Vetores definem pequenas células, que se repetem, chamadas de
células unitérias do cristal.[51, 56]

Definindo um ponto arbitrario 7 como a origem dos trés vetores podemos
gerar uma rede pela translacao da origem para X novos pontos definidos por 7 =
7 4+ nid, + nods + nzaz onde X = ny + ny + n3 € ny, ny € nz sao inteiros, cada um
variando de 1 a n, e n é escolhido para produzir o cristal com o volume desejado.

O conjunto de todos os pontos definidos por todas as combinacoes lineares, inteiras,
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dos vetores de translacao primitivos 7 = nid; + neds + nzdz é chamado de uma
rede de Bravais [56]. Existem 14 diferentes tipos de redes de Bravais como mostra
a figura 2.2, e estas redes sao suficientes para descrever a simetria de translagao de

qualquer rede cristalina [57].

Figura 2.2: Ilustracdo dos 14 tipos de redes de Bravais.(1) Triclinica simple, (2)
Monoclinica simples,(3) monoclinica de base centrada, (4) Ortorrombica simples,
(5) Ortorrombica de base centrada, (6) Ortorrombica de corpo centrado, (7) Or-
torrombica de face centrada, (8) hexagonal,(9) Romboédrica, (10) tetragonal sim-
ples, (11) tetragonal de corpo centrado, (12) cibica simples, (13) ctbica de corpo
centrado(BCC) e (14) cibica de face centrada(FCC)

As configuragoes iniciais, normalmente utilizadas nas simulagoes de sélidos,
sao geradas dispondo os atomos nas posi¢oes que minimizam a energia de interagao
entre elas, ou seja, nas posigoes definidas pela rede de Bravais de interesse.

A energia cinética inicial do sistema esta diretamente relacionada com as ve-

locidades iniciais das particulas que o compoem. Assim, como a energia cinética
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também esta relacionada com a temperatura pelo principio de equiparticao da ener-
gia, a magnitude das velocidades iniciais tem seu valor definido de acordo com a
temperatura inicial que se deseja, ou seja, seguindo uma distribuicao de Maxwell-
Boltzmann, sendo as direcoes escolhidas aleatoriamente, e a partir disto usamos
renormalizacdo de velocidades (seccao 2.7.1) para conduzir o sistema a temperatura

escolhida [47, 48, 51, 54].

2.6 Algoritmo de Integracao Numérica

Existe uma grande variedade de métodos numéricos de integracao baseados em al-
goritmos de diferencas finitas, que resultam na discretizacao do tempo através da
introducao de um pequeno intervalo de tempo At.

Os métodos de integracao podem ser avaliados considerando os seguintes
critérios [47, 48, 51, 54]:

e Eficiéncia - O passo no tempo At deve ser o maior possivel e o tempo de
execucao o menor possivel para permitir que o tempo total de simulacao seja

comparavel aos tempos caracteristicos do sistema real.

e Simplicidade - A rotina de integracao deve ser simples e nao requerer grande

quantidade de memoria.

e Precisao - Os desvios das trajetérias exatas devem ser pequenos e as leis de

conservacao devem ser satisfeitas.

Um método que se encaixa bem nos critérios citados acima é conhecido como
algoritmo modificado de Beeman [50, 58, 59, 60]. Neste trabalho utilizaremos o
algoritmo de Beeman em conjunto com o algoritmo de Runge-Kutta de ordem
quatro[61]. Com o Runge-Kutta calculamos, a partir das configuragoes iniciais, as
aceleracdes nos instantes 7(t) e 7(t + At) tendo em vista que o algoritmo de Beeman
é um algoritmo de passos multiplos, que necessita do conhecimento das aceleragoes
em tempos anteriores, as seguintes transformacdes serdo feitas 7(t) — i (t — At) e
F(t+At) — #(t). Assim, podemos evoluir as posicdes e as velocidades das particulas

no algoritmo de Beeman como segue:

F(t + At) = 7(t) + Atr(t) + %’52[45@) — 7 (t — At)] (2.3)
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F(t+ At) = 7(t) + %[5?@) + 27 (t + At) — F(t — A)]. (2.4)

e as mesmas transformacoes citadas acima sao realizadas a cada passo de tempo.

2.7 Controle de Temperatura

2.7.1 Renormalizagao de Velocidades

Para controlar a temperatura de nosso sistema usamos o teorema da eqiiiparticao
da energial45, 62, 63], que estabelece que cada termo quadrado em um hamiltoniano
classico produz uma contribuicao na energia cinética da forma %kBT a cada grau de
liberdade do sistema. Como exemplo, consideraremos o caso de um gas monoatoémico

classico, definido pelo hamiltoniano

I N SR )] (25)

2m,;
g >y

N
i=1
onde V(r) é um potencial entre pares com a mesma forma do potencial LJ (secgao

2.8). Utilizando o formalismo canénico é facil mostrar que a energia cinética média

é dada por

Al Al 3
<Ecin> = <Z %]5;2> = <Z % (pwf +Pi§ +piz2)> = §N]€BT , (26)

i=1 i=1
que corresponde a energia interna do sistema no caso de um gas ideal, kg é a
constante de Boltzmann e N o nimero total de particulas.

Em trés dimensoes a equagao (2.6) define uma certa temperatura, 7,, dada
pelo conjunto de velocidades, «, definida por:

N
gNkBTa - Zl %[(m)aﬁ —< B > (2.7)

Estamos interessados em controlar a temperatura do sistema, logo o conjunto
de valores de velocidades que levariam a uma desejada temperatura T é diferente
dos que levaram a uma dada temperatura T,. Assim, podemos fazer uso mais uma
vez do teorema da eqiiiparticao da energia, para escrever
_ 3NkpT

< E§™ > 5

(2.8)



Capitulo 2. Dinamica Molecular(DM) 51

Dividindo, as relagdes (2.7) e (2.8), temos

; N
<EF"> T ; T m; 9
—L = = = <Ef>=_—)% —[(t)a
< Egzn > Ta T Ta ZZ:; 2 [(U) ]

’ N o 7\ M2 2
< BSn >= Z 7 (T_) (@)a] (2.9)
i=1 o

Ou seja, devemos multiplicar todo o conjunto de velocidades que levaram a tem-

peratura 7T, por um fator (Tl)l/ 2 para obter um novo conjunto de velocidades, cuja
«@
média ird fornecer uma temperatura cada vez mais préxima da desejada, cada vez

que utilizarmos esta renormalizacao.

2.8 Potenciais de Interacao

A energia de interacao de N dtomos é descrita por uma fungao potencial ®(1, ..., N).

Esta funcao pode ser decomposta em contribui¢oes de um corpo, dois corpos,... etc,

O(L, ... N)=> v+ > wli,j)+ Y ws(i,j k)+..+va(l,..,N) (2.10)

i §,45i<j ig.ki<j<k

Para este tipo de representacao ser util no modelamento tedrico, é necessério

que cada funcao v,, decresca rapidamente com o aumento de n. A priori, nao é claro

que isto aconteca, porém, mostra-se que para isolantes, semi-condutores como silicio,

germanio e semi-metais como grafite, os trés primeiros termos sao dominantes. No

entanto, para metais onde temos elétrons de conducao extremamente delocalizados
a situacao é diferente.

Simulagoes de metais geralmente usam potenciais que levam em conta termos

de muitos corpos como “embedded atom method” [64] e “Tight-Biding method” [65],

simulagoes de hidrocarbonetos geralmente usam potenciais como os propostos por

Tersoff [66, 67] e Brenner [68], enquanto que simulagées de semi-condutores como

germanio e silicio usam potenciais de Stillinger-Weber [69].

2.8.1 Potencial (12-6) de Lennard-Jones(LJ)

O potencial de LJ é um potencial de dois corpos que é comumente usado entre
atomos ou moléculas com camadas eletronicas fechadas [55], e mesmo em casos

mais gerais, é capaz de levar a resultados qualitativos importantes.
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Por exemplo, simulagoes de difusao de atomos sobre superficies[51] usando este
potencial, obteve grande sucesso demonstrando que o coeficiente de difusao super-
ficial apresenta um comportamento anémalo em torno da temperatura de fusao da
superficie. Assim, esperamos que simulagoes de FFM usando este potencial possam
nos informar quais sao as dependéncias das forgas de atrito com a temperatura.

O potencial (12-6)LJ é um potencial de curto alcance que depende somente

da distancia entre os atomos e tem a forma,

12 6
;.4 O;4
Vig(riy) = 4ei [( T]) - (TJ) ] (2.11)
1] )

onde 7;; é a distancia entre as particulas 7 e j, €; ; ¢ o minimo de energia do potencial

na distancia de equilibrio 7y = 21/%0; ;. Por simplicidade, definiremos que o; ; = 0,
e €;; = €ss para particulas que fazem parte da superficie, pois como veremos esta
definicao sera de grande utilidade em nossas simulacoes de FFM.

O termo com expoente 12, dominante para curtas distancias, tem sua origem
fisica baseada na repulsao coulombiana inter-atomica e nas forcas de troca, rela-
cionadas ao Principio de Exclusao de Pauli[55]. O termo com expoente 6, dominante
para longas distancias constitui a parte atrativa e descreve a coesao do sistema.
Esta associado a forcas de atracao de van der Waals provenientes de interacoes de
dipolo-dipolo induzido. No entanto, dependendo do sistema outros valores para os

expoentes podem ser usados.

2.8.2 Corte em Potenciais - Potencial (12-6) LJ Modificado

Para melhorar a performance das simulagoes introduzimos um corte no potencial a
uma distancia r, isto é

Vi), ser <
Vir) = { 0 L Ser > (2.12)

Com esta técnica aparecem descontinuidades no potencial e na forca de interacao
entre os atomos, pois, estes nao sdo necessariamente zero em r = r. (Ver figura
2.3 a esquerda). Para evitar descontinuidades na simulagdo usamos o potencial
Lennard-Jones modificado[48, 51, 54]:

AV g (rs ;) .
V%Od(ri7j) _ { VLJ(Tz‘,j) — VLJ(?"C) — <—Zi” J >rm-rc (rw» — rc) , Se T < T’C,(

0 , S€ T > Te;

2.13)
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O potencial modificado, assim como a forca calculadas a partir deste sao mostrados

na figura 2.3 a direita.

* V() — V(r»-v(re)+Fre)(r-re) —
F(r) . * F(r)-F(rc) *

o
-

Figura 2.3: (Esquerda) Potencial LJ sem modificagao. (Direita) Potencial LJ com
modificacao.

2.9 Unidades Reduzidas

Na solucao das equacoes diferenciais usadas em DM geralmente aparecem um grande
nimero de medidas na qual as unidades sao ntimeros muito pequenos. Um ex-
emplo tipico é a unidade de distancia que sao da ordem de alguns angstroms
(1;1 = 1071%n). Para evitar a manipulacao destes ntimeros é comum, realizar uma
renormalizacao das unidades. Nesta seccao mostramos como isto é feito.

Considere uma Hamiltoniana descrito por

H=Y —1 +U(H,...i) (2.14)
i=1 t

2m

onde
o 12 . 6
Ulry,....TN) = V r— 1) = 4e ¢ ) — = 2.15
(rla 7TN) % LJ(’r TJD % < [(TU) (Tz‘j)] ( ‘))

e £55 ¢ 0 minimo de energia do potencial na distancia de equilibrio 7y = 2/%0,, para

as particulas pertencentes a superficie.
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Considerando as equagoes de movimento podemos escrever

. 6H P
T = =4 (2.16)
8P Comy
. 1 aH Egss Oss 1 1 Oss s
U= ——— = — 48 — —— = s 2.17
v m; OF; Z o2m; (w) 2 (Tz'j) " (217)

Estas sao duas equagoes diferenciais de primeira ordem que podem ser integradas
no decurso do tempo usando métodos numéricos apropriados.

Estas equacoes estao em unidades fundamentais, contudo elas nao sao boas
para simulagoes em computadores. Para coloca-las em unidades mais adequada

fazemos as seguintes transformacoes:

7 = Ussf;k = ‘le = Ussr;j = drij = O-ssdr:j <218)
t =t = dt = ~dt* (2.19)
Com estas equacoes podemos escrever
ss d’f’_* ss A ss dQ’F* ss ¥
UZ.:O—_ ’zaqjj = UZ-:J— Z:J—UZ- (2.20)
v dt* v y? dt* ok

agora usando as equagoes (2.14)-(2.20) obtemos

m.;

= gy | 92.21
V=0 (2.21)
A= (2.22)
S ¥ %\ —14 1 ) —8| =%
U, = — 248 [(rij) b (rij) ] T (2.23)
. Vi(ry)
V(ry) = . (2.24)
Da definigao de temperatura (2.7) podemos escrever
N
3N (kT L _ 3N
- — —T*
T (5) L
onde T
T =2 (2.25)
888

Assim, nas simulacoes trabalhamos com as grandezas marcadas com um *, que estao
em unidades reduzidas (adimensionais). Para obter os valores de laboratério basta

fazer as transformacoes inversas.



Capitulo 3

Simulacao de Microscopia por
Forca de Atrito-FFM

3.1 Simulacao de uma Superficie.

Neste trabalho usamos DM para estudar a superficie (001) do cristal cibico de
corpo centrado (BCC) (Ver figura 3.2) em que as particulas interagem através do
potencial modificado de Lennard-Jones (Capitulo 2). As equagoes de movimento sao
integradas através do algoritmo de Beeman com um passo no tempo de tamanho

At* = 1073. Inicialmente distribuimos N particulas ao redor das posicoes de
27
33
k camadas na direcao z* que é perpendicular ao substrato. A camada inferior em

equilibrio da geometria BCC (001) com parametro de rede a* = )1/6 preenchendo
z* = 0 é fixa para simular as caracteristicas de “bulk”. Usamos dois tipos de
condicoes de contorno: A primeira, peridédica nas diregoes paralelas a superficie e
condicao aberta na dire¢ao z* e a segunda, aberta nas direcoes z*,y* e z*. Para
equilibrar o sistema usamos o método de renormalizagdo de velocidades (Capitulo
2) deixando o sistema evoluir durante um tempo, t* = 50 x 10%. As unidades de
medidas do comprimento, massa e energia, tempo, velocidade e temperatura sao as
descritas no Capitulo 2. De agora em diante, todas as grandezas que serao apresen-
tadas estardo em unidades reduzidas e assim omitiremos o (%), salvo os casos em

que apresentarmos as unidades explicitamente.

25
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3.1.1 Termodinamica.

Antes de iniciar nossas simulacoes de FFM temos de estimar a temperatura de
fusao superficial, T},,, do material. A Figura 3.1 mostra a energia total (por atomo)
como funcao da temperatura. A temperatura de fusao é estimada como o ponto de
inflexao da curva. Nos encontramos, T, ~ 1.1, de acordo com trabalhos anteriores
[51, 52, 53, 54, 70, 71]. Baseado neste resultado nossas simulacoes serao realizadas

com, T' < T,,, e a temperatura vai ser especificada em cada resultado apresentado.

Figura 3.1: Energia como fun¢ao da temperatura para a simulagao com condigoes
de contorno abertas em, x, y e z. A temperatura de fusao é estimada como o ponto
de inflexao sendo, T'm ~ 1.1.

Na préxima seccao apresentaremos os detalhes numéricos da DM para a sim-
ulacao de FFM.

3.2 Detalhes da simulacao de FFM

Nossa simulacao de FFM foi feita da seguinte maneira. Nés consideramos a superficie
simulada da seccao anterior e adicionamos uma ponta sonda da AFM que poderd
ser arrastada sobre a superficie. A figura 3.2 mostra uma visao esquematica de

nossa simulagao para reproduzir o mecanismo da FFM. O sistema é organizado em
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4 camadas com condigoes de contorno periddicas nas diregoes x — y e aberta em
z. A primeira camada foi mantida congelada em seu arranjo inicial, de maneira
a manter toda a estrutura o mais plana possivel. A ponta foi simulada por uma

unica particula, Ny = 1, de massa m, acoplada a trés molas de constantes elasticas,

2
EER

ky = €s5/02%, ky = €5s/02% € k, = £45/02, do qual, nos possibilita variar/medir a
forga normal(f,) e medir a forga lateral(f, e f,).

Com a ponta préxima da superficie nds levamos o substrato a uma dada tem-
peratura T'(Ver sec¢do 2.7.1). Depois do sistema entrar em equilibrio térmico a
ponta é puxada em uma dada direcao paralela a superficie com velocidade cons-
tante, vo, = v cos(d), vo, = vpsin(f), vo, = 0, vy, = v\/m. Aqui, 6, foi
definido relativo a dire¢do (100) do substrato e v, foi variado para se obter diferen-
tes velocidades. Estes valores sao mantidos fixos para cada simulacao, assim como
a distancia, z, entre a posicao de equilibrio da mola e a superficie, para se ter o

controle da for¢a normal, f,, atuando na mola.

Figura 3.2: Visao esquematica de nosso aparato de simulagao.
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A energia de interacao entre as particulas do sistema pode ser descrita pelo

seguinte hamiltoniana,

N2 =
P2
H = % LU 4+ Uy+ U 3.1
Zth ;2m2i+ 1+ Ua+ U2 ( )
onde
=S | (22) = (22) - S | (22) - (22 o
' K 145 145 2 — 12 1425 T'1i25 .
Z?]
2 Cemt
UQZZ ; (FQi_FQOi)2 (3.3)
i=1

Os somatérios em U; e U sao realizados nas particulas que estao no substrato
e entre a ponta e o substrato, respectivamente. O termo U, esta associado com
o potencial harmonico associado com o cantilever. Utilizando esta hamiltoniana

podemos escrever as equagoes de movimento para cada particula

= oH ﬁu S 5 oH ﬁ2i -
T = = = =V 5 T2 = == =2 (3.4)
oP,; Mu OPy; M

14 8
= 1 6H 511] O1ij 1 O1ij —
- Yy
Uy = — - = 8 D) "ij
may; Oy, , Ulwmlz T'1ij 2 \ 745

14 8

Z 6112j O1i2; 1 (01425 .
—+ 48 - = 1325 3.5
~ 0} ( : ) 2 (T1i2j> e (3:5)

1425

14 8
= 1 0H . €1z2] 01i2j 1 01i2j S
V2i = T o, E 48 -5 T'1i2j
Ma; OT2; - Ulmmzl 71425 2 71424
eact
Crt (To — Thoi) (3.6)

Devemos notar que, 70 = Vgl tT + vty + 292, € a posicao de equilibrio da mola
) 0 0. Oy 0~
(cantilever), onde as constantes, vg,, Vo, sao definidas da maneira descrita acima e

zo, ¢ 0 parametro a ser variado em cada simulagao para se obter diferentes forcas

normais.
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3.3 Resultados da Simulacao de FFM.

3.3.1 Dependéncia com a Temperatura e For¢ca Normal

Nesta sec¢ao realizamos simulagoes para varias temperaturas e distancias iniciais,
z, entre a ponta e o substrato ou equivalentemente a forca normal. Em todas as
simulacoes usamos, 015 = 045 = 1, €145 = €55 = 1, my; = Mgy = 1, € 01495 = 120,
erizj = 0.5e55, N1 = 946 ¢ Ny = 1. Nesta seccao fixemos 6 = 0, v = 0.05 e v, = 0.0.
No Apéndice A.2 estao os graficos das forcas de atrito como funcao do tempo para
varias normais e temperaturas. Com base nestes resultados, na figura 3.3 mostramos
graficos da forca de atrito como funcao da forca normal para varias temperaturas.
A Lei de Amonton (sec¢ao 1.1.1) afirma que a forca de atrito é proporcional
a forca normal e independente da area de contato. Este tipo de comportamento foi
observado em vérios sistemas por varios autores [5], que ajustaram (F)) como uma

funcao linear da normal e da area de contato efetiva, A:

(Fy) = u(F.) + cA. (3.7)

Nesta equagao p é o coeficiente de atrito e o segundo termo cA é interpretado
como a forga de atrito minima quando a for¢ca normal é nula. Assim, como A é a area
de contato efetiva entao, ¢, pode ser interpretado como uma grandeza que carrega
a informagao sobre as forgas de adesao. Ringlein et. al.[72] mostrou que, em escala
nanométrica, sistemas adesivos apresentam uma dependéncia com a area de contato,
quebrando a Lei de Amonton. Nosso sistema é efetivamente adesivo, dado que em
nossas simulacoes utilizamos o potencial LJ entre a ponta e a superficie tendo duas
partes uma repulsiva e outra atrativa. Assim, nossas simulagoes ilustram como uma
forga que viola a Lei de Amonton pode depender da temperatura[73, 74].

Na seccao 1.4.6 mostramos um modelo que leva a um comportamento nao
linear da forca de atrito como funcao da forca normal. No entanto, a deducao deste
modelo tedrico foi feita posteriormente ao desenvolvimento desta andlise. Desta
forma, os cédlculos do coeficiente de atrito, das seccoes seguintes foram feitos cal-
culando de maneira numérica a derivada da forca de atrito com relacao a normal
(0f/0f.). Estes resultados indicaram que em média, esta é uma boa aproximacgao

e com isso, resolvemos manter esta aproximacao dada a sua simplicidade.
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<Fz>

Figura 3.3: A figura mostra a forga de atrito, (F,,) como funcao da forga normal,
(F,) para varias temperaturas. A forga (F,) e (F,) sao medidas em unidades de
€ss/0ss- As figuras, a, b, ¢, d, e sao para os valores de T' = 0.25,0.44,0.67,0.85, 1.05
respectivamente. Os circulos sao nossos resultados de DM e as linhas correspondem
a um ajuste linear.
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Figura 3.4: Plot de cA (esquerda) e u (direita) como fungao da temperatura. A
linha é somente um guia para os olhos, os pontos com simbolos circulares(o) sao
os resultados das simulagdes de DM e os pontos com simbolos quadrados(C) é a
previsao tedrica, equacao (1.69).

Primeiramente, nés estudamos o comportamento do termo, cA, em funcao da
temperatura, T, como mostra a fig. 3.4(esquerda). Os resultados mostram que,
quando a temperatura aumenta, a area de contato efetiva ou as forgas de adesao
diminuem. Este tipo de comportamento pode estar relacionado com o fato de que em
baixas temperaturas os dtomos na superficie executam saltos com baixa amplitude,
assim, o nimero de colisdes com a ponta é baixo. Neste caso as forcas de adesao ou
a area de contato efetiva é alta. Isso ocorre porque a ponta fica um longo tempo em
contato com a superficie. No entanto, quando a temperatura cresce o nimero de
particulas da superficie flutuando com energia alta aumenta. Conseqlientemente, o
nimero de colisoes com alta energia na ponta cresce, levando a uma diminuicao das
forcas de adesao ou da area de contato efetiva.

Também observamos que o coeficiente de atrito figura 3.4 (direita) com simbolos
circulares (o), apresenta um crescimento abrupto em, 7' ~ 0.7,/ K}. Abaixo, dis-
cutiremos o fato de que este comportamento pode estar relacionado a uma pré-fusao
da superficie (surface pre-melting). Note que a linha com simbolos quadrados (OJ),
é a previsao tedrica, equacao (1.69), da dependéncia do coeficiente de atrito com a
temperatura, e esta apresenta um crescimento continuo. Este fato é mais um ponto

que indica a presenca de uma pré-fusao da superficie, dado que o modelo tedrico
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nao leva em conta efeitos nao lineares, presentes no aquecimento de superficies.

Na figura 3.5 mostramos um grafico do caminho percorrido pela ponta sobre
a superficie para varias temperaturas e forcas normais. Como era esperado, os
caminhos sao bem definidos para baixas temperaturas tornando-se aleatorio quando
a temperatura aumenta.

Para entendermos melhor o que esta acontecendo, noés calculamos o tempo
de residéncia da ponta em cada sitio, definido como o tempo que a ponta fica na
vizinhanga de um sitio especifico, por exemplo, a distancia a algum sitio sendo menor
que alguma distancia, §. Sem perda de generalidade, escolhemos, § = a, o parametro
de rede. Na figura 3.6 e 3.7 nés mostramos o histograma para forgas normais, F, =
—1.09,—-1.02, -0.95, -0.42, —0.14 e F, = 2.05,2.09, 2.13, 2.52, 2.56 respectivamente,
obtido usando um tamanho de feixe, t;;, = 5, para varias temperaturas.

Para valores negativos de, F,, o tempo de residéncia é bem definido até mesmo
para altas temperaturas, tendo sua média em, 0t ~ 50. A ponta esta em contato
com a superficie porém sendo puxada, assim, esta pode facilmente se mover ao longo
de canais na superficie do cristal. O movimento é fortemente direcionado na direcao
do movimento do cantilever.

Na figura 3.7 mostramos o histograma para valores positivos de F,. As tem-
peraturas sao as mesmas da figira 3.3. Para baixas temperaturas o comportamento
¢é similar ao de, F, < 0. Porém, quando a temperatura cresce, o tempo de residéncia
se espalha para regioes de altos tempos, ¢.

Recentemente, Resende e Costa [52] usando simulagoes de dindmica molecular
estudaram a migracdo de um atomo individual na superficie (001) de um cristal
BCC usando o potencial 12 — 6 de Lennard-Jones. Eles argumentaram que uma
anomalia ocorria na constante de difusao em, T' =~ 0.7, e que esta poderia ser uma
assinatura do processo de pré-fusdo (pre-melting process). Em baixas temperatu-
ras uma particula depositada pode se mover pelos canais da superficie dado que o
movimento térmico dos atomos do substrato tem baixa amplitude. Uma vez que a
temperatura aumenta alcanca-se um estado intermediario. A superficie comeca a
fundir até que os canais sejam fechados e adatomos sao presos na vizinhancga dos
atomos da superficie. A situagao permanece até que o adatomo seja termicamente
ativado e uma difus@o aleatéria (random-walk diffusion) ocorre. Em suma o coefi-

ciente de difusao apresenta um minimo em uma regiao intermedidria. Sob o ponto
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Figura 3.5: Caminho percorrido pela ponta sobre a superficie (plano zy) para vérias
temperaturas e forcas normais. De a) até e) nés temos T = 0.25, 0.44, 0.67, 0.85,
1.05 respectivamente. As forcas normais sao definidas na figura 3.3 e crescem de
cima para baixo. Os graficos foram mostrados deslocados por um valor constante
na direcao y para melhor visualizagao.



Capitulo 3. Simulagao de Microscopia por Forca de Atrito-FFM 64

3': T T T T T T T
30
25
20
15

10
5
ol

0 50 1160'150'200

150 200
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tempo de residéncia.
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De a) até e) nds temos

= 0.25, 0.44, 0.67, 0.85, 1.05 e F, = —1.09, —1.02, —0.95, —0.42, —0.14 re-

spectivamente.
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Figura 3.7: Histograma para o tempo de residéncia. De a) até e) nés temos T =
0.25, 0.44, 0.67, 0.85, 1.05 e F, = 2.05, 2.09, 2.13, 2.52, 2.56 respectivamente.
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de vista de atrito, podemos nos perguntar qual é o efeito deste fenomeno. Para
duas superficies macroscépicas em movimento relativo, nao podemos esperar que
os dois primeiros processos possam ser distinguidos sendo que a area de contado é
grande comparada as distancias interatomicas. Porém, para temperaturas altas, a
superficie é lubrificada por atomos desprendidos da superficie e podemos esperar que
o coeficiente de atrito diminua. A situagao é um pouco diferente para uma pequena
ponta em contato com a superficie.

Nos interpretamos isto como um fechamento dos canais, discutidos acima,
devido ao movimento térmico das particulas da superficie. Quando a temperatura
aumenta as particulas ganham mais energia, que é eventualmente suficiente para

retirar a ponta de qualquer vizinhanca especifica.
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3.3.2 Dependéncia com a Velocidade e Forca Normal

Nesta seccao realizamos simulagoes para varias velocidades da ponta, e para cinco
diferentes valores de forca normal. Em todas as simulacoes desta secgao utilizamos
0 =0, T =0.5. Na figura (3.8) mostro nossos resultados da simulagao (pontos) e a
previsao tedrica (linhas), equagao (1.67), da forga de atrito como fungao da veloci-
dade para varias normais. Note que nossa previsao tedrica tem um bom acordo com
os resultados da simulacao, somente ajustando valores apropriados para a posi¢cao
critica de saltos, ¢,. (préxima do minimo do potencial de interagao), escolhendo

valores para, 1y (freqiiéncia de transicao de saltos) e G* [£ | 1/3(\/er seccao 1.3.2)
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Figura 3.8: Forca de atrito como funcao da velocidade para varias normais. De a)
até e) termos respectivamente < f, >~ 0.95, 1.54, 2.25, 2.75, 2.50. Os pontos sao
os resultados da simulagao e as linhas sdo as previsoes tedricas, equagao (1.67).
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Na figura (3.9) mostro os resultados da simulagao (pontos) e a previsao tedrica
(linha), equagao (1.69), para o coeficiente de atrito médio como fungao da velocidade.
Estes resultados também apresentam um bom acordo com a simulacao, indicando

que nosso modelo apresenta resultados consistentes com os resultados da simulacgao.

0.26

0.24

0.22

0.28 .

0 05 1 15
VL

Figura 3.9: Coeficiente de atrito médio como funcao da velocidade, calculado a
partir da figura 3.8. Os pontos sao os resultados da simulacao e a linha é a previsao
tedrica, equagao (1.69).
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3.3.3 Dependéncia com a Temperatura e Velocidade.

Nesta secgao realizamos simulagoes para varias velocidades, e para seis diferentes
valores de temperatura, (7' = 0.1, 0.2, 0.3, 0.4, 0.5, 0.6). Em todas as simulagoes
desta secgao utilizamos 0 = 0 e < f, >~ 0.95. Na figura (3.10) mostro nossos
resultados da simulagdo (pontos) e a previsao tedrica (linhas), equacao (1.67), da
forca de atrito como funcao da velocidade para varias temperaturas. Nota-se que

nossa previsao teodrica indica um bom acordo com os resultados da simulacao.
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Figura 3.10: Forca de atrito como funcao da velocidade para varias temperaturas,
onde resultados da simulagao s@o os pontos e a previsao tedrica, equagao (1.67), sao
as linhas. Os resultados de a) até f) correspondem respectivamente para 7' = 0.1,
0.2, 0.3, 0.4, 0.5, 0.6.

Na figura (3.11) mostro nossa previsao tedrica do coeficiente de atrito médio
como funcao da velocidade. Nossos resultados estao consistentes com os apresen-
tados anteriormente, visto que, a medida que a temperatura aumenta ocorre uma
diminuigao das forgas de atrito (Ver figura 3.10) e um aumento do coeficiente de
atrito pode ser visualizado na figura (3.11).

Vemos nas figuras (3.9) e (3.11) que & medida que a velocidade aumenta o
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Figura 3.11: Coeficiente de atrito médio como funcao da velocidade para vérias
temperaturas.

coeficiente de atrito atinge um valor maximo e a partir dai comeca a diminuir.
Esse comportamento pode estar relacionado com o fato de que, acima de uma certa
velocidade critica, a medida que a velocidade aumenta, a ponta executa saltos cada
vez mais energéticos, passando pouco tempo em um determinado sitio. Com isso,
para uma variacao fixa da forca normal, a variacao da forca de atrito irda diminuir
a medida que a velocidade aumenta, levando entao a diminui¢ao do coeficiente de

atrito observado em nossos resultados.
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3.3.4 Dependéncia com o Angulo de Varredura e Forca Nor-
mal.

Nesta seccao realizamos simulacoes para varios angulos de varredura, 6, e para cinco
diferentes valores de for¢a normal. Em todas as simulacoes desta secgao utilizamos
T = 0.5 e v =0.05. Nota-se das figuras (3.12) e (3.13) que nossa previsao tedrica

indica um bom acordo com os resultados da simulacao.

Figura 3.12: Dependéncia da forca de atrito como funcao do angulo de varredura, 6,
relativo a dire¢@o (100) da rede. Os pontos representam os resultados das simulagoes.
De a) até e) temos respectivamente < f, >~ 0.95, 1.54, 2.25, 2.75, 2.50. As linhas
sao as previsoes tedricas dadas pelas equagoes (1.67).
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Figura 3.13: Dependéncia do coeficiente de atrito como funcao do angulo de
varredura, 6, relativo a diregao (100) da rede. Os pontos representam os resultados
das simulagoes. A linha é a previsao tedrica dada pela equagao (1.69).

Em resumo, nosso modelo tri-dimensional para a forca de atrito e o coeficiente
de atrito, (Ver capitulo 1), obtido a partir deste, mostraram-se de acordo com os

resultados das simulagoes.



Capitulo 4

Atrito em Dispositivos Magnéticos

Nesta secgao, irei propor um modelo tedrico-computacional onde combinarei técnicas
de Monte Carlo [75, 76, 77] e Dindmica Molecular (MC-MD) para simular e estudar
dissipagao de energia entre uma ponta e uma superficie magnética que estao em
movimento relativo. O entendimento de como calor é dissipado entre as duas partes
moveis é de fundamental importancia hoje em dia, pois, este tipo de sistema tem
varias aplicacoes tecnoldgicas importantes.

Atualmente existe a disponibilidade de varias técnicas experimentais refinadas
para se estudar as propriedades de superficies magnéticas. Como um exemplo, temos
a Microscopia de For¢a Magnética (MFM), discutida na sec¢ao 1.3.3, que consiste
basicamente em uma ponta de AFM que é recoberta por material magnético e assim
se utiliza esta ponta para investigar efeitos magnéticos de superficies.

Vérios autores, estudaram a dissipacao de energia sobre um substrato ocor-
rendo principalmente por dois canais de dissipagao: o fononico e o eletronico. Um
dos pontos estudados por estes autores foi por exemplo, como o coeficiente de atrito
fononico depende da amplitude da corrugacao, no qual obterao sucesso consideravel
no entendimento deste problema [42, 78, 55, 79, 80]. No entanto, pouco se sabe qual a
contribuicao ao atrito caso as superficies deslizantes sejam magnéticas. Aplicagoes de
sub-micro imas em spintronica, computacao quantica e armazenamento de dados, de-
mandam uma compreensao enorme do comportamento de materiais magnéticos sub-
microscopicos. Hoje em dia a construcao de dispositivos magnéticos tem trabalhado
com distancias da ordem de nanometros, entre a cabeca de leitura e o dispositivo

de armazenamento. Isso faz o estudo dos fendmenos triboldgicos cruciais para com-
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preender e produzir dispositivos tecnoldgicos competitivos [21, 81, 82, 83, 84, 85, 86].

Na verdade, a dissipacao do calor em dispositivos magnéticos é um problema
sério. Por exemplo, em um disco rigido magnético (HDD), quando a cabega de
leitura passa perto da superficie do disco, transfere momento para este. Este mo-
mento por sua vez, aumenta localmente a temperatura e dependendo da taxa de
transferéncia de energia e da capacidade do disco transferir este calor para a sua
vizinhanga, toda ou parte da informacao localmente armazenada no disco pode ser
perdida.

Na ultima década, o progresso na tecnologia de producao de meios magnéticos
de gravacao e de cabecas de leitura, fez a densidade de gravagao dobrar quase a
cada dois anos. O tamanho do grao magnético usado nos mais avancados HDD é
da ordem de 0.5 x 0.5um?, sendo que uma cabeca de leitura, que utiliza o efeito
da magneto resisténcia gigante (GMR) para ler a informagao armazenada no grao
magnético, também deve apresentar dimensoes similares a esta. Este tamanho de
grao magnético pode ainda ser diminuido usando materiais com fortes anisotropias
magnéticas. Entretanto, uma limitacao a este tipo de estratégia é o conhecido limite
paramagnético, em que a energia de anisotropia se torna comparavel as flutuacoes
térmicas, e tal limite é facil de ser alcancado.

Como discutido por N. Garcia et. al. [87, 88], o armazenamento de dados
com densidade muito elevada (1 thit/in?, tera-bit por polegada quadrada) exige que
o tamanho do grao encolha a alguns nanometros, com conseqiiente diminui¢ao da
cabeca de leitura as mesmas dimensoes. Outros tipos de limitagoes conhecidas nestes
sistemas sao os ruidos Johnson-Nyquist e shot, que estao presentes em qualquer
dispositivo magneto resistivo (MR). O ruido Johnson-Nyquist é associado a oscila¢ao
da rede cristalina e a oscilagao dos portadores de carga, que geralmente sao elétrons.
O ruido shot é associado ao fato de que os portadores de carga sao discretos e assim
existe um numero finito de portadores. Uma outra limitacao a aplicagao do efeito da
magneto resisténcia para construir sensores é o ruido térmico induzido pelo flutuagao
da magnetiza¢ao. Como discutido por N. Smith et. al. [89] e em suas referéncias, o
ruido magnético é um fenomeno fundamental que se manifesta como um ruido branco
na flutuacao da resisténcia de cabecgas leitoras magneto resistivas. Este efeito por
sua vez, pode exceder o ruido Johnson nas préximas geracoes destes dispositivos.

De fato, um sensor de leitura real, que é uma valvula de spins possuindo
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uma estrutura do tipo PtMn/CoFe/Ru/CoFe/Cu/CoFe/NiFe/Ta, érea fisica
quadrada de =~ 0.4mm x 0.4mm e coeficiente de GMR (AR/R) ~ 7% — 8%, apre-
sentou um rufdo total medido (Johnson-amplificador-magnético) de ~ 1.3nV/v/Hz,
indicando que a contribuicio do ruido magnético (~ 0.86nV/v/Hz) excedeu o ruido
Johnson (~ 0.84nV/\/Hz).

Todo dispositivo que usa o efeito da GMR para ler um grao magnético é muito
sensivel a configuracao de spin da superficie magnética. A formacao de estruturas
como paredes de dominio magnéticas ou de vértices no filme aumentara certamente
o ruido magnético. Neste caso, a compreensao do mecanismo nanoscopico da dis-
sipacao de calor é crucial, sendo que, uma variacao na temperatura significa um
aumento nas densidades de paredes de dominio magnéticas e de vértices no material
(90, 91, 92].

Os filmes magnéticos que sao depositados em substratos nao magnéticos sao
usados na construcao de HDD. Os filmes sao depositados em altas temperaturas o
que faz com que o material magnético cresga com uma certa textura cristalografica.
Em tais filmes, a presenca desta rugosidade no substrato tem efeitos significativos
na anisotropia magnética no plano. Este efeito é util em construcao de HDD, mas a
origem fisica desta anisotropia é ainda hoje em dia discutida. Os filmes magnéticos
em que a interacao de troca sé é relevante em separagoes menores que a separagoes
entre camadas, formam uma estrutura magnéticas planar quase bi-dimensional(2d).
Em general a magnetizacao de tais filmes é confinada ao plano devido a anisotropia
de forma.

Outro fendmeno que ocorre nestes sistemas é o aparecimento de vortices. Um
vortice (anti-vértice) é uma excitagdo topoldgica na qual os spins ou momentos
magnéticos em um caminho fechado ao redor do centro da excitagao gira por 27w
(—27) no mesmo sentido. Exemplos de vértices (anti-vortices) sdo mostrados na
figura 4.1. Como um efeito da minimizacao da energia de momentos magnéticos
desalinhados, os vértices desenvolvem uma estrutura tridimensional girando para
fora do plano as componentes magnéticas dos momentos no centro do vértice [93,
94, 95]. Se temos a finalidades de entender os mecanismos que governam os discos
com altas capacidades de armazenamento de dados, o estudo de excitagoes tais como
os vortices (anti-vértices) magnéticos, tem um enorme interesse sendo que estes nos

fornecerao um entendimento fundamental das estruturas magnéticas nanoscopicas
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do sistema [82, 96, 97, 80].
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Figura 4.1: Vis@o esquematica de um vortice (esquerda) e um anti-vértice (direita)

para spins que tenham o mesmo tamanho.

Motivados a estudar o mecanismo da dissipacao de energia quando somente
graus de liberdade magnéticos estao presentes, vamos propor um modelo prototipo.
Uma visao esquemdtica é mostrada na figura 4.2. Nosso modelo consiste em uma
ponta magnética (a cabega de leitura) que se move perto de uma superficie magnética
(a superficie do disco). A ponta é simulada como uma rede quadrada de momentos de
dipolo magnéticos e a superficie é representado como uma mono-camada magnética

distribuida em um rede quadrada.
A energia deste arranjo é composta de um termo de curto alcance,

1 X T z z z
Hopore = —J Z S(S7S) + 8IS} +AS;S)) - D Z(Si ) (4.1)
2¥) 3

(este termo serd discutido com mais detalhes abaixo.) mais um termo de longo

alcance,
r2.S. - S = 3(7 - S)(7 - S
Hypny = % ij J ( 5] )75 - S5) (4.2)
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Figura 4.2: Visao esquematica de nosso arranjo computacional. A cabeca é simulada
como uma rede 5 X 5 de particulas rigida cada uma com seu respectivo spin S. A
superficie é simulada com um arranjo similar ao da cabeca, porém de tamanho
20 x 20. A cabeca pode deslizar sobre a superficie com velocidade inicial v =
vox. Usamos condicoes de contorno periddicas nas diregoes dos planos e as setas
representam os spins.
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devido as interacgoes dipolares. A energia do estado fundamental por spin deste
sistema, pode ser calculada exatamente para um certo tamanho fixo do sistema se
D é suficientemente menor que J, para garantirmos que os spins estao alinhados
paralelamente. Definiremos por K = w/D, a razao entre as magnitudes das energia
de interacao dipolar e a energia de interacao de curto alcance.

Dado que no estado fundamental, K, é suficientemente pequeno isso nos as-
segura que todas os spins estejam alinhados paralelamente. De fato, A. Hucht et.
al.[98] mostrou que existe um limite inferior dado por, K < 0.1476, em que to-
dos os spins estarao apontando na direcao z e para K > 0.1476 os spins estarao
apontando aleatoriamente no plano xy. Neste trabalho nés vamos supor que as in-
teracoes de dipolo podem ser desprezadas, pois, dado o tamanho reduzido de nosso
sistema, estamos no limite de K pequeno e deste modo, nao consideramos as in-
teragoes dipolares em primeira aproximacgao. Ou seja, nés estamos trabalhando na
regiao ferromagnética do problema. Embora estejamos impondo algumas limitacoes
ao modelo, que retiram as interagoes de dipolo, podemos ver esta aproximagao como
um guia para compreender experiéncias e trabalhos tedricos futuros. Por outro lado,
esta simplificacao faz com que o tempo de processamento seja reduzido a um limite
razoavel.

Com isto em mente, definiremos a seguinte hamiltoniana classica, para as

interagoes
H=Y 2+ Uy + Uy + Usa. 4.3
22m1i+22m2i+ 1+ Uz + Us2 (4.3)

i=1 i=1
Na equagao 4.3 os dois primeiros termos se referem a energia cinética armazenada na
superficie e na ponta, respectivamente. Assim, seguindo esta convencao, os termos
U, e U, descrevem respectivamente o potencial de interacao interno do substrato e

da ponta, sendo definidos por,
N1
1 xX xX z z z
U = Z Vl(rlij) - Z §J1(rlij)(51islj + S%Iislllj + 5T 1]') - ZDl(Sli)Q
1,J 0, i=1
T%ijgu : §1j — 3(75 - gli)(Flij : §1j)

n Z % ( - ) (4.4)

i T1ij

N2
1 xX xX z z z
Us = 3 Valray) = D 5a(raig) (55,55 + S3:S3; + A253:55) = D Da(S5:)°
i,J 0] i=1
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- (4.5)

T'2ij

2 — — N — N —
wy [ 7252+ Sz — 3(7aij - Sai) (Taij + Saj)
cx(
0.

O termo Ujs na equacao 4.3 se refere ao potencial de interagao entre a ponta e o

substrato que serd definido por,

Uy = > Via(ruzg) — Y Jia(riiog) (5,55, + S1:SY, + AiaS5,53;)
i i

(4.6)

5
T'1i2;

n Z Wiy (T%igjgu : §2j — 3(7igj - gu)(ij : §2j)>
— 2

2y}

Os termos Vi e V5 nas equagoes 4.4 e 4.5 representam um possivel potencial de
interacao de pares, tal como o potencial (12-6) de Lennard-Jones e r1;; = |r1; — 7],
T2i5 = |F2i - 772j| € T2 = |F1i - F2j|-

Em um sistema quase bi-dimensional, com interacao definida pelas equacoes
4.4 ou 4.5, apresentam véarias estruturas magnéticas que dependem do tamanho e da
geometria da amostra. Véarias situagoes sao apresentadas e discutidas na referéncia
[99](E em referéncias deste artigo). Embora as estruturas apresentadas por este
tipo de sistema sejam bem entendidas, o diagrama de fase deste modelo esta ainda
em discussao, dado que podemos combinar de varias maneiras os parametros do
modelo (J12, D12, A12,w12). No entanto, vamos discutir de maneira qualitativa a
fenomenologia do modelo.

Iniciarei esta discussao para o caso, w; = wy = wip = 0 e Dy = Dy = 0.
Nesta situacao temos que o termo de anisotropia de troca, A; 2, controla o tipo de
vortice que é mais estavel na rede. Existe um valor critico de anisotropia, A, ~ 0.7
93, 94, 95], tal que para, A2 < ., a energia do vértice serd minima quando
os spins do centro do vdrtice estiverem no plano (in-plane configuration). Para,
A2 > A, a configuracao que minimiza a energia do vortice ¢ aquela tal que os
spins do centro do vortice irao apresentar uma grande componente fora do plano
(out-of-plane configuration). A anisotropia de sitio, D, controla a magnetizagao
fora do plano (out-of-plane magnetization) do modelo[100]. Para o caso de um
sistema isotrépico (A; o = 1) e D15 > 0 o modelo estd na classe de universalidade
de Ising [101], apresentando uma transicao de fase do tipo ordem desordem. Se,
D> < 0, o modelo estd na classe de universalidade zy, e neste caso, o sistema

sofre uma transigao de fase do tipo Berezinskii-Kosterlitz-Thouless (BKT'), que é
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caracterizada pelo desligamento de pares vortice-anti-vortice, sem ordem de longo
alcance [81, 102], para, D, o, suficientemente pequeno (Em geral D;5/J1 2 << A12.),
em alguma temperatura critica, Tpxr. Se, Dia/J12 = A2 = 0, Tpxr ~ 0.7. Para,
Dy 5/J12 >> A2, 0 sistema apresenta uma transicao de fase de segunda ordem, em
T¢, que depende do valor de, D; 5.

Para o caso, w; 2 # 0, existe uma competigao entre o termo dipolar e o termo
de anisotropia de sitio que controla a magnetizacao fora do plano. Se, wy 2, € pequeno
comparado a, D; 9, podemos esperar que o sistema tenha um comportamento tal
como o de Ising. Se, w2, nao é tao pequeno esperamos que ocorra uma transigao
da configuragdo de spins fora do plano para o plano [103]. Para, w;,, grande o
suficiente, a configuracao fora do plano se torna instavel e a energia dos spins é
minimizada desenvolvendo uma configuracao anti-ferromagnética no plano.

De posse da hamiltoniana (4.3), usarei as equagoes classicas de Hamilton para
calcular as equacoes de movimento para as posigoes e momentos obtendo assim,
Py ; Py

= Uy To; = = Uy (4.7)
my; ma;

ﬁl' _ _Z Tij ( oU, ) _ Z 142 ((9U12 )
' P 144 arlij p 71425 87”1121

= _"i' 8U _)i' aU
O T 1

p 7245 87“21’3’ 7 71425 87‘1in

14

Para evoluir o sistema de spins, usaremos as Equacoes de Landau-Lifshitz-Gilbert
(LLG)[104] que sao dadas por,

e

S, = S x [ﬁ;}f(t) + a8 % ﬁl} (t)]

Sai = Soi x [H2 (1) + a9 Soi x H2 1 (t)] (4.9)
onde,
o OH .y OH
Heh t —_ = Hzl t —_ . 410
() 3. 7r(t) 2%, (4.10)

O parametro, aq; 9, nas equagoes (4.9) é identificado como um parametro dissipativo

que tende a levar o sistema de spins ao estado fundamental. No entanto, Bulgac
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e Kusnezov[62, 63|, mostraram que este parametro pode realizar o acoplamento de
um banho térmico ao sistema de spins controlando a temperatura. Na verdade este
acoplamento acarreta a necessidade de se evoluir este parametro no tempo. Assim,
com base neste trabalho podemos mostrar que as equacoes que descrevem a evolucao

temporal destes parametro para uma desejada temperatura, T', sao

ap; = ’Y[Heff I__jel}fslzz ( f Su)( eff S“)]

0 O s s
- Tl HY,)S3, +Su-(Sli-ﬁ)Hg}ﬁzH;}f-Su] (4.11)

17 17

Qo = ’Y[Heff ﬁg}fsgi ( f S?z)( ff 521)]
— ka[—(i eff)S + Sy - (Sgi : 0 )H T 2H r SQZ] (4.12)
05 Sai
onde, ky, é a constante de Boltzmann e, v, estd associado com a inércia do sistema
de spins do banho térmico.
As equagoes (4.7), (4.8), (4.9), (4.11) e (4.12) devem ser integradas numerica-

mente, dada uma configuragao inicial de posi¢oes, de momentos e de spins.

4.1 Movimento Relativo entre duas Superficies
Magnéticas

Nossa hamiltoniana (equagao 4.3) possui alguns parametros de ajuste que definem
e controlam as simetrias que nosso sistema ira possuir.

Como nosso primeiro trabalho, vamos considerar o movimento relativo de duas
superficies planas no qual as forgas que os acoplam sao puramente ferro-magnéticas
(Vig = 0) e as interagoes dipolares serao desconsideradas (w; = wy = wie = 0). Este
acoplamento sera do tipo Heisenberg isotrépico (A2 = 1) e Ji2 sendo uma fungao

da distancia entre os spins de cada plano, dado por:
Jlg == JQ exp(—ag(rligj — 7’0)2)7 (413)

que ira nos possibilitar estudar os efeitos do movimento relativo entre as duas su-

perficies[105, 106] e, oy, é um parametro que ird definir uma distancia caracteristica

de interacao e rq é o parametro de rede da superficie. As constantes de acoplamento
G 0

de Heisenberg intra-planos serao definidas por, J; = Jy = Const. = J.
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As posicoes iniciais das superficies sao dispostas como duas redes quadradas
de dreas, A; = 20a x 20a (Substrato), e Ay = 5a x 5a (Cabeca de Leitura), rigidas
(Vi1 = V5 = 0) e com condigoes de contorno periédicas nas dire¢oes zy. Sem perda
de generalidade fizemos, a = 1 (parametro de rede), e na figura 4.2 mostro um
visdo esquematica de nosso sistema onde inicialmente, colocamos a rede, A, muito
afastada da rede, As, para que, Jio = 0.

Estamos interessado em estudar, a transferéncia de energia cinética, para os
graus de liberdade magnéticos a energia constante. Para isto, definiremos (a; 9, = 0)
e usaremos uma simula¢do de Monte Carlo(MC) para equilibrar o sistema a uma
dada temperatura, T. Controlando a energia do sistema, verificamos que depois de
3 x 10° passos de MC nosso sistema atingiu o equilibrio.

Com base nestas definicoes os termos que compoem nossa hamiltoniana 4.3

sao,
N1
J T T 4 z 4
U= 5 Z( 151 + S1iSY; + MSEST;) — ZDl( ) (4.14)
(i.5) i=1
N2
J X X z z z
Uy = —3 Z( 5i55; + S5;55; + X255,55;) — ZD2( 5)? (4.15)
(i.3) i=1
U = — Z J12(7“1i2j)(§1i : §2j)- (4.16)
4,7

O simbolo, (i, j), diz que as somas sao realizadas somente sobre os primeiros vizinhos.

Estas trés equacoes nos levam as seguintes equagoes de movimento,

Fi = 5 11 =Ty Ty = 5 22 = Ty (4.17)
Pi—— XJ: Q—Z(s} . 5h)) (;T{Z) . Py = —Py, (4.18)
Sy = Sy x A (1) Sy = Sy x A% (1) (4.19)
012 = —2Joay(1r1i2) — 70) exp(—ayy (12§ — 70)?) (4.20)

8T1i2j
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ﬁel}f(t) =J Z glj + QDZS@]A‘C + Z J12(7”1i2j)§2j (4.21)
3,(1,9) 3,(i,5)

Hez}f(t) =J Z Saj + 2D2 55k + Z J12(11425) 51 (4.22)
J:{i,9) 3.(8,5)

Assim, as solugoes para as equagoes (4.17), (4.18) e (4.19) sao obtidas evoluindo
o estado fisico (conjunto de todas as posigoes, velocidades e spins) em pequenos
intervalos de tempo, 0t = 1073J 7!, e as equacoes resultantes sao resolvidas usando
o método de integracao de Runge-Kutta [47, 48, 49, 50].

Dado as configuragoes iniciais geradas pelas configuragoes de equilibrio do
MC, observamos a evolugao do sistema em repouso durante um pequeno intervalo
de tempo, 7, para comparacoes posteriores. Para, ¢t > 7, definimos uma velocidade
inicial, v = voZ, para a superficie, Ay, e armazenamos todas as posicoes, velocidades
e componentes de spin do sistema durante a evolugao para posteriores anélises.

A quantidade importante em nossas simulacoes é a densidade de vortices,
©y(t), na superficie, A;. Na realidade, estamos interessados em estudar se existe
alguma relagao entre esta quantidade e a dissipagao de energia nestes sistemas.

Nés calculamos a densidade de vértices como funcao da temperatura para
vérios valores dos parametros, A;s/J e Dja/J, por meio de simulagdo de MC.
Como ja foi comentado, na proxima sessao relacionaremos a densidade de vértices

com dissipacao de energia.

4.1.1 Resultados das Simulagoes

O sistema foi simulado para varios valores de temperatura e parametros de anisotro-
pia. Em nossos resultados energia esta em unidades de, J, temperatura em unidades
de, J/kp, tempo em unidades de, J~! e velocidade em unidades de, a/J ™!, onde, kp é
a constante de Boltzmann. Em todas as simulagoes fixamos, Jy = 2J and oy = 1. No
primeiro conjunto de simulagoes usamos, Ay = Ao = 1e Dy = Dy = 0.1J, —0.1J para
obter um sistema que possua respectivamente, simetria fora do plano (Ising-like) e
no plano(XY'). No segundo conjunto, usamos, Dy = Dy =0 e A\; = Ay = 0.6,0.9
para obter vortices tais que os spins em seus ntcleos estejam no plano e fora do

plano, respectivamente.
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Antes de iniciarmos a evolucao temporal do sistema, temos de conhecer qual o
comportamento da densidade de vortice , ¢, em funcao da temperatura. Na figura
4.3 mostro um grafico de ¢, como fungao da temperatura para os sistemas simulados
que mostra que @, aumenta monotonicamente com 7. Assim, se existir alguma
relagao entre vortices e dissipacao de energia é natural pensar que um aumento em

©, esteja relacionado com um aumento na temperatura 7'

Figura 4.3: Densidade de voértices como fungao da temperatura.

Com a cabeca longe da superficie, iniciamos nossa evolugao temporal em, t = 0
e até, t < 200, a cabeca permanece com velocidade do centro de massa, vs., = 0.
Esta parte da simulagao serve como um guia para a evolucao temporal total, sendo
que, @,, somente oscila em torno de seu valor médio. Em, ¢ = 200, definimos,
Voem = Up € com isso, apos algum tempo, a cabeca ira interagir com a superficie.
Durante a interagao, energia cinética é transferida da cabeca para a superficie e
esperamos que neste processo, ¢,, aumente. Veremos a seguir que dependendo das
condigbes iniciais e da simetria do sistema (Ver equagdo 4.3.) varios fenomenos
podem ocorrer.

Nas figuras, 4.4 até 4.7 mostramos graficos da densidade de vortice como
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funcao do tempo, para os parametros de simulagao comentados acima. Em cada
figura, os graficos de a) a h), correspondem a temperaturas 7' = 0.1, 0.2, 0.3, 0.4,
0.5, 0.6, 0.7, 0.8.

Para o sistema que possui simetria fora do plano (out-of-plane symmetry)
observamos que para baixas temperaturas, ¢,, aumenta quando a cabega passa sobre
a superficie, encontrando rapidamente um novo valor médio. Para temperaturas
altas, ,, € insensivel a cabeca indicando que a transferéncia de energia se torna
mais dificil. Em baixas temperaturas, é facil excitar um vértice, sendo que, estes
tem baixa energia de excitacao devido a componente de spin fora do plano. Em
temperatura alta, o sistema ja estd saturado e a criacao de uma nova excitacao

demanda mais energia.
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Figura 4.4: Densidade de vértices como funcao do tempo para D; = Dy = 0.1.J
e \y = Ay = 1. Os gréficos da esquerda para a direita e de cima para baixo
correspondem as temperaturas 7" = 0.1,0.2,0.3,0.4,0.5,0.6. O sistema tem simetria
fora do plano (out-of-plane symmetry).
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Para o sistema com simetria no plano (in-plane symmetry), a situagao é oposta.

Em baixas temperaturas nao ha transferéncia de energia para os modos de voértice.

A criacao de um vértice demanda muita energia, porque as

componentes de spin do

vortice estao em sua maioria no plano. A altas temperaturas o sistema pode absorver

energia mais facilmente e aumentar a densidade de vértices. Eventualmente, o

sistema satura em uma temperatura suficientemente alta.
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Figura 4.5: Densidade de vortices como funcao do tempo

L1
%O 600 800

para D; = Dy = —0.1J e

A1 = Ay = 1. As temperaturas sao as mesmas da figura 4.4. O sistema tem simetria

no plano (in-plane symmetry).



Capitulo 4. Atrito em Dispositivos Magnéticos 88

Para o caso, em que os virtices tem simetria no plano (in-plane-symmetry),

A < A, a densidade de voértices é constante até em temperaturas altas.
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Figura 4.6: Densidade de vortices como funcao do tempo para \; = Xy = 0.6 e
D; = Dy = 0. As temperaturas sao as mesmas da figura 4.4. Os vértices tem

estrutura no plano (in-plane structure).
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Para (A > \.), a situagao é similar & aquela onde o sistema tem simetria global

no plano.
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Figura 4.7: Densidade de vortices como funcao do tempo para \; = Ay = 0.9 e
D; = Dy = 0. As temperaturas sao as mesmas da figura 4.4. Os vértices tem
estrutura fora do planar (out-of-plane structure).
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Na figura 4.8 mostro, no mesmo grafico, a velocidade da cabeca e a densidade
de vortice como funcao do tempo para algumas situagoes interessantes. A densidade
de vértice foi multiplicada por uma constante (f = 2), com o intuito de melhorar
a visualizagdo. Na primeira figura (4.8.a), nos observamos que a energia cinética
¢ transferida para a superficie e a cabeca para, se move para traz e para frente
escapando da influéncia da superficie. Em altas temperaturas a situacao é um
pouco mais complicada. Dependendo das condigoes iniciais, a cabeca pode passar
pela superficie somente aumentando a densidade de voértices (4.8.b), ou ela pode
ficar presa na regiao da superficie, como é mostrado na figura (4.8.c). O custo deste

aumento na densidade de vértices é uma diminuicao na energia cinética.
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Figura 4.8: Velocidade instantanea e densidade de vértices como funcao do tempo
para D1 = Dy = 0.1J e Ay = Ay = 1. A linha cheia é a densidade de vortices e a
linha tracejada é a velocidade instantanea da cabeca. A temperatura para a figura
a) ¢ T'= 0.1 e para as figuras b) e ¢) ¢ T'= 0.2. A velocidade inicial ¢ v = 0.5 em
todos os casos.
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Na figura 4.9 a) e b) mostro a velocidade e a densidade de vértices como fungao
do tempo para duas velocidades iniciais diferentes (respectivamente v = 0.6,0.2),
para a mesma temperatura, 7" = 0.2. Para a maior velocidade, a cabeca diminui
sua velocidade até quase parar ficando presa. No entanto, sua energia cinética é
suficiente para atravessar a regiao da superficie. Para a velocidade mais baixa, 4.9
b), a cabega colide quase elasticamente com a superficie. Pelo fato de que a perda
de energia ¢ desprezivel a densidade de vértices é conservada. Notamos ainda que o
aumento na densidade de vértices nao responde instantaneamente a diminuicao da
energia cinética da cabeca. Isto pode ser devido a um mecanismo intermediario: A
energia cinética pode ser usada para excitar ondas de spin na superficie. Pelo fato
de que nosso sistema é adiabatico, parte da energia armazenada nas ondas de spins

é transferida para a excitagao de vortices.
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Figura 4.9: Velocidade instantanea e densidade de vértices como funcao do tempo
para D1 = Dy = 0.1J e A\ = Ay = 1. A linha cheia é a densidade de vortices e
a linha tracejada é a velocidade instantanea da cabeca. A temperatura é T = 0.2

em ambos os casos. Nas figuras a) e b) as velocidades iniciais sdo respectivamente,
v =0.6,0.2.
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Na figura 4.10 mostro um grafico da variacao da temperatura como funcao
da velocidade da ponta para varias temperaturas iniciais. Esta figura nos indica
dois importantes efeitos que limitam a eficiéncia de leitura. Para cabegas de leituras
que funcionem com nano-contatos o aumento local da temperatura aumenta o ruido
associado com a oscilacao da rede atomica conhecido como, ruido Johnson, e assim
acarretando em um aumento no ruido associado com a rede magnética conhecido
como, magnetic noise, dado pelo aumento na densidade de vortices na rede. E
importante notar que o aumento na temperatura pode ser minimizado selecionando

apropriadamente a temperatura e a velocidade em que o dispositivo ira operar.
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Figura 4.10: Variacao da temperatura como funcao da velocidade para varias tem-

peraturas iniciais e D, = Dy = 0.1J.
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Conclusoes e Perspectivas.

5.1 Conclusoes para as simulacoes de FFM.

Com relagao ao modelamento teérico das forcas de atrito, desenvolvidas neste tra-
balho, fizemos uma extensao tri-dimensional para o modelo unidimensional, e neste
processo expomos a dependéncia explicita da for¢a de atrito com a forca normal.
Dada a presenca explicita da for¢a normal no modelo, encontramos uma expressao
para o coeficiente de atrito, que dentro das limitagbes do modelo, apresenta um
acordo tanto qualitativo, quanto quantitativo com os resultados de nossas sim-
ulacoes. Imaginamos que uma contribuicao importante a ser feita neste modelo,
seria a inclusao de efeitos magnéticos. Pois, imaginamos que a estrutura magnética
da ponta deve de alguma maneira influenciar na forca de atrito. De fato observamos
que, a criacao de pares de vértices e anti-vértices na superficie pode funcionar como
fonte de dissipagao de energia em superficies magnéticas.

Baseado na técnica da MFM, comentada neste trabalho, podemos escrever que
a energia total de interacao de uma ponta de MFM com a superficie é dada por,

1 <

Vea(@.7,11) = V(@) + 57 = 7) - k- (7 7) =7 B() (5.1)

—
onde k ¢é a matriz elasticidade que contém as contribuicoes elasticas do cantilever

e da ponta, m é o momento magnético da ponta e B({7), é o campo magnético
exercido pela superficie em um dada posicao da ponta. Assim, penso que o desen-
volvimento de uma expressao analitica que apresente uma dependéncia explicita da

magnetizagao da ponta bem como do campo magnético da superficie seria mais uma

94
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contribuicao importante na area.

Como vimos o comportamento do coeficiente de atrito e do termo cA de-
pende da temperatura para um sistema adesivo, modelado pelo potencial de LJ. O
comportamento distinto destes dois termos mostrou que dois fendbmenos sao impor-
tantes nestas analises. O primeiro esté relacionado com forcas adesivas quando a
normal é zero e sendo proporcional a area de contato efetiva entre a massa M e a
superficie. O segundo esta relacionado com o processo de difusao na superficie e que
pode estar relacionado com uma pré-fusdo da superficie(surface pre-melting). Os
histogramas(figuras 3.6 e 3.7) deixam claro este comportamento para temperaturas
altas e forcas normais positivas ou negativas. A medida do tempo de residéncia é
equivalente a medida direta do processo de difusao que compete com o movimento
da ponta em temperaturas altas. Em outras palavras, com o aumento da tempera-
tura os canais sao fechados dificultando o deslizamento da ponta. Em um recente
trabalho de Urbakh et.al[11] ele faz o seguinte questionamento:

“Os regimes de stick e slip podem ser indicativos de diferentes estados (liquido,
sélido, vitreo) de filmes confinados ou interfaces?”

Nossos resultados sugerem, que uma assinatura do processo de pré-fusao da
superficie pode estar presente para forcas atrativas entre a ponta e a superficie.
Indicando assim, que o questionamento feito por Urbakh et.al terd uma resposta
positiva, ou seja, os processos de stick e slip podem ser indicativos de diferentes

fases em interfaces.

5.2 Conclusoes para as simulacoes de
Atrito em Dispositivos Magnéticos.

Usamos técnicas de Monte Carlo e Simulagdes de Dinamica de Spins para estudar
a interagao entre duas partes magnéticas moveis: uma cabega de leitura magnética
se deslocando relativo a uma superficie magnética. Nosso interesse foi entender
como se comportam os mecanismos de dissipacao quando as forcas envolvidas sao
puramente magnéticas. Fm nossos resultados apresentados no capitulo 4 , obtemos
fortes evidéncias de que vortices desempenham um papel importante nos mecanismos
de dissipagao de superficies magnéticas. Um aumento das excitagoes de vortice do

sistema causa o aumento de sua entropia. FEste fenomeno pode destruir alguma
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informagao magnética que esteja armazenada na estrutura magnética da superficie.
Um resultado interessante é o comportamento da ponta passando sobre a superficie.

Em principio esperavamos que a velocidade sempre diminuisse, como um efeito
das interacoes com a superficie. No entanto para certas condigoes iniciais o efeito é
oposto. A ponta pode oscilar, ficar presa ou até mesmo ser repelida pela superficie.
No caso da colisao quase elastica nao foi observado mudanga na densidade de vértices
e se a densidade de voértices aumenta a energia cinética da ponta diminui. No
entanto, o aumento da densidade de vértices nao tem uma resposta instantanea a
diminuicao da energia cinética da ponta. Suspeitamos que existe um mecanismo
intermediario envolvendo excitagoes de ondas de spin intermediando o fenomeno.

Os efeitos observados de atrito em nossas simulagoes demonstram que quando
forcas puramente magnéticas estao envolvidas, o comportamento é diferente dos
efeitos ordinarios de atrito.

Outro efeito importante é o aumento local na temperatura devido ao atrito
magnético. Dois efeitos importantes que limitam a eficiéncia da leitura foram
mostrados no capitulo 4. Para as cabegas de leitura de um nano-contato o aumento
local na temperatura aumenta o ruido de Johnson acarretando conseqiientemente um
aumento no ruido magnético devido ao aumento da densidade do vortice. Nos acred-
itamos que para os projetos futuros de dispositivos magneto-resistivos das cabegas

de leitura o ruido magnético deve ser considerado ao lado do ruido de Johnson.

5.3 Perspectivas

Com relagao as simulacoes de dispositivos magnéticos existem alguns pontos inter-
essantes para se estudar:

1) Qual o efeito de forgas normais aplicadas ao sistema 7

2) Como os efeitos observados acima dependem da area de contato entre as
superficies?

3) Qual o efeito do acoplamento de modos magnéticos com vibragoes da rede?
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Apeéendice

A.1 Programa

Nosso programa foi desenvolvido utilizando a linguagem de programacao Fortran 77
e todas as rotinas foram desenvolvidas por mim.
Os codigos estao disponiveis on-line na pagina da web:

www.fisica.ufmg.br/~radias

A.1.1 Programa FFM

CCCCCCCCceeeeeeeeeceeeeeeeceeececeeeceeeeecceceececeeccececccecceccecccccc

c ________________________________________________
C ### Programa para simular FFM usando DM Hit#
C ### com potencial (12-6) LJ na amostra it
C ### e potencial (12-6) LJ entre aponta e a  ###
C ### amostra. Hit#

C ________________________________________________
C RODRIGO ALVES DIAS

C 10 / 05 / 2005

C ______________________________________________
C

C *x*xx DESCRICAO DAS PRINCIPAIS VARIAVEIS sxskskskokskokokokokokokskskokokokokk
C NPREAL: NUMERO DE PARTICULAS

C TFr,TFb: TEMPO FINAL RUNGE-KUTTA, Beeman

C X0,Y0,Z0: POSICAO INICIAL DA I-ESIMA PARTICULA

C X,Y,Z: POSICAO DA I-ESIMA PARTICULA
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C VX,VY,VZ: VELOCIDADE DA I-ESIMA PARTICULA

C Ax,Ay,Az: ACELERACAO DA I-ESIMA PARTICULA

C Hr,Hb: PASSO DE INTEGRACAO RUNGE-KUTTA E BEEMAN

C skokokkokokofok ok kokokskosk sk ok sk ok skok ok ok ko sk skesk sk sk sk ok ok sk kot ok sk sk sk sk sk sk ok skok ok ko ok sk sk sk sk sk ok ok ok ok k

PROGRAM FFMCCPVel
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor
COMMON/RENORM/TemperaF ,EciRenl,EciRen2
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Dtp
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,ZO(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/ParInt/Hb2,Hb6,Pi

CALL SYSTEM(’rm *.xyz’)
CALL SYSTEM(’rm *.out’)
CALL SYSTEM(’rm *.dx’)

Npt=5

CCCCCCC  Velocidade CCCCCCCCCCCCCC

DO LVe=1,100,2

CCCCCCCCCCCCCCC  Temperatura CCCCCCCCC

DO LTe=Npt,Npt

CCCcceeecceecceeeccececcee  Angulo CCCCCCCCC

DO LAn=1,100,2

CCCCCceeeeeeecceceeccceeccececce  Normal CCCCCCCCC
DO LNor=3,7

CALL DADOS
TRenor=Dtp
EciRen1=0.0DO0
TNmed=0.0DO

DO N1=1,5
DO T=1,TFr

CALL PartInCaixa
CALL CondCont
CALL RUNGE4

IF(MOD(INT(T),500).eq.0) then
CALL RefCM

CALL EnergiaCineTot

CALL RENORMVELO
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END IF

IF (mod (int (T),20) .eq.0) then
CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12
END IF

IF (TEMP.GE.TRenor) THEN

CALL RefCM
CALL EnergiaCineTot
c CALL SAIDAXMAKEMOL
c CALL SAIDAOpendx
CALL ImpriResul
TRenor=TRenor+Dtp
END IF
END DO

pi2=Pi/2.0D0
dxang=pi2/100
Theta=0.00D0O+dxang*LAn
dcosthe=dcos(Theta)
dsinthe=dsin(Theta)

do J=1,2
VXAmp=50* ((-1) **J)*1.0D-6*LVe
DO T=1,TFb

DO I=1,Np2
iv=nPp2 (1)
X0(iv)=X0(iv)-VXAmp*dcosthe
YO (iv)=YO0(iv)-VXAmp*dsinthe
END DO

CALL PartInCaixa
CALL CondCont
CALL Beeman

IF(MOD(INT(T),500) .eq.0) then
CALL RefCM

CALL EnergiaCineTot

CALL RENORMVELO

END IF

IF (mod (int(T),20) .eq.0) then
CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12
END IF

IF (TEMP.GE.TRenor) THEN
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CALL RefCM
CALL EnergiaCineTot
CALL ImpriResul

c CALL SAIDAXMAKEMOL
TRenor=TRenor+Dtp

END IF
END DO
end do

END DO
TRenor=TRenor+Dtp
EciRen1=0.0D0O
CCCCCccececececececeeeeeeeececcce  Normal CCCCCCCCC
END DO
CCCCCccceceecce  Angulo CCCCCCCCC
END DO
CCCCCCCCC  Velocidade CCCCCCCCC
END DO
CCCCCCCCC Temperatura CCCCCCCCC
END DO

END PROGRAM FFMCCPVel

CCCccceeeeeeeeeeeeeeeeccceeccececececeeeeeeeecceceeccecececececeeeececcccccecce
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCeeeeeeceeeeeeeeeeecceceececeeeeeeeeccececececeeeeeecccececececeeeeeccccceceece
SUBROUTINE DADOS

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE,r0
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Dtp
COMMON/RENORM/TemperaF ,EciRenl,EciRen2
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor
COMMON/Ncc/Nve_x,Nve_y
COMMON/nseed/issed

CHARACTER i2c*6,Num*18

Num=i2c (LVe)//i2c(LTe)//i2c (LNor)

CALL SYSTEM(’date > data’//Num//’.out’ )
Nvc_x=0

Nvec_y=0

TEMP=0.0D0O

d76=2.0D0**(7.0D0/6.0D0)

r0=d76/DSQRT (3.0DO)

PREDE=10
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Dtp=0.4D0

iseed=-NV

c TeMeIni=2.0DO
TeMeIni=20.0D0
TeMeFin=300.0D0*xr0
TemperaF=0.025D0*LTe
Hr=1.0D-3

Hb=Hr
TFr=TeMeIni/Hr
TFb=TeMeFin/Hb

xL=12.0D0*r0
yL=12.0D0*r0
zL=3.0D0*yL
CALL DEFINECAIXA(xL,yL,z1)

CALL REDEBCC
CALL SAIDAXMAKEMOL

CALL VELOCIDADEINIT
CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12

CALL CorteParamLJ
CALL forcesMM
CALL FIXAFLAT1

¢ CALL SAIDAOpendx
CALL RefCM

CALL EnergiaCineTot
CALL ImpriResul

RETURN
END

CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeecceceececeeeeeececececececececeeeeeeececceccecceccceceeccccecece
C SUB-ROTINA GERA REDE bcc E DEFINE TAMANHO DA CAIXA
CCCCCCCCceeeeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeceececececeeeeeeececececcceececcccececc

SUBROUTINE REDEBCC

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO(NPAR) ,Z0 (NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE,r0
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COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/NREDEMAX /Nimax , Njmax , Nkmax
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr, TFb,Dtp
COMMON/DALTURA/DLZ
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor
COMMON/Npflat/Npfti(NPAR) ,Nft1
COMMON/CMOLA/CmT1 (NPAR) ,rC(NPAR) , AssaT1 (NPAR)

Nimax=50
Njmax=50
Nkmax=22

K=0
Np1=0
Np2=0
Nft1=0
C GERA ATOMOS NA REDE bcc
DO Nk=0,Nkmax
Zn=pREDE* (Nk/2.0)

Npft1(Nk)=0.0DO

DO Nj=-Njmax,Njmax
Xn=pREDE* (Nj+Nk/2.0)

DO Ni=-Nimax,Nimax
Yn=pREDE* (Ni+Nk/2.0)

IF (Zn.LT.(2.51D0*r0) .AND.Zn.GT. (0.0DO*r0)) THEN
IF (Xn.LE.(xL).AND.Xn.GT.(0.0DO*r0)) THEN
IF (Yn.LE. (yL).AND.Yn.GT. (0.0DO*r0)) THEN
Npft1(Nk)=Npft1(Nk)+1.0DO

Nft1=Nk

K=K+1

Npil=Npil+1

X(X)=Xn-r0/4.0D0

Y(X)=Yn-r0/4.0DO0

Z(K)=Zn

nPp1(Np1)=K
END IF
END IF
END IF

IF (Zn.LT.(7.50D0%*r0) .AND.Zn.GT. (6.71D0*r0)) THEN
rho=DSQRT (Xn*Xn+Yn*Yn)

IF (rho.LT.(Zn-6.71D0*r0)) THEN

K=K+1

Np2=Np2+1
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X (K)=Xn+r0*4.0DO

Y (K)=Yn+y1%0.5D0-r0/4.0D0
Z(K)=Zn-3.1D0*r0
nPp2(Np2)=K
END IF
END IF

END DO
END DO
END DO

OPEN (42,File=’Npflat.out’)
DO J=1,Nft1

write(42,*) J,Npft1(J)

END DO

CLOSE (42)

CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeecececcececeeeeecececceccccccecccece
DLZ=0.5D0*rO*LNor

C NUMERO REAL DE PARTICULAS
NPREAL=K

DO J=1,Np2
I=nPp2(J)
X0(I)=X(I)
YO(I)=Y(I)
Z0(I)=Z(I)-DLZ
END DO

DO I=1,Npl
CmT1(I)=DSQRT(1.0D0)
AssaT1(I)=1.0DO0
rC(I)=4.0D0

END DO

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)

CmT1 (iv)=DSQRT(36.0D0)
AssaT1(iv)=1.0D0
rC(iv)=r0*DSQRT(3.0D0/4.0D0)*1.01
END DO

OPEN (42,File=’CmAssa.out’)

DO I=1,Npi

iv=nPp1(I)

WRITE(42,*) I,iv,CmT1(iv),AssaT1(iv),rC(iv)
END DO

DO I=1,Np2
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iv=nPp2(I)

WRITE(42,%*) I,iv,CmT1(iv),AssaT1(iv),rC(iv)
END DO
CLOSE (42)

RETURN
END

CCCCCCCeeeeeeeceeeeceeccceeeccceeccceeeccceecccecececceccccececccececccecececcc
C SUB-ROTINA DEFINE Caixa
CCCCCCCecreeeeeeeceeeceeeeeceecceceeeececeeccececececececccecececcececccecececcc
SUBROUTINE CorteParamLJ

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

COMMON/CorteLJ1/Rcl,ssil,epil,Potlc,Forlc
COMMON/CorteLJ2/Rc2,ss12,epi2,Pot2c,For2c,CmExt2(1:3)

sigl=1.0D0
ssil=sigl*sigl

Rc1=3.0D0*sigl

RRc1=Rc1x*Rcl

epil=1.0D0

CALL PotForLJ(RRcl,ssil,epil,Potlc,Forlc)

sig2=1.2D0
ssi2=sig2*sig2

Rc2=3.0D0*sig2

RRc2=Rc2*Rc2

epi2=0.5D0

CALL PotForLJ(RRc2,ssi2,epi2,Pot2c,For2c)
CmExt2(1)=1.0D0

CmExt2(2)=4.0D0

CmExt2(3)=1.0D0

RETURN
END

CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeeeececcececececeeeeececcccecececccccce
C SUB-ROTINA DEFINE Caixa
CCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeceeeceeeeeeececececeeeeccecececceccccceccceccce
SUBROUTINE DEFINECAIXA(xL,yL,z1)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/DADOS1/DCEL ,DCELX ,DCELY,DCELZ
COMMON/NUMCEL/NCX,NCY,NCZ
COMMON/DPARAM/TEMP,Hr,Hb,TFr,TFb,Dtp
COMMON/ParInt/Hb2,Hb6,Pi
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COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV),isz(0:NV)

Hb2=Hb/2.0DO
Hb6=Hb/6.0DO

VolCaixa=xLxyL*zL

dX=xL*0.30D0
dY=yL*0.30D0
dZ=zLx*0.30D0

NCX=dint (xL/dX)

NCY=dint (yL/dY)

NCZ=dint (zL/dZ)
NCT=NCX*NCY*NCZ
DCELX=xL/DFLOAT (NCX)
DCELY=yL/DFLOAT (NCY)
DCELZ=zL/DFLOAT (NCZ)
Vo01Cel=DCELX*DCELY*DCELZ

Pi=4.0DO*DATAN(1.0DO)

OPEN (80,File=’caixa.out’)
WRITE (80,*) ’xL=’,xL,’ yL=’,yL,’> zL’,zL,’ Volcaixa=’,VolCaixa
WRITE (80,*) °NCX=’,NCX,’ NCY=’,NCY,’ NCZ=’,NCZ,’ NCT=’,NCT
WRITE (80,%) ’DCELX=’>,DCELX,’> DCELY=’,DCELY,’ DCELZ=’,DCELZ,

$ ’ Vol=’,VolCel
WRITE (80,%) > Pi=’,Pi
CLOSE (80)

isx(0)=1
isx(NCZ+1)=-1
isy(0)=1

isy (NCY+1)=-
isz(0)=1
isz(NCZ+1)=-1
DO I=1,NCX
isx(I)=0

END DO

DO I=1,NCY
isy(I)=0

END DO

DO I=1,NCZ
isz(I)=0

END DO

RETURN
END
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CCCCCCCeeeeeecceeeecceeecceeeccceecccecececccececccecececcccecccececcccececccece

C SUB-ROTINA Potencial e Forca LJ
CCCCCCCCCreeeeeeeeceeececeeeecceeccceeeccceecccececccceccccececcccecccecececce
SUBROUTINE PotForLJ(RR,ssi,epi,Pot,For)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

RRI=ssi/RR

RRI3=RRI*RRI*RRI

Pot=4*epi*RRI3* (RRI3-1.0D0)
For=48.0DO*RRI*RRI3* (RRI3-0.50D0) * (epi/ssi)

RETURN
END

CCCCCCCeCreeeeeeeeeeeeeceeecceeccceeeccceecccecececcecccecececccececccecececcc
C SUB-ROTINA CALCULA Forca, Potencial Massa Mola
CCCCCCCeceeeeeceeecceecceeeeccceeccceecccecececccececccecececccececccececcccececccce
SUBROUTINE forcesMM

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO(NPAR) ,Z0 (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMDN/ACELE/AX(NPAR),Ay(NPAR),Az(NPAR)
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
COMMON/VIZIN1/ivxl(av),ivyl(av),ivzl(av),JPV1(NV) ,NVPART1(NPAR)
COMMON/VIZIN2/ivx2(nv),ivy2(nv),ivz2(nv) ,JPV2(NV) ,NVPART2(NPAR)
COMMON/nVIZINp/ivxp(nv) ,ivyp(nv) ,ivzp(av) ,JPVp(NV) ,NVPARTp (NV)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/ForMolExt/Fmex,Fmey,Fmez
COMMON/ForInt/FintToX,FintToY,FintToZ
COMMON/Npflat/Npfti(NPAR) ,Nft1
COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV),isz(0:NV)
COMMON/CorteLJ1/Rcl,ssil,epil,Potlc,Forlc
COMMON/CorteLJ2/Rc2,ss8i2,epi2,Pot2c,For2c,CmExt2(1:3)
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0

COMMON/Temperal/Temperal,Vir

ICN=0
ICNp=0

Fmex=0.0DO
Fmey=0.0D0
Fmez=0.0DO
FintToX=0.0DO
FintToY=0.0DO
FintToZ=0.0DO
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EPotI1=0.0DO0
EPot12=0.0D0
EpotExt2=0.0D0
Vir=0.0DO0

DO I=1,Npi
iv=nPp1(I)
Ax(iv)=0.0DO
Ay (iv)=0.0DO
Az(iv)=0.0DO

END DO

DO I=1,Np1
iv=nPp1(I)

L=NVPART1(iv)

DO K=1,L
ICN=ICN+1
jv=JPV1(ICN)
Xij=X(iv)-(X(jv)-xL*isx (ivx1(ICN)))
Yij=Y({iv)-(Y(jv)-yL*isy(ivy1 (ICN)))
Zij=Z(iv)-Z(jv)

RR=X1j*Xij+Yij*Yij+Zij*Zij
RRc1=Rc1*Rcl

IF(RR.LE.RRcl1) THEN

CALL PotForLJ(RR,ssil,epil,Potl,Forl)
R=DSQRT (RR)
Pot1=Pot1-Potlc+Foric*(R-Rcl)
Forl=Fori-Forilc

ELSE

Pot1=0.0DO

For1=0.0DO

END IF

Ax(iv)=Ax(iv)+For1#Xij
Ay (iv)=Ay(iv)+For1*Yij
Az (iv)=Az(iv)+Forl*Zij

Ax(jv)=Ax(jv)-Forl*Xij
Ay (jv)=Ay(jv)-ForlxYij
Az(jv)=Az(jv)-Forl*Zij
EPotI1=EPotI1+Potl

Vir=Vir+For1*RR

Cccccceeeececeececceeccecececceceeccececcececceccecceccececccececccececcceccecceccecccecccceccccccccce

END DO
END DO
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ICN=0

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)
Ax(iv)=0.0DO
Ay (iv)=0.0D0
Az (iv)=0.0DO

G=NVPARTp (iv)

IF (G.GT.0) THEN

DO XK=1,G
ICNp=ICNp+1
jv=JPVp(ICNp)
Xij=X(iv)-(X(jv)-xL*isx(ivxp(ICNp)))
Yij=Y(iv)-(Y(jv)-yL*isy(ivyp(ICNp)))
Zij=Z(iv)-Z(jv)

RR=X1j*Xij+Yij*Yij+Zij*Zij
RRc2=Rc2*Rc2

IF(RR.LE.RRc2) THEN

CALL PotForLJ(RR,ssi2,epi2,Pot12,Forl2)
R=DSQRT (RR)
Pot12=Pot12-Pot2c+For2c* (R-Rc2)
For12=For12-For2c

ELSE

Pot12=0.0D0O

For12=0.0D0O

END IF

FintX=For12x*Xij
FintY=For12xYij
FintZ=For12*Zij

Ax(iv)=Ax(iv)+FintX
Ay(iv)=Ay(iv)+FintY
Az(iv)=Az(iv)+FintZ

Ax(jv)=Ax(jv)-FintX
Ay (jv)=Ay(jv)-FintY
Az(jv)=Az(jv)-FintZ
FintToX=FintToX+FintX
FintToY=FintToY+FintY
FintToZ=FintToZ+FintZ
EPot12=EPot12+Pot12

END DO
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END IF

Xe=X(iv)-X0(iv)
Ye=Y(iv)-Y0(iv)
Ze=Z(iv)-Z0(iv)

FmextX=-CmExt2(1)*Xe
FmextY=-CmExt2(2)*Ye
FmextZ=-CmExt2(3) *Ze

Ax(iv)=Ax(iv)+FmextX
Ay (iv)=Ay(iv)+FmextY
Az(iv)=Az(iv)+FmextZ

Fmex=Fmex+FmextX
Fmey=Fmey+FmextY
Fmez=Fmez+FmextZ

Umola=0.5* (Xe*xXe*CmExt2(1)+Ye*Ye*xCmExt2(2)+Ze*xZexCmExt2(3))
EpotExt2=EpotExt2+Umola

END DO

DO I=1,Npfti(1)
Ax(I)=0.0DO
Ay (I)=0.0D0
Az(1)=0.0DO

END DO

RETURN
END

CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeceecececeeeeecececececececeeeeececccccccecececcecce
C SUB-ROTINA FIXA 1 PLANO E ANDA COM 0O ULTIMO
CCCCCCCreeeeeeeeceeeeeeeeeeeeeeeeeeeeececceceeeeeeceeccccecceccccecceccece
SUBROUTINE FIXAFLAT1

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/VELQ/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl

DO I=1,Npfti1(1)
VX(I)=0.0
VY(I)=0.0
VZ(I)=0.0

END DO
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RETURN
END

CCCCccceeeeceeeeeeeeeeceeeeeececececececeeeeeeeeeccecceccececcecceeeccceccccce
C SUB-ROTINA RENORMALIZA VELOCIDADES
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeececeecececeeeeececececececeeeeeececccecceeccecccecce
SUBROUTINE RENORMVELO

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/EnerCine/ECil1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/nPplanoi2/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/RENORM/TemperaF ,EciRenl,EciRen2
COMMON/VELOCM12/Vxcm1,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm?2, Vzem?2
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl
COMMON/SOMA/SVx1,SVyl,8Vz1
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Dtp

c Tnp=1.0D0/ (Np1-(Npft1(1)+1))
Tnp=1.0D0/Np1

TMR1=(2.0D0/3.0D0) *EciRenl1*Tnp
FAT1=DSQRT(TemperaF/TMR1)

c DO I=(Npft1(1)+1),Np1
DO I=1,Npl

¢ Vxr1=VX(I)-Vxcml
¢ Vyr1=VY(I)-Vycml
¢ Vzr1=VZ(I)-Vzcml
Vxr1=VX(I)
Vyr1=vy(I)
Vzr1=VZ(I)

Vxri1=FAT1xVxrl
Vyr1=FAT1xVyrl
Vzr1=FAT1*xVzrl

¢ VX(I)=Vxri+Vxcml
¢ VY(I)=Vyri+Vycml
c VZ(I)=Vzri+Vzcml
VX(I)=Vxrl
VY (I)=Vyr1
VZ(I)=Vzrl

END DO
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RETURN
END

CCCCCccceeecceeeeeeeeeeceeeeeccecececeeeeeeeeeceeccccccccccceceecececcececce
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCCCCereeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeeecececececeeeeececececceccecccecccccce
SUBROUTINE CondCont

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) , Y (NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO(NPAR) ,ZO (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) , Az (NPAR)
COMMON/ACELEMe/AxMeHb (NPAR) , AyMeHb (NPAR) , AzMeHb (NPAR)
COMMON/ACELEMa/AxMaHb (NPAR) , AyMaHb (NPAR) , AzMaHb (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0
COMMON/Npflat/Npftl(NPAR) ,Nft1
COMMON/Ncc/Nve_x,Nve_y

DO T=(Npfti(1)+1),Np1
IF (X(I).GE.xL) THEN
X(I)=X(I)-xL
X0(I)=X0(I)-xL

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12
END IF

IF (X(I).LE.0.0DO) THEN
X(I)=X(I)+xL
X0(I)=X0(I)+xL

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12
END IF

IF (Y(I).GE.yL) THEN

Y(I)=Y(I)-yL

Y0 (I)=Y0(I)-yL

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANQ12
END IF

IF (Y(I).LE.0.0DO) THEN

Y(I)=Y(I)+yL
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YO (I)=YO0(I)+yL

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12

END IF

END DO

DO I1=1,Np2
I=nPp2(I1)

IF (X(I).GE.xL) THEN

X(I)=X(I)-xL

Nvc_x=Nvc_x+1

X0(I)=X0(I)-xL

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12

END IF

IF (X(I).LE.0.0DO) THEN

X(D=X(D)+xL

X0(I)=X0(I)+xL

Nvc_x=Nvc_x-1

CALL CONTA

CALL VIZINHOS1

CALL VIZINHOSPLANO12

END IF

IF (Y(I).GE.yL) THEN
Y(D=Y(I)-yL
Nvc_y=Nvc_y+1
YO (I)=Y0(I)-yL
CALL CONTA
CALL VIZINHOS1

END IF
IF (Y(I).LE.0.0DO) THEN
Y(I)=Y(I)+yL
YO(I)=Y0(I)+yL
Nvec_y=Nvc_y-1
CALL CONTA
CALL VIZINHOS1

END IF
END DO
RETURN

END

CCCCCCeeeeeececeeeeeeeeeecceececeeeeeeeecececeeceeeeecccccecececeeceeccecce
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCCreCeeeeeeeeeeeeeeeeceeeceeeeeeeeeeceecececeeeeeeecccececceccccecceccecce

SUBROUTINE PartInCaixa

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)
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COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y (NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) , YO (NPAR) , ZO (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) , VZ(NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) , Az (NPAR)
COMMON/ACELEMe/AxMeHb (NPAR) , AyMeHb (NPAR) , AzMeHb (NPAR)
COMMON/ACELEMa/AxMaHb (NPAR) , AyMaHb (NPAR) , AzMaHb (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE,r0
COMMON/Npflat/Npft1(NPAR) ,Nft1l

90 CONTINUE
DO T=(Npfti(1)+1),Np1
if (Z(I).gt.zL.or.Z(I).1t.0.0D0) then

DO j=1,Np2
nPp2(j)=nPp2(j)-1
END DO

NPREAL=NPREAL-1
Np1=Npil-1

DO j=I,NPREAL
X(§)=X(j+1)
Y(3=Y(G+1)
Z(j)=2(j+1)
X0(j)=X0(j+1)
Y0(3)=Y0(j+1)
Z0(j)=z0(j+1)
VX(3)=VX(j+1)
VY (3)=VY(j+1)
VZ(3)=VZ(j+1)
END DO

CALL CONTA
CALL VIZINHOS1
CALL VIZINHOSPLANO12

GO TO 90
end if
END DO

RETURN
END

CCCCCCCCceeeeeeeeeeeeeeeeceeeeeeeeeeeecceceeeeecceececceccecccccecccecccce

C SUB-ROTINA CALCULA EC, ET

CCCCCereeeeeeceeeecceeeececeeeccceceeecceceecccceececcecececccccecccccecccece
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SUBROUTINE ImpriResul
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr , TFb,Dtp
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,Z0O(NPAR)
COMMON/EnerCine/ECil1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/EnerTot/ET1,ET2,ET,ETsm
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm?2, Vzcm?2
COMMON/POSCM12/Xm1,Ym1,Zm1,Xm2,Ym2,Zm2
COMMON/ForMolExt/Fmex,Fmey,Fmez
COMMON/ForInt/FintToX,FintToY,FintToZ
COMMON/Temperal/Temperal,Vir
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0
COMMON/Ncc/Nve_x,Nve_y

CHARACTER i2c*6,Num*18

Xm2=Xm2+Nvc_x*xL
Ym2=Ym2+Nvc_y*yL
Num=i2c(LVe)//i2c(LTe)//i2c (LNoxr)

OPEN (10,File=’EnerTot’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(10, (11D15.6)’) TEMP,ET1/Np1,ET2/Np2,ET/ (Np1+Np2),ETsm
CLOSE (10)

OPEN (10,File=’EnerCin’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(10,’(11D15.6)’) TEMP,ECil,ECilcm,EciT1,ECi2,ECi2cm,EciT2
CLOSE (10)

OPEN (10,File=’EnerPot’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(10,’(11D15.6)’) TEMP,EPotI1,EPot12,EpotExt2
CLOSE (10)
OPEN (16,File=’VelMed’//Num//’ .out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,°(19D19.10)’) TEMP,Vxcml,Vycml,Vzcml,Vxcm2,Vycm2,Vzcm2
CLOSE (16)
Xm3= (X0 (nPp2(Np2) ) +Nvc_x*xL)
Ym3=(YO0 (nPp2 (Np2) ) +Nvc_y*yL)
OPEN (16,File=’PosForMed’//Num//’.out’,ACCESS="APPEND’)
WRITE(16,°(19D19.10)’) TEMP,Temperal,Xml,Yml,Zml,Xm2,Xm3,Ym3,
# Ym2,7Zm2,Fmex,Fmey,Fmez,FintToX,FintToY,FintToZ
CLOSE (16)
OPEN (16,File=’Pressao’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,°(19D19.10)’) TEMP,Temperal,Vir/(Np1*3.0DO),
$ Temperal+Vir/(Np1x%3.0DO)
CLOSE (16)

RETURN
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END

CCCCcceeeeececeecceeccecceeceeceecceecceeccecceccecccececccecccecccecccecccce
C SUB-ROTINA CALCULA Energia Cinetica
CCCCCCceeeeeceecceccecceeceeceeccecceccecceccecceccceccecceccecccece
SUBROUTINE EnergiaCineTot

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/EnerCine/ECil1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
COMMON/RENORM/TemperaF ,EciRenl,EciRen2
COMMON/EnerTot/ET1,ET2,ET,ETsm
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr , TFb, Dtp
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor
COMMON/Temperal/Temperal,Vir
COMMON/Npflat/Npft1(NPAR) ,Nft1

CHARACTER i2c*6,Num*18

ECi1=0.0DO
ECi2=0.0D0
ECilcm=0.0D0
ECi2cm=0.0D0
ECiT1=0.0DO
ECiT2=0.0D0
assal=0.0D0
VV1=0.0DO
VvV2=0.0D0

c DO I=(Npft1(1)+1),Np1

DO I=1,Np1

Vx1=VX(I)-Vxcml
Vy1=VY(I)-Vycml
Vz1=VZ(I)-Vzcml
VV1=Vx1*Vx1+Vyl*xVyl+Vz1xVz1
ECi1=ECi1+VV1%0.50D0
VVx=VX(I)*VX(I)

VVy=VY (I)*VY(I)
VVz=VZ(I)*VZ(I)
ECiT1=ECiT1+(VVx+VVy+VVz)*0.50D0
assal=assal+1.0D0O

END DO
ECilcm=ECiT1-ECi1
c EciRenl1=EciRenl1+ECiT1

EciRen1=ECiT1
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CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCECe
DO I=1,Np2

iv=nPp2(I)
Vx2=VX (iv)-Vxcm2
Vy2=VY (iv)-Vycm2
Vz2=VZ(iv)-Vzcm2
VV2=Vx2*Vx2+Vy2xVy2+Vz2*xVz2
ECi2=ECi2+VV2x0.50D0
VVx=VX (iv) *VX(iv)
VVy=VY (iv) *VY (iv)
VVz=VZ(iv)*VZ(iv)
ECiT2=ECiT2+ (VVx+VVy+VVz)*0.50D0
END DO
ECi2cm=ECiT2-Eci2

ET1=ECiT1+EPotI1
ET2=ECiT2+EpotExt2
ET=ET1+ET2+EPot12
ETsm=EpotExt2+EPot12
Temperal=8.0D0*ECil/(3.0DO*assal)

RETURN
END

CCCcceeeeeeeeeeeeeeeeeeceeeecccececeeeeeceececcecccccccceeececcccccce
C SUB-ROTINA CALCULA
CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeececeeececeeeeeeeccecececeeeeececceccecececcccccececce
SUBROUTINE RefCM

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y (NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPpl (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzceml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/POSCM12/Xm1,Ym1,Zm1,Xm2,Ym2,Zm2
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl

Vxcm1=0.0D0
Vycm1=0.0DO
Vzcm1=0.0DO
Vxcm2=0.0D0
Vycm2=0.0D0
Vzcm2=0.0D0

Xm1=0.0DO
Ym1=0.0DO
Zm1=0.0D0
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Xm2=0.0DO
Ym2=0.0DO
Zm2=0.0D0

assal=0.0D0

o DO I=(Npft1(1)+1),Npl
DO I=1,Np1

Vxcm1=Vxcm1+VX(I)
Vycm1=Vycm1+VY(I)
Vzcm1=Vzcm1+VZ(I)

Xm1=Xm1+X(I)

Ym1=Ym1+Y(I)

Zm1=Zm1+Z (1)

assal=assal+1.0DO

END DO

assall=1.0D0/assal
Vxcml=Vxcml*assall
Vycml=Vycml*assall
Vzcml=Vzcml*assall
Xm1=Xml*assall

Ymil=Yml*assall

Zml=Zml*assall
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCccecececee
assa2=0.0D0

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)
Vxem2=Vxcm2+VX (iv)
Vycm2=Vycm2+VY (iv)
Vzcm2=Vzcm2+VZ(iv)
Xm2=Xm2+X (iv)
Ym2=Ym2+Y (iv)
Zm2=Zm2+Z (iv)
assa2=assa2+1.0D0

END DO

assa22=1.0D0/assa2

Xm2=Xm2*assa22

Ym2=Ym2*assa22

Zm2=7Zm2*assa22

Vxcm2=Vxcm2*assa22

Vycm2=Vycm2*assa22

Vzcm2=Vzcm2*assa22

RETURN
END

CCCCCCrCeeeeeeeeeececeeeecceeeecceceeecceceeccececececccecececceccceccceccecce
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C SUB-ROTINA VELOCIDADES INICIAIS DOS ATOMOS GAUSSIANAS
CCCCCCCCeCeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeeeeccececececeeeeecececceccecceccceccce

SUBROUTINE VELOCIDADEINIT

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)
EXTERNAL XRAND
COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPpl (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/RENORM/TemperaF ,EciRenl,EciRen2
COMMON/EnerCine/ECi1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl
COMMON/ParInt/Hb2,Hb6,Pi

COMMON/nseed/issed

COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor

CHARACTER i2c*6,Num*18
Num=i2c(LVe)//i2c(LTe) //i2c (LNor)

€CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
DO K=1,Npft1(1)

VX (K)=0.0DO

VY (K)=0.0DO

VZ(K)=0.0DO

END DO

DO K=(Npft1(1)+1),Npi

PROB=XRAND (issed)
fat=DSQRT(-2.0D0*TemperaF*DL0OG (PROB))
VX(K)=((-1.)**x(K))*fat

VY(K)=((-1.)**x(K))*fat

VZ(K)=((-1.)**(K))*fat

c OPEN (16,File=’DistVel’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
c WRITE(16,’(19D19.10)’) fat,PROB

¢ CLOSE (16)
END DO
cccccececeeececececececececececececcecceccececececececcececcececcececceccececcececceccececcececcecceccecceccecceccceccceccccce

c DO K=1,Np2
¢ iv=nPp2(K)
c PROB=XRAND(issed)
¢ fat=DSQRT(-2.0D0*TemperaF*DL0OG(PROB))
c VX(@Ev)=((-1.)*x(iv))*fat
c VY(@Ev)=((-1.)**x(iv))*fat
c VZ(@iv)=((-1.)**(iv))*fat
c END DO
DO K=1,Np2
iv=nPp2(K)

VX (iv)=0.0DO
VY (iv)=0.0DO
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VZ(iv)=0.0DO
END DO

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
DO K=1,1000

CALL RefCM

CALL EnergiaCineTot

EciRenl=Ecil

CALL RENORMVELO

EciRen1=0.0DO0

END DO

RETURN
END

CCCCCcceeeccceeeeeeeeeceeeeececececececeeeeeceeeeccecccececcceceeececceccccce
C SUB-ROTINA RUNGE-KUTTA 1 ORDEM
CCCCCCCeeereeeeeeeeeeeeeeeceecececeeeeececececeeceeeeecececceccececceceecceccecc
SUBROUTINE RUNGE4

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y (NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) , Az (NPAR)
COMMON/ParInt/Hb2,Hb6,Pi

COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr , TFb,Dtp
COMMON/ACELEMe/AxMeHb (NPAR) , AyMeHb (NPAR) , AzMeHb (NPAR)
COMMON/ACELEMa/AxMaHb (NPAR) , AyMaHb (NPAR) , AzMaHb (NPAR)

DIMENSION apOx(NPAR),apOy(NPAR) ,apOz(NPAR)
DIMENSION avOx(NPAR),avOy(NPAR),av0z(NPAR)

DIMENSION aplx(NPAR),aply(NPAR),aplz(NPAR)
DIMENSION ap2x(NPAR),ap2y(NPAR),ap2z(NPAR)
DIMENSION ap3x(NPAR),ap3y(NPAR),ap3z(NPAR)
DIMENSION ap4x(NPAR),ap4y(NPAR),ap4z(NPAR)

DIMENSION avix(NPAR),avly(NPAR),aviz(NPAR)
DIMENSION av2x(NPAR),av2y(NPAR),av2z(NPAR)
DIMENSION av3x(NPAR),av3y(NPAR),av3z(NPAR)
DIMENSION av4x(NPAR),av4y(NPAR),av4z(NPAR)
COMMON/Npflat/Npft1(NPAR) ,Nftl

DO I=(Npft1(1)+1) ,NPREAL
AxMeHb (I)=Ax(I)
AyMeHb (I)=Ay(I)
AzMeHb(I)=Az(I)
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END DO

call forcesMM
CALL FIXAFLAT1

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1) ,NPREAL
avix (I)=Ax(I)
avly(I)=Ay(I)
avilz(I)=Az(I)
ap1x(I)=VX(I)

aply (I)=VY(I)
ap1z(I)=VZ(I)

apO0x (I)=X(I)
apOy (I)=Y(I)
ap0z(I1)=2(I)
av0ox (I)=VX(I)
av0y (I)=VY(I)
av0z (I)=VZ(I)

X(I)=X(I)+apl1x(I)*Hb2
Y(I)=Y(I)+aply(I)*Hb2
Z(I)=Z(I)+aplz(I)*Hb2
VX(I)=VX(I)+avlix(I)*Hb2
VY(I)=VY(I)+aviy(I)*Hb2
VZ(I)=VZ(I)+aviz(I)*Hb2

END DO

call forcesMM
CALL FIXAFLAT1

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1) ,NPREAL
av2x (I)=Ax(I)
av2y(I)=Ay(I)
av2z(I)=Az(I)

ap2x (I)=VX(I)

ap2y (I)=VY(I)
ap2z(I)=VZ(I)

X(I)=ap0x (I)+ap2x (I)*Hb2
Y (I)=ap0y(I)+ap2y (I)*Hb2
Z(I)=ap0z(I)+ap2z(I)*Hb2
VX (I)=av0x (I)+av2x(I)*Hb2
VY (I)=av0y(I)+av2y(I)*Hb2
VZ(I)=av0z(I)+av2z(I)*Hb2
END DO
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call forcesMM
CALL FIXAFLAT1

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1),NPREAL
av3x (I)=Ax(I)

av3y (I)=Ay(I)
av3z(I)=Az(I)
ap3x(I)=VX(I)

ap3y (I)=VY(I)
ap3z(I)=VZ(I)

X(I)=ap0x(I)+ap3x(I)*Hb
Y (I)=ap0y (I)+ap3y (I)*Hb
Z(1)=ap0z(I)+ap3z(I)*Hb
VX(I)=av0x (I)+av3x(I)*Hb
VY (I)=av0y (I)+av3y(I)*Hb
VZ(I)=av0z(I)+av3z(I)*Hb
END DO

call forcesMM
CALL FIXAFLAT1

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1),NPREAL
avdx (I)=Ax (1)

avdy (I)=Ay(I)
avdz(I)=Az(I)

ap4x (I)=VX(I)

ap4y (I)=VY(I)
ap4z(I)=VzZ(I)

X(I)=ap0x (I)+Hb6* (aplx(I)+2.0*ap2x(I)+2.0*ap3x(I)+apsx(I))
Y (I)=apOy(I)+Hb6* (aply (I)+2.0%ap2y(I)+2.0%ap3y (I)+apdy(I))
Z(I)=ap0z(I)+Hb6* (aplz(I)+2.0*ap2z(I)+2.0*ap3z(I)+ap4z(I))
VX (I)=av0x (I)+Hb6* (avix (I)+2.0*av2x (I)+2.0%av3x (I)+avdx (1))
VY (I)=av0y (I)+Hb6* (avly(I)+2.0%av2y(I)+2.0xav3y(I)+avdy(I))
VZ(I)=av0z(I)+Hb6* (avliz(I)+2.0*av2z(I)+2.0*av3z(I)+avdz(I))

END DO
call forcesMM
CALL FIXAFLAT1

DO I=(Npft1(1)+1) ,NPREAL
AxMaHb (I)=Ax(I)

AyMaHb (I)=Ay(I)

AzMaHb (I)=Az(I)

END DO
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TEMP=TEMP+Hb

RETURN
END

CCCCCCeCeeeeeecceeeecceeeccceeccceececcceeccceecccceecececceeccceeccece
C SUB-ROTINA Algoritmo Modificado de Beeman
CCCCCeeeeceeeceeeecceeecceeeccceeececeeccceeccececccceecccceecccece
SUBROUTINE Beeman

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) , Y (NPAR) , Z (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) , VZ (NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) , Az (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr, TFb,Dtp
COMMON/ACELEMe /AxMeHb (NPAR) , AyMeHb (NPAR) , AzMeHb (NPAR)
COMMON/ACELEMa/AxMaHb (NPAR) , AyMaHb (NPAR) , AzMaHb (NPAR)
COMMON/Npflat/Npfti(NPAR) ,Nft1
COMMON/ParInt/Hb2,Hb6,Pi

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1),NPREAL
X(I)=X(I)+Hb*VX(I)+Hb*Hb6* (4.0D0*AxMaHb (I)-AxMeHb(I))
Y (I)=Y(I)+Hb*VY (I)+Hb*Hb6* (4.0D0O*AyMaHb (I)-AyMeHb(I))
Z(I)=Z(I)+Hb*VZ(I)+Hb*Hb6* (4.0D0*AzMaHb (I)-AzMeHb(I))

END DO

CALL forcesMM
CALL FIXAFLAT1

c DO I=1,NPREAL

DO I=(Npft1(1)+1) ,NPREAL

VX (I)=VX(I)+Hb6*(5.0D0*AxMaHb (I)+2.0D0*Ax (I)-AxMeHb(I))
VY (I)=VY(I)+Hb6% (5.0D0*AyMaHb (I)+2.0D0%Ay (I)-AyMeHb (I))
VZ(I)=VZ(I)+Hb6*(5.0D0*AzMaHb(I)+2.0D0*Az(I)-AzMeHb(I))
AxMeHb (I)=AxMaHb(I)

AyMeHb (I)=AyMaHb (I)

AzMeHb (I)=AzMalb(I)

AxMaHb (I)=Ax(I)

AyMaHb (I)=Ay (I)

AzMaHb (I)=Az(I)

END DO

TEMP=TEMP+Hb

RETURN
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END

CCCCccceeeecceeeeeeeeeceeeeeccececececeeeeeeececcecccccccececeeccecceccce

C SUB-ROTINA- CONTA QUAIS E QUANTAS PARTICULAS ESTAO EM CADA CAIXA
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeececeecececeeeeececececececeeeeeececccecceeccecccecce
SUBROUTINE CONTA

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) , Y (NPAR) , Z (NPAR)

COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0
COMMON/DADOS1/DCEL , DCELX , DCELY , DCELZ
COMMON/NUMCEL/NCX , NCY , NCZ
COMMON/CEL1i/ICX(NPAR),ICY (NPAR),ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR) ,IPC(NPAR)
DIMENSION IC(NPAR)
COMMON/Npflat/Npft1(NPAR) ,Nft1

DO I=1,NPREAL
NTPC(I)=0
END DO

DO I=1,NPREAL
c if(Z(I).1t.zl.and.Z(I).gt.0.0D0) then
IX=INT(X(I)/DCELX)+1
IY=INT(Y(I)/DCELY)+1
IZ=INT(Z(I)/DCELZ)+1
ICX(I)=IX
ICY(I)=IY
ICZ(I)=1IZ

IC(I)=NCX*(IY-1)+IX+NCY*NCX*(IZ-1)
NTPC(IC(I))=NTPC(IC(I))+1
else
CALL PartInCaixa
c end if

END DO

DO IZ=1,NCZ
DO IY=1,NCY
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DO IX=1,NCX
DO I=1,NPREAL
IF((ICX(I).EQ.IX).AND. (ICY(I).EQ.IY).AND.(ICZ(I).EQ.IZ)) THEN
N=N+1
IPC(N)=I
END IF
END DO
END DO
END DO

END DO

c OPEN (40,File=’CONTA.out’)
¢ WRITE(40,%*)’I ICX(I) ICY(I) ICZ(I) IC(I) NTPC(IC(I)) IPC(I)’
c DO I=1,NPREAL
c WRITE(40,’(7110.3)’)I,ICX(I),ICY(I),ICZ(I),IC(I),
c & NTPC(IC(I)),IPC(I)
c END DO
¢ CLOSE (40)
C
RETURN
END

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
SUBROUTINE VIZINHOS1

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE,r0

COMMON/NUMCEL/NCX ,NCY,NCZ
COMMON/CMOLA/CmT1 (NPAR) ,rC(NPAR) ,AssaT1 (NPAR)
COMMON/VIZIN1/ivxl(nv),ivyl(av),ivzl(av),JPV1(NV) ,NVPART1(NPAR)
COMMON/CELi/ICX(NPAR) ,ICY(NPAR),ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR) ,IPC(NPAR)
COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV),isz(0:NV)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Dtp

NVT=0
rCv=3.4D0+Dtp*DSQRT (Vxcml*Vxcml+Vycml*Vycml+Vzcml*Vzcml)
¢ rCv=3.4D0

rrCv=rCv*rCv

DO I=1,Npi
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NVP=0

JX=ICX(I)
JY=ICY(I)
JZ=1CZ(I)

DO KL=JZ-1,JZ+1
DO JL=JY-1,JY+1
DO IL=JX-1,JX+1

IV=IL+isx (IL)*NCX
JV=JL+isy (JL)*NCY
KV=KL+isz (KL) *NCZ

NIP=0
JC=NCX* (JV-1)+IV+NCY*NCX* (KV-1)
IF (JC.GT.1) THEN
MC=JC-1
DO MK=1,MC
NIP=NTPC (MK)+NIP
END DO
END IF
LM=NTPC (JC)

DO N=NIP+1,NIP+LM
jv=IPC(N)
jf=nPp1(Np1)
¢ IF (jv.GT.0.AND.jv.LE.jf) THEN
IF (jv.GT.I.AND.jv.LE.jf) THEN

DX=X(I)-(X(jv)-x1*isx(IL))
DY=Y(I)-(Y(jv)-yl*isy (JL))
DZ=Z(I)-Z(jv)
R2=DX**2+DY**2+DZ**2
IF ((R2.GT.0.0DO).AND. (R2.LE.rrCv)) THEN
NVT=NVT+1
NVP=NVP+1
JPV1I(NVT) =jv
ivx1 (NVT)=IL
ivy1 (NVT)=JL
ivz1 (NVT)=KL
END IF
END IF
END DO

END DO

END DO
END DO
NVPART1(I)=NVP
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END DO

c OPEN (41,File=’VIZINHOS1.out’)
¢ WRITE(41,%) ° I NVPART1(I) JPV1(I)’
c ICN=0

c DO I=1,Np1
¢ L=NVPART1(I)
¢ IF (L.GT.O0) THEN
¢ DO K=1,L
c  ICN=ICN+1

¢ WRITE(41,’(7I8.3)’) I,NVPART1(I),JPV1(ICN)
c END DO

c END IF

c END DO

¢ CLOSE (41)

RETURN
END

CCCCccceeeecceeeeeeeeeceeeeeeececececeeeeeeeeeccceccceccecceceeeececcccce
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeceececececeeeeeeececececececeeceeececcecccececcceeceeccecce
SUBROUTINE VIZINHOS2

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)

COMMON/NPARAM/NPREAL

COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0

COMMON/NUMCEL/NCX,NCY,NCZ
COMMON/CMOLA/CmT1 (NPAR) ,rC(NPAR) ,AssaT1(NPAR)
COMMON/VIZIN2/ivx2(nv) ,ivy2(av),ivz2(av) ,JPV2(NV) ,NVPART2(NPAR)
COMMON/CELi/ICX(NPAR) ,ICY(NPAR),ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR) ,IPC(NPAR)
COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV),isz(0:NV)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMDN/prlat/prtl(NPAR),thl

NVT=0

DO J=1,Np2
I=nPp2(J)
NVP=0
rrCv=rC(I)*rC(I)
JX=ICX(I)
JY=ICY(I)
JZ=ICZ(I)

126
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DO KL=JZ-1,JZ+1
DO JL=JY-1,JY+1
DO IL=JX-1,JX+1

TV=IL+isx (IL)*NCX
JV=JL+isy (JL)*NCY
KV=KL+isz (KL)*NCZ

NIP=0
JC=NCX* (JV-1)+IV+NCY*NCX* (KV-1)
IF (JC.GT.1) THEN
MC=JC-1
DO MK=1,MC
NIP=NTPC(MK)+NIP
END DO
END IF
LM=NTPC (JC)

DO N=NIP+1,NIP+LM
jv=IPC(N)
jf=nPp1(Np1)

IF (jv.GT.jf) THEN
DX=X(I)-X(jv)
DY=Y(I)-Y(jv)
DZ=Z(1)-Z(jv)
R2=DX**2+DY**2+DZ**2
IF ((R2.GT.0.0DO) .AND. (R2.LE.rrCv)) THEN

NVT=NVT+1
NVP=NVP+1
JPV2(NVT) =jv
END IF

END IF

END DO

END DO

END DO
END DO
NVPART2(I)=NVP
END DO

OPEN (41,File=’VIZINH0S2.out’)

WRITE(41,%*) ° I NVPART1(I) JPV1(I)’
ICN=0
DO J=1,Np2

I=nPp2(J)

L=NVPART2(I)

IF (L.GT.0) THEN

DO K=1,L

ICN=ICN+1

O o0 o0 o000 o000
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¢ WRITE(41,’(7I8.3)°) I,NVPART2(I),JPV2(ICN)
¢ END DO

¢ END IF

c END DO

c CLOSE (41)

RETURN

END
CCCccceeeeeceeeeeeeeeeeceeeccececececeeeeeeeececceccccecececceceeecceccccce
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS DO PLANO
CCCCCCCeeeeeeeceeeeeeeeeececececeeeeeeeeccecececeeceeececccececececccccce
SUBROUTINE VIZINHOSPLANO12
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0

COMMON/NUMCEL/NCX ,NCY,NCZ
COMMON/nVIZINp/ivxp(nv) ,ivyp(av) ,ivzp(nv) , JPVp(NV) ,NVPARTp (NV)
COMMON/CELi/ICX(NPAR),ICY(NPAR),ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR) ,IPC(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/EnerCine/ECil,ECi2,ECilcm,ECi2¢cm,EciT1,EciT2
COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV),isz(0:NV)
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor

NVT=0
rCv=3.D0*1.20D0+LVex5.0D-4
rrCv=rCv*rCv

DO I=1,Np2
jp=nPp2(I)

NVP=0
JX=ICX(jp)
JY=ICY(jp)
JZ=1CZ(jp)

DO KL=JZ-1,JZ+1
DO JL=JY-1,JY+1
DO IL=JX-1,JX+1

IV=IL+isx (IL)*NCX
JV=JL+isy (JL)*NCY
KV=KL+isz (KL)*NCZ

NIP=0
JC=NCX* (JV-1)+IV+NCY*NCX* (KV-1)
IF (JC.GT.1) THEN
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MC=JC-1
DO MK=1,MC
NIP=NTPC(MK)+NIP
END DO

END IF

LM=NTPC (JC)

DO N=NIP+1,NIP+LM
jv=IPC(N)
jE=nPp2(1)

IF (jv.GT.0.AND.jv.LT.jf) THEN

DX=X(jp)-(X(jv)-x1*isx(IL))
DY=Y(jp)-(Y(jv)-yl*isy(JL))
DZ=Z(jp)-Z (V)
R2=DX*DX+DY*DY+DZ*DZ
IF ((R2.GT.0.0DO).AND. (R2.LE.rrCv)) THEN
NVT=NVT+1
NVP=NVP+1
JPVp (NVT) =jv

ivxp(NVT)=IL

ivyp(NVT)=JL

ivzp (NVT)=KL
END IF

END IF
END DO

END DO

END DO
END DO
NVPARTp (jp) =NVP
END DO

c OPEN (44,File=’VIZINHOS12.out’)
c ICN=0

c DO I=1,Np2

¢ jp=nPp2(I)

¢ L=NVPARTp(jp)

¢ IF (L.GT.0) THEN

¢ DO K=1,L

¢ ICN=ICN+1

¢ WRITE(44,*)’jp=’,jp, ’NVPARTp(jp)=’,NVPARTp(jp),
c & ’JPVp(ICN)=’,JPVp(ICN)

¢ END DO

¢ END IF

c END DO

c CLOSE (44)
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RETURN
END

CCCCCLreeeeeecceeeecceeeccceeeecceceeeccecececceceececcceccecccecccecccccecc

C SUB-ROTINA IMPRIME SAIDA XMAKEMOL

CCCCCCCeCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeeeecececececeeeeeeecccecccececeeceece

SUBROUTINE SAIDAXMAKEMOL
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,ZO(NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr, TFb,Dtp
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor

CHARACTER i2c*6,Num*18
Num=i2c(LVe)//i2c(LTe) //i2c (LNor)

OPEN (63,File=’MM’//Num//’.xyz’ ,ACCESS=’APPEND’)

WRITE (63,%) NPREAL
WRITE (63,*) ’TEMPO=’,TEMP,NPREAL
DO J=1,Np1
WRITE(63,10) X(J),Y(J),Z(J)
10 FORMAT(1X,3HAl ,3F20.11)
END DO

DO J=1,Np2
jp=nPp2(J)
WRITE(63,17) X(ip),Y(ip),Z(jp)
17 FORMAT(1X,3HSi ,3F20.11)
END DO

CLOSE (63)

RETURN
END

CCCCCCrCeeeeeeceeeeeeeeecceceecceceeeccceeccceceecccecececcecceecccececce

C SUB-ROTINA IMPRIME SAIDA Opendx

CCCCCCeeeeeececeeeeeeeeeecceececeeeeeeeecececeeceeeeecccccecececeeceeccecce

SUBROUTINE SAIDAOpendx
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) , Y (NPAR) ,Z (NPAR)
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COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP,Hr ,Hb, TFr,TFb,Dtp
COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor

CHARACTER i2c*6,Num*18

K=int (TEMP)
Num=i2c (LVe)//i2c (LTe)//i2c (LNor)

c OPEN (68,File=’PlanosBo’//Num//i2¢c(X)//’ .dx’)

c WRITE (68,*) ’ object 1 class array type float rank 1
c & shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

c DO J=1,NPREAL

¢ WRITE(68,*) X(J),Y(J),Z(J)

c END DO

c WRITE (68,*) ’ object 3 class array type float rank 1
¢ & shape 1 items ’,NPREAL,’ data follows’

c DO J=1,NPREAL

¢ WRITE(68,*) (VX(J)**2+VY(J)**2+VZ(J)**2)/3.0D0

c END DO

¢ WRITE (68,*) ’ attribute "dep" string "positions"’

c WRITE (68,%)

c WRITE (68,*) ’ object "irregular positions" class field’
c WRITE (68,%*) ’ component "positions" value 1’

c WRITE (68,%*) ’ component "data" value 3’

c CLOSE (68)

c OPEN (69,File=’PlanosVel’//Num//i2c(X)//’ .dx’)

¢ WRITE (69,*) ’ object 1 class array type float rank 1
c & shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

c DO J=1,NPREAL

c WRITE(69,*) X(J),Y(J),Z(J)

c END DO

c WRITE (69,*) ’ object 3 class array type float rank 1
c & shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

c¢ DO J=1,NPREAL

¢ WRITE(69,*) VX(J),VY(J),VZ(J)

c END DO

c WRITE (69,%*) ’ attribute "dep" string "positions"’

c WRITE (69,%)

c WRITE (69,%*) ’ object "irregular positions" class field’
¢ WRITE (69,%*) ’ component "positions" value 1’

¢ WRITE (69,*) ’ component "data" value 3’

c CLOSE (69)

RETURN

END
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CCCCCCCeeeeeeeeeececeeeeeeececececececeeeeeeeeeccececceeeeeececcccecceccce

character*6 function i2c(i)

if (i.1t.10) then

i2c = 200000’ //char (i+48)

endif

if ((i.ge.10).and.(i.1t.100))then

irl=mod(i,10)

ir2=i/10

i2c = ’0000’//char (ir2+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.100).and.(i.1t.1000))then

irl=mod (i, 10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ird=i/100

i2c = ’000’//char (ir4+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.1000).and.(i.1t.10000))then

irl=mod (i, 10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

irb5=mod(ir4,10)

ir6=i/1000

i2¢=’00’//char (ir6+48)//char (ir5+48) //char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.10000).and.(i.1t.100000))then

irl=mod(i,10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

ir5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10

ir7=mod(ir6,10)

ir8=1/10000

i2c = ’0’//char(ir8+48)//char (ir7+48)//char (ir5+48)//
$ char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.100000).and.(i.1t.1000000))then

irl=mod(i,10)

ir2=1i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

irb5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10

ir7=mod(ir6,10)

ir8=ir6/10
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ir9=mod (ir8,10)
ir10=i/100000
i2c¢ = char(ir10+48)//char(ir9+48)//char(ir7+48)//
$ char (ir5+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)
endif

return
end

CCCCcceeeeecceeeeeeeeeceeeeeececcececeeeeeeeecccceecccecececcecceeeececcccce
C FUNCAO QUE GERA NUMERO ALEATORIO ENTRE O E 1
CCCCCCeeeeeeeeceeeeeeeeeeecceceececeeeeeeeecececececeeeeececcececceceecececcecce

FUNCTION XRAND(IDUM)
INTEGER IDUM,IM1,IMM1,IA1,IA2,IQ1,IQ2,IR1,IR2,NTAB,NDIV
REAL XRAND, AM,EPS,RNMX
PARAMETER (IM1=2147413563,IM2=2147413399,AM=1./IM1,IMM1=IM1-1,
* IA1=40014,IA2=40692,1Q1=53661,IQ2=52774,IR1=12211,
* IR2=3791,NTAB=32,NDIV=1+IMM1/NTAB,EPS=1.2E-7,RNMX=1.-EPS)
INTEGER IDUM2,J,K,IV(NTAB),IY
SAVE IV,IY,IDUM2
DATA IDUM2/123456719/,IV/NTAB*0/,IY/0/
IF (IDUM .LE. O)THEN
IDUM=MAX (-IDUM, 1)
IDUM2=IDUM
DO J=NTAB+1,1,-1
K=IDUM/IQ1
IDUM=IA1*(IDUM-K*IQ1)-K*IR1
IF(IDUM .LT. 0)IDUM=IDUM+IM1
IF(J .LE. NTAB) IV(J)=IDUM
END DO
IY=IV(1)
END IF
K=IDUM/IQ1
IDUM=IA1*(IDUM-K*IQ1)-K*IR1
IF(IDUM .LT. 0)IDUM=IDUM+IM1
K=IDUM2/1Q2
IDUM2=IA2* (IDUM2-K*IQ2)-K*IR2
IF(IDUM2 .LT. 0)IDUM2=IDUM2+IM2
J= 1 + IY/NDIV
IY=IV(J)-IDUM2
IV(J)=IDUM
IF(IY .LT. 1)IY=IY+IMM1

XRAND=MIN (AM*IY,RNMX)
RETURN
END
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CCCCCCCeeeeececeeeeeeeeeecececececeeeeeeecececececeeceececccececeece
CC FIM
CCCCCCCCceeeeeeeeeeeeeeeeeecececeeeeeececceececeecceececcecccccce
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A.1.2 Programa Modelo Analitico

CCCCCCCeeeeeeeeeceeeeeeeeccececececeeeeeeeeccececececeeeceececcecccececcece
CCCCCCCCCeeeeeeeceeeeeeeeeeececeeeeeeeececeecceceeeececceccccececece

C ____________________________________________________
C ### Programa para calcular os resultados do Hi#
C ### modelo analitico para as forgas de atrito #it#

C
C RODRIGO ALVES DIAS
C 10 / 05 / 2007

Q

PROGRAM CalcForAtritoAnalyModel
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NTF=90000,NPAR=100)

COMMON/Pos12/X1 (NTF) , Y1 (NTF) ,Z1 (NTF) , X2 (NTF) , Y2 (NTF) , Z2 (NTF)
COMMON/Pos3/X3 (NTF)

COMMON/ForM/Fmx (NTF) ,Fmy (NTF) ,Fmz (NTF)
COMMON/TEMPQ/T (NTF) , Tpral (NTF)

COMMON/LALTURA/LVe,LTe,LNor

CCCCCceeececeeeeceecceceecceceeccceceeccecececccececccceccceccecccececcccececccece
Ccccceecece Calculo das forcas de atrito teoricas CCCC
CCCCCCCCCreeeeeeecceeeeeceeeccceeecceceeccceececececcccececccececccecececccce
CCCCCCCCCreeeeeeeeeeeecceeeecceeecceeecccecececceccccececccececccececccecce
CALL CorteParamLJ
CALL ForcadeAtrito

CCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeceeeeceeeeeeeececceececeeceececcecceccccceccececce
CCCCCceeeeceeeeeeeeeeceeeececececececceeeeeeceeecccccccceeececcecccccece
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeecececececeeeeeeeccecececeeeeececccecececeeccecc

END PROGRAM CalcForAtritoAnalyModel

CCCCCCCeereeeeeeeeceeecceecceeccceceeccceecccececcccececccececccecececccce
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCCCCrreeeeeeeeeeeeceeeeceeecceeeecceececececcccececccececccececccecece
SUBROUTINE ForcadeAtrito

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=100,NDim=3,NV=500*NPAR)

COMMON/ParForAtriExp/CmiOExp_x
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COMMON/CorteLJ2/Rc2,ss12,epi2,Pot2c,For2c,CmExt2(1:3)

COMMON/ParLambV_0/ALamb_x,ALamb_y,V_0
COMMON/CoeFricStelle/CmiOSt_x,CmiOSt_y,CmiOSt
COMMON/ForCrit/F_xc,F_yc,F_zc

DIMENSION ForLa(1:10),ani_0(1:10)

DIMENSION Fmx(NPAR,NPAR) ,DFmx (NPAR,NPAR),Vel (NPAR,NPAR)
DIMENSION Fmy(NPAR,NPAR) ,DFmy(NPAR,NPAR)

DIMENSION FLat (NPAR,NPAR) ,DFLat (NPAR,NPAR)
DIMENSION FLatMax (NPAR,NPAR),DFLatMax (NPAR,NPAR)

DIMENSION FNor (NPAR,NPAR) ,DFNor (NPAR,NPAR)
CHARACTER i2c*6,Num*12,nameNum*33,nameNuml+*33,Naux*12

CALL SYSTEM(’rm ArqOUT/ForAtr*.out’)

Naux=’Auxiliar.out’
CCCCCCCCC Temperatura CCCCCCCCC
DO LTe=5,5

DO LNor=3,7
c DO LNor=3,3

nameNum=’"bkpResfin/GrafF1V’//i2c(LTe)//i2c(LNor)//’ .out’
nameNuml=’bkpResfin/GrafFnV’//i2c(LTe)//i2c(LNor)//’ .out’

CALL SYSTEM(’wc -1 ’//nameNum//’ > Auxiliar.out’ )

OPEN (10,File=Naux)
READ(10,%*) Itf
CLOSE (10)

2 FORMAT (2X,25D15.6)
CALL SYSTEM(’rm ’//Naux//’’)

OPEN (10,File=nameNum)

DO It=1,Itf

READ(10,1) Vel(LNor,It),FLat(LNor,It),DFLat(LNor,It)
% ,FLatMax(LNor,It) ,DFLatMax(LNor,It)
$ ,Fmx(LNor,It),DFmx(LNor,It),Fmy(LNor,It) ,DFmy(LNor,It)

1 FORMAT (2X,20D19.10)

END DO

CLOSE (10)

OPEN (10,File=nameNuml)

DO It=1,Itf

READ(10,1) Vel(LNor,It),test,teadsf
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% ,FNor (LNor,It),DFNor(LNor,It)
END DO
CLOSE (10)

CCCCCCCCC  Normal CCCCCCCCC

END DO

CCCCCCCCC Temperatura CCCCCCCCC
END DO

99 FORMAT(1X,19D19.10)

Nsele=0
select case(Nsele)
case(0)

d76=2.0D0*x*(7.0D0/6.0D0)
r0=d76/DSQRT (3.0D0)

X_p=4.56221D0
Y_p=4.84D0
¢ Z_p=1.191D0
Z_p=1.317D0

CALL PotStelle(X_p,Y_p,Z_p)

Theta=0.00D0

CmR=CmExt2(2) /CmExt2(1)
Theta_O=datan (CmR*CmR)
dcosthe=dcos (Theta)
dsinthe=dsin(Theta)
dcosthe_0O=dcos(Theta-Theta_0)

o

D
D
D

i B s |
]

O O O

o O O

[e N e]

_X
-y
_z

F_1=0.0DO

F_lc=dsqrt (F_xc**2+F_yc**2)
F_nc=F_zc

d23=2.0D0/3.0D0
d32=3.0D0/2.0D0
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ani_01=3.0D0

DO ki=3,7
ani_0(ki)=ani_01-0.2
END DO

ami_0=CmiOSt
v_x=0.0D0

ALamb=(ALamb_x*dcosthe**d32+ALamb_y*dsinthe**d32)
T_k=0.0D0

CCCCCeeeeeeecceeeccceeeccceeecceeccecceeccccececceecccceeccececce
C Inicia Loop Temperatura
CCCCCeeeeceecceeecceeeecceeeccceecceceecccceecccceeccceeccececce
DO JT=5,5

T_k=JT*1.0D-1

ATL=T_k/ALamb

CCCCCCrCceeeecceecccceeeccceeecccceecccceecccceccccecccccecccccecce
C Inicia Loop Forca Normal
CCCCcceeeeecceecceecceccecceecceecceecceccecceccececcececcceccceccecce
DO JFn=3,7,1
¢ DO JFn=3,3,1
¢ F_n=JFn*x0.82D0
¢ F_n=JFn*0.648053765746D00-1.1D0

F_n=FNor (JFn,10)

c write(*,*)F_n

F_11=F_lc-ami_O*(F_nc-F_n)
V_0 2.0DO*ani_O(JFn)*ATL/(S.ODO*dsqrt(F_ll))
c V_0=d23*ani_O*ATL

OPEN(16,File=’ArqOUT/F_1-F_n.out’ ,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,99)F_n,F_11
CLOSE (16)

c write(*,*)’ F_lc=’,F_lc,’ F_nc=’,F_nc
write(*,*)’ F_11=’,F_11,’ V_0=’,V_0
write(*,*)’ A_OTL’,ATL

write(*,*)’ mi=’,ami_0,’ V_0=’,V_0

CCCCCCreeeeeeceeeecceeeccceeeecceceeeccecececcceececcccecccecececccccecc
C Inicia Loop Velocidade
CCCCCeeeeeeecceeeccceeeccceeccceeccccecccceecccceecccceeccceecce

aux=ATL*dlog(V_O/(1*0.5D—1))
F_lkick=F_11-(abs(aux))**d23
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DO JVvx=0,118
v_x=0.001+JVx*0.25D-1

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
DO k1=1,100000

aux=ATL* (dlog(V_0/(v_x))-0.5D0*d1log(1.0D0-F_lkick/F_11))
aux=ATL* (dlog(V_0/(v_x))-0.5D0*dlog(F_11-F_lkick))
F_13=F_11-(abs(aux))**d23

F_lkick=F_13

END DO

F_1=F_13
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC

O o o0 o0 o0 o0 o0

c if (v_x.gt.0.7) then
dx=.0001D0O
Nzero=0
do k3=-10000,100000
CCCCCCCeeereeeeeeeeeeeeeeeceecececeeeeececececeeceeeeecececceccececceceecceccecc
flint=k3*dx
aux=ATL*(dlog(V_0/(v_x))-0.5D0*dlog(abs(1.0D0-flint/F_11)))
y1=flint
y2=F_11-(abs (aux) ) **d23
y3=y2-y1
CCcccceeeeeeeececcceeceeccecce
flintM1=(k3+1)*dx
auxM1=ATL* (dlog(V_0/(v_x))-0.5D0*dlog(abs(1.0D0-f1intM1/F_11)))
y1M1=£f1intM1
y2M1=F_11-(abs (auxM1) ) **d23
y3M1=y2M1-y1M1
CCCCCCCCCereeeeeeeeeeeeeeceeeeceeeeeeeecececececeeeeecececcececcecccecccecececce

if (y3+Y3M1.1t.0.0D0) then
Nzero=Nzero+1
ForLa(Nzero)=flint

end if

end do

Num=i2¢c (JT)//i2c (JFn)

Fmax=0.0DO

DO nk3=1,Nzero

if (ForLa(nk3).gt.Fmax) Fmax=ForLa(nk3)

END DO

DO nk3=1,Nzero
OPEN(16,File=’ArqOUT/ForAtrConver’//Num//’.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,99)v_x,Fmax
CLOSE (16)
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END DO

Ccceeceeceecceccecceccecceccceccecceccecceecececcecceccecceccecce
Ccceeceeceecceccecceccecceecceccecceccecceecececcecceccecceccecce
aux=log(V_0/(v_x))
if (aux.gt.0.0D0) then
aux3=(ATL**d23) / ((dlog(V_0/(v_x)))**(1.0D0/3.0D0))
F_1=F_11-(ATL*abs (aux) ) **d23
CMi=ami_O0%*(1.0DO+aux3/(3.0D0*F_11))
else
aux3=(ATL**d23) /(- (dlog(V_0/(v_x)))**(1.0D0/3.0D0))
CMi=ami_0*(1.0DO+aux3/(3.0D0*F_11))
F_1=F_11+(-ATL*aux) **d23
end if

CCCCCcCcceceeeceeeeeeeeeeeeeeeeececcceceeeeeeceeeccccccccccceceeecececcececce

CCCCCCCCereeeeeceeeeeeeeeeeceeceeeeceececececceccecceccecceccecceccceccccecceccce
CCCCCCCCerereeeeeeeeeeeececeeceeeeceeeececceceeecceccecececceccececcecceccecceccecce
OPEN(16,File=’Arq0OUT/ForAtritoTrunc’//Num//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,99)v_x,F_1,CMi
CLOSE (16)

END DO
CCCCCCreeeeeecceeeccceeeccceeeecceceeecceceeeccceececcceccecccecececccccecccece
C Finaliza Loop Velocidade
CCCCCCCCccccceeeeeeeeeeeeeeecccceceeeeeeeecccccccccccceccecececccccccce

END DO
CCCCCcreeeeeeeeeeeeeececeeceeeccccceceeeececececcecccccccccccccecececececececcce
C Finaliza Loop Forca Normal
CCCCCCreeeeeeeeeeeccceeeecceeeecceceeecceceeecccececcceccecccecececccccecccece
END DO
CCCCCCCeccecceeeeeeeeeeeeecececcececeeeececececcccccccccccccecececececceccce
C Finaliza Loop Temperatura
CCCCCCeeeeeeeeeeeecceeeccceeeecceceeececeeccceecccececccecececccececccece

end select
RETURN
END

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
SUBROUTINE PotStelle(X_p,Y_p,Z_p)
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IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=200*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,Z0O(NPAR)
COMMDN/DIMEN/XL,yL,zL,pREDE,rO,d76
COMMON/CorteLJ1/Rcl,sigl,epil,Potlc,Forlc
COMMON/CorteLJ2/Rc2,sig2,epi2,Pot2c,For2c,CmExt2(1:3)
COMMON/nPplano12/nPpl (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2

COMMON/StelleVV_1/Vint,Vint_x,Vint_y,Vint_z
COMMON/StelleVV_11/Vint_xx,Vint_yy,Vint_zz,Vint_xz,Vint_yz
COMMON/StelleVV_111/Vint_xxx,Vint_yyy

COMMON/ParLambV_0/ALamb_x,ALamb_y,V_0
COMMON/CoeFricStelle/CmiOSt_x,CmiOSt_y,CmiOSt
COMMON/ForCrit/F_xc,F_yc,F_zc
COMMON/CoeFricStelle_T/CmiOSt_T

CCCCccceeeeceeeeeeeeeeceeeeececcececeeeeeeeeeecceccececccceceeeececcccce
C
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeeeecececececeeceeececcecccccecececcecce
d76=2.0D0**(7.0D0/6.0D0)

r0=d76/DSQRT (3.0D0)

Pi=4.0DO*DATAN(1.0DO)
dpi=2.0D0*Pi
ddpi=dpi*dpi

sigmal=sig2
epsilonl=epi2

al=r0
dz_1=1.0D0/(2.0D0*al)

ALamb_0=dsqrt (128.0D0)/3.0DO

as=alx*al
q1=1.0D0
as_l=as/(alx*al)
A3=sigmal/al

AB6=A3*A3+%A3*A3*xA3*A3
A630=A6/30.0D0
A11=2.0D0*A6/5.0D0
A12=2.0D0*Pi*A6/as_1
ml=10

gn_1=2.0D0*Pi
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CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeececcecececeeeeececcceceecccecce
C
CCCCCCCCceeeeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeeeecececececeeeeceeecccececceeceece
x_1=X_p/al

y_1=Y_p/al

z_1=7Z_p/al

c write(*,*) x_1,y_1,z_1
c x_1=X/al

c y_1=Y/al

c z_1=Z/ail

c

CCCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeeeccececeeeeeecececcecccececcceccce
C
CCCCCCCCeceeeeeeeeeeeeeeeeceeeeceeeeeeeecceceeeeeccececccecceccccceccceccce
dcox=dcos (dpi*x_1)

dcoy=dcos (dpi*y_1)

dsix=dsin(dpi*x_1)

dsiy=dsin(dpi*y_1)

dcoxy=dcox+dcoy

CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeecececececeeeeeeeccecececeeeeececcccecccececccce
C
CCCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeceeeeceeeeececececeeccececececcccceccceccce

t30=0.0D0

t40=0.0D0

t50=0.0D0

DO n1=0,m1

tll=z_l+nlx*dz_1

t13=1.0D0/ (t11xt11)
t14=t13*t13
t20=(A11%t14*t13-1.0D0) *t14
t30=t30+t20

t41=(A6%t14*t13-1.0D0) *t14/t11
t40=t40+t41

t51=(11.0D0*A6*t14*t13-5.0D0) *t14*t13
t50=t50+t51
END DO

cccccccecce E_O CCCCCCCCCC
t31=t30*A12x%ql

ccccccccce E’_0 CCCCCCCCCC
t42=-4.0D0*t40*A12%q1l
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cccccecccee E??_0 CCCCcCccce
t52=4.0D0*t50*A12%q1

c write(*,*) gn_1,Z

c go to 3080
besO=bessk0(gn_l*z_1)
besl=besskl(gn_l*z_1)
bes2=bessk(2,gn_1*z_1)
bes3=bessk(3,gn_1*z_1)
bes4=bessk(4,gn_lxz_1)
besb=bessk(5,gn_l*z_1)

CCCCCCCccccceeeeeeeeeeeeeececccccceceeeeeccccccccccccccececececccccce
C

CCCCCCCCCCCCCCCCC E_n CCCCccccceeeeecececcecccccccccccececececccccce
v11=0.5D0*(gn_1/z_1)

v12=v11%Vi1

v13=v12%V12xV11

v14=A12% (A630*v13*bes5-2.0D0*bes2*v12)

CCCCCCCCCCCCCCCCC E’ _n CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCcccee
v21=A630*v13* (10.0D0*bes5/z_l+gn_l*bes4)

v22=2.0D0*v12* (4.0D0*bes2/z_l+gn_l*besl)

v23=-A12x%(v21-v22)

CCCCCCCCCCCCCCCCC E’’ _n CCCCCcceceeeeeececeeeceeeeeeecccecececcceeceece
zz_l=z_1x*xz_1

ggn_l=gn_lx*xgn_ 1

Auxv31=besb5*110.0D0/zz_1
v31=A630*v13*(ggn_l*bes3+besd*gn_1%*19.0D0/z_1+Auxv31l)

Auxv32=bes2%20.0D0/zz_1
v32=2.0D0*v12+*(ggn_l*besO+bes1*7.0D0*gn_1/z_l+Auxv32)
v33=A12%(v31-v32)

CCCCCCCrCceeeeeeeceeeeeeeeeeecececeeeeeeeeccececececeeeeeeecccececcececeeceece
C Termos que dependem de q_z
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCcccccee
VOz=epsilonl#*t31/al

VOz_l=epsilonl*t42/as

VOz_ll=epsilonl*t52/(as*al)

Vz=epsilonl*2.0D0*v14/al
Vz_l=epsilonl*2.0D0*v23/as
Vz_ll=epsilonl*2.0D0*v33/(as*al)

CCCCCCCeeeeeeeceeecceeecceeeceeccceeeccecececccececccecececccececccceccccececce
C 1_a e 2_a derivadas
CCCCCCCCCreeeeeeeceeeeeceeeeceeccceeecceceecccecececcececcccececccececcccececce
Vint=V0z+Vz*dcoxy
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Vint_x=-Vz*dsix*dpi/al
Vint_y=-Vz*dsiy*dpi/al
Vint_z=V0z_1+Vz_l*dcoxy

Vint_xx=-Vz*dcox*ddpi/as
Vint_yy=-Vzxdcoy*ddpi/as
Vint_zz=V0z_11+Vz_ll*dcoxy

Vint_xz=-Vz_l*dsix*dpi/al
Vint_yz=-Vz_l*dsiy*dpi/al

Vint_xxx=Vz*dsix*ddpixdpi/(as*al)
Vint_yyy=Vz*dsiy*ddpixdpi/(as*al)

CCCCCLeeeeeeeceeeececeeeccceeeccceceeecceceececcceececccececccecccecccccecce

C Pontos criticos no plano xy

CCCCCCCeeceeeeeeeeeeeeeeeececeecececeeeeeeececcececececeeeeececccecececeeceece

dcox_c=CmExt2(1)/(Vzxddpix*as)
Adsix_c=1.0D0-dcox_c*dcox_c

if (Adsix_c.gt.0.0D0) dsix_c=dsqrt(Adsix_c)
¢ dsix_c=dsqrt(abs(1.0D0-dcox_c*dcox_c))

¢ dcoy_c=dcox_c
c dsiy_c=dsix_c

if (dabs(dcox_c).1le.1.0D0) then
g_xc=acos (dcox_c)

c else

¢ g_xc=dsqrt(abs(1.0D0-dcox_c*dcox_c))
end if

q_yc=q_xc

q_yc=q_xc

OPEN(17,File=’Arq0UT/ntest.out’ ,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(17,*)Z_p,dsin(dcosx_cl) ,dcox_c
WRITE(*,*)Z_p,dcosx_cl,dsin(dcosx_cl) ,dcox_c
CLOSE (17)

O o o o0

¢ dcoy_c=dcoy
c dsiy_c=dsiy

dcoy_c=dcox_c
dsiy_c=dsix_c

dcoxy_c=dcox_c+dcoy_c

CCCCCceeeeeeecceeeeccceeeecceeeecceceeecccececccececcceccecccecccecccccecc
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C Calculo dos parametros do modelo
CCCCCeeeeeeecceeeccceeeccceeccceecccceeccceecccceecccceeccceecce

C13=-Vz_l*dsix_c*dpi/al
C23=-Vz_l*dsiy_c*dpi/al
E3=V0z_11+Vz_ll*dcoxy_c+CmExt2(3)

E1=Vzxdsix_c*ddpi*dpi/(as*al)
E2=Vzx*dsiy_c*ddpi*dpi/(as*al)

CmiOSt_x=C13/E3
CmiOSt_y=C23/E3
CmiOSt=dsqrt (CmiOSt_x*CmiOSt_x+CmiOSt_y*CmiOSt_y)

CmiOSt_T_x=0.50D0*Vint_xz/(Vint_zz+CmExt2(3))
CmiOSt_T_y=0.50D0*Vint_yz/(Vint_zz+CmExt2(3))
CmiOSt_T=dsqrt (CmiOSt_T_x**2+CmiOSt_T_x**2)

q_zc=Z_p

F_xc=CmExt2(1)*q_xc-Vzxdsix_cxdpi/al
F_yc=CmExt2(2)*q_yc-Vz*dsiy_c*dpi/al
F_zc=CmExt2(3)*q_zc-(V0z_1+Vz_l*dcoxy_c)

¢ F_xc=CmExt2(1)*q_xc
¢ F_yc=CmExt2(2)*q_yc
¢ F_zc=CmExt2(3)*q_zc

c write(*,*)F_zc

ALamb_x=ALamb_0/sqrt (E1)
AlLamb_y=ALamb_0/sqrt (E2)

c3080 continue
CCCCCceeeeeeeeceeceeeceeeeeceeeceeceeecececceecececceccecccececceccececcececececccecce

RETURN

END
CCCCceeeceecceeeececeeeeeccceceececccecceeccccceccccececcceccccccecccecc
C SUB-ROTINA DEFINE Caixa
CCCCceeeeeecceeeeeceeeeeecceeeececeeceeeeccceccececececeecececccccececcceccececc
SUBROUTINE CorteParamLJ
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

COMMON/CorteLJ1/Rcl,ssil,epil,Potlc,Forilc
COMMON/CorteLJ2/Rc2,sig2,epi2,Pot2c,For2c,CmExt2(1:3)

sigl=1.0D0
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ssil=sigl*sigl

Rc1=3.0D0O*sigl

RRc1=Rc1*Rcl

epil=1.0D0

CALL PotForLJ(RRcl,ssil,epil,Potlc,Foric)

sig2=1.2D0

ssi2=sig2*sig?2

Rc2=3.0D0*sig2

RRc2=Rc2*Rc2

epi2=0.5D0

CALL PotForLJ(RRc2,ssi2,epi2,Pot2c,For2c)
CmExt2(1)=1.0D0

CmExt2(2)=1.0D0

CmExt2(3)=1.0D0

RETURN
END

CCCCCCCCrrereeereeeeeeeeeeceeeeececeecececceccececccceccecceccecccceccccecc
C SUB-ROTINA Potencial e Forca LJ
CCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeecccccccecececeecceeecccceccccecececcecceccccce
SUBROUTINE PotForLJ(RR,ssi,epi,Pot,Forc)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

COMMON/fric/Forcl,Coefric

RRI=ssi/RR

RRI3=RRI*RRI*RRI

Pot=4*epi*RRI3*(RRI3-1.0D0)
Forc=48.0D0*RRI*RRI3* (RRI3-0.50D0)* (epi/ssi)
Forc1=48.0DO*RRI*RRI3* (14*RRI3-4)* (epi/ssi)

RETURN
END
CCCCCCCeCeeeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeeeececceceececeeecceccececceccce

character*6 function i2c(i)

if (i.1t.10) then

i2c = 200000’ //char (i+48)

endif

if ((i.ge.10).and.(i.1t.100))then
irl=mod(i,10)

ir2=i/10

i2c = ’0000’//char (ir2+48)//char (ir1+48)
endif

if ((i.ge.100).and.(i.1t.1000))then
iri=mod(i,10)

ir2=1i/10

ir3=mod(ir2,10)
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ir4=i/100

i2c = ’000’//char(ir4+48)//char(ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.1000).and.(i.1t.10000))then

irl=mod (i, 10)

ir2=1i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

irb5=mod(ir4,10)

ir6=i/1000

i2c = ’00’//char(ir6+48)//char(ir5+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.10000).and.(i.1t.100000))then

irl=mod (i, 10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

ir5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10

ir7=mod(ir6,10)

ir8=i/10000

i2¢c = ’0°//char(ir8+48)//char(ir7+48)//char (ir5+48)//
$ char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.100000).and.(i.1t.1000000))then

irl=mod (i, 10)

ir2=1i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

irb5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10

ir7=mod(ir6,10)

ir8=ir6/10

ir9=mod (ir8,10)

ir10=i/100000

i2c¢ = char(ir10+48)//char(ir9+48)//char(ir7+48)//
$ char (ir5+48) //char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

return
end

SUBROUTINE SSORT (X,N)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
DIMENSION X(N)
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JMAX=N-1
DO 200 I=1,N-1
TEMP=1.E38

DO 100 J=1,JMAX
IF(X(J).GT.X(J+1)) GO TO 100
TEMP=X (J)
X(J)=X(J+1)
X (J+1)=TEMP
100 CONTINUE
IF(TEMP.EQ.1.E38) GO TO 300

JMAX=JMAX-1
200  CONTINUE
300  RETURN
END

FUNCTION bessiO(x)

DOUBLE PRECISION bessiO,x

DOUBLE PRECISION ax

DOUBLE PRECISION p1,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,98,99,y

SAVE pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,98,99

DATA p1,p2,p3,p4,p5,p6,p7/1.040,3.515622940,3.0899424d0,
*1.2067492d0,0.2659732d0,0.360768d-1,0.45813d-2/

DATA q1,92,93,94,95,96,97,98,99/0.39894228d0,0.1328592d-1,
*0.2253194d4-2,-0.157565d-2,0.916281d-2,-0.2057706d-1,0.2635537d-1,
*-0.1647633d-1,0.392377d-2/

if (dabs(x).1t.3.75D0) then

y=(x/3.75D0) **2
bessiO=pl+y* (p2+y* (p3+y* (pd+y* (p5+y* (p6+y*p7)))))
else
ax=dabs (x)
y=3.75D0/ax
bessiO=(dexp(ax)/dsqrt (ax))* (ql+y* (q2+y* (q3+y* (qd+y* (q5+y* (q6+y*
*(q7+y*(g8+y*q9))))))))

endif

return

END

C (C) Copr. 1986-92 Numerical Recipes Software 0(9p#3.

FUNCTION bessil(x)

DOUBLE PRECISION bessil,x

DOUBLE PRECISION ax

DOUBLE PRECISION pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,98,99,y
SAVE pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,98,99

DATA p1,p2,p3,p4,p5,p6,p7/0.5d0,0.87890594d0,0.51498869d0,
*x0.15084934d0,0.2658733d-1,0.301532d-2,0.32411d-3/

DATA g1,92,93,94,95,96,97,98,99/0.3989422840,-0.39880244-1,
*-0.362018d-2,0.163801d-2,-0.1031555d-1,0.2282967d-1,-0.2895312d-1,
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*0.1787654d-1,-0.420059d-2/
if (dabs(x).1t.3.75) then
y=(x/3.75D0) **2
bessil=x*(pl+y* (p2+y* (p3+y* (p4+y* (p5+y* (p6+y*p7))))))
else
ax=dabs (x)
y=3.75D0/ax
bessil=(dexp(ax)/dsqrt(ax))*(ql+y*(q2+y* (q3+y* (qd+y* (q5+y* (q6+y*
*(q7+y*(q8+y*q9))))))))
if(x.1t.0.D0)bessil=-bessil
endif
return
END
C (C) Copr. 1986-92 Numerical Recipes Software 0(9p#3.

FUNCTION besskO(x)
DOUBLE PRECISION besskO,x
Ccu USES bessiO
DOUBLE PRECISION bessiO
DOUBLE PRECISION pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,y
SAVE pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,q97
DATA p1,p2,p3,p4,p5,p6,p7/-0.57721666d0,0.42278420d40,0.23069756d0,
*0.3488590d-1,0.262698d-2,0.10750d-3,0.74d-5/
DATA q1,92,93,94,95,96,97/1.25331414d0,-0.7832358d-1,0.21895684-1,
*x-0.1062446d-1,0.587872d-2,-0.2515404-2,0.532084-3/
if (x.1le.2.0D0) then

y=x*x/4.0D0
bessk0=(-dlog(x/2.0D0)*bessiO(x))+(pl+y* (p2+y* (p3+y* (pd+y* (p5+y*
* (p6+y*p7))))))
else
y=(2.0D0/x)
bessk0=(dexp(-x)/dsqrt (x))* (ql+y* (q2+y* (q3+y* (q4+y* (q5+y* (q6+y*
*q7))))))
endif
return
END

C (C) Copr. 1986-92 Numerical Recipes Software 0(9p#3.

FUNCTION bessk1(x)
DOUBLE PRECISION besskl,x
Ccu USES bessil
DOUBLE PRECISION bessil
DOUBLE PRECISION p1,p2,p3,p4,p5,p6,p7,91,92,93,94,95,96,97,y
SAVE pl,p2,p3,p4,p5,p6,P7,91,92,93,94,95,96,97
DATA pl,p2,p3,p4,p5,p6,p7/1.0d40,0.15443144d0,-0.67278579d0,
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*-0.18156897d0,-0.19194024-1,-0.110404d-2,-0.4686d-4/
DATA q1,q2,93,94,95,96,q7/1.25331414d0,0.23498619d0,-0.3655620d-1,
*0.1504268d-1,-0.780353d-2,0.3256144-2,-0.68245d-3/
if (x.1e.2.0D0) then
y=x*x/4.0D0
bessk1=(Dlog(x/2.0)*bessil (x))+(1.0/x)*(pl+y* (p2+y* (p3+y* (p4d+y*
* (p5+y* (p6+y*p7))))))
else
y=2.0D0/x
besskl=(dexp(-x)/dsqrt (x))*(ql+y* (q2+y* (q3+y* (qd+y* (qb+y* (q6+y*
*q7))))))
endif
return
END
C (C) Copr. 1986-92 Numerical Recipes Software 0(9p#3.

FUNCTION bessk(n,x)
INTEGER n
DOUBLE PRECISION bessk,x
CU USES besskO,besskl
INTEGER j
DOUBLE PRECISION bk,bkm,bkp,tox,bessk0,besskl
if (n.1lt.2) pause ’bad argument n in bessk’
tox=2.0/x
bkm=besskO0 (x)
bk=bessk1 (x)
do 11 j=1,n-1
bkp=bkm+ j*tox*bk
bkm=bk
bk=bkp
11 continue
bessk=bk
return
END
C (C) Copr. 1986-92 Numerical Recipes Software 0(9p#3.

CCCCCcceeeeeeeeeeeeeeceeeeccecececececeeeeecceeecccccccceecceccecccccce
CCC FIM
CCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeceececeeeeeeececcececececeeeeecececcccececccecce
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A.1.3 Programa Superficies Magnéticas

CCCCCCCrCeeeeeeeeeeeeeeeeeceececececeeeeeeeececcececececeeeceeececcececceecce
CCCCCCCCCeeeeeeeeeceeeeeeeeeecececeeeeeeeeececceceeecceecccecceecce

C __________________________________________________
C ### Programa para simular MC e DM para as duas ###
C ### superficies magnéticas #i##

C
C RODRIGO ALVES DIAS
C 06 / 07 / 2006

Q

PROGRAM AniHeisAndaPlanosCVor
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,ZO(NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/MCENERG/Espinl,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/nPplano12/nPpl (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/Beta/betal

COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2c*6

CALL SYSTEM(’rm *.xyz’)
CALL SYSTEM(’rm *.out’)
CALL SYSTEM(’rm *.dx’)
CALL SYSTEM(’rm *.gif’)

Temper10=0.1D0
DO NG1=0,24
CALL DADOS

Temper1=Temper10+0.1D0*NG1
betal=1.0D0/Temperl

DO I1=1,100000

CALL MonteCarlo

END DO
CALL CAlcMediasMC

TRenor=0.50D0
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do j2=1,5

CCCCCCCCCCCC Imicio 1 Evolucao Runge-Kutta CCCCC
DO T=1,TFr
CALL Runge4SpinPosVel

IF (TEMP.GE.TRenor) THEN
CALL CalcEnerCinTotSpin
CALL ImprimeResultados
CALL CalcVortices
CALL VorticesXMAKEMOL
TRenor=TRenor+0.50D0

END IF

END DO
CCCCCCCCCCCC  Fim 1 Evolucao Runge-Kutta CCCCC
DO I3=1,Np2
I=nPp2(I3)
VX(I)=0.50D0
END DO
CCCCCCCCCCCC  Imicio 2 Evolucao Runge-Kutta CCCCC
DO T=1,TFb
CALL Runge4SpinPosVel
IF (TEMP.GE.TRenor) THEN
CALL CalcEnerCinTotSpin
CALL ImprimeResultados
CALL CalcVortices
CALL VorticesXMAKEMOL
CALL CONTA
CALL VIZINHOSPLANO12
c CALL SAIDAXMAKEMOL
c CALL SAIDAOpendx
TRenor=TRenor+0.50D0
END IF
END DO
CCCCCCCCCCCC  Fim 2 Evolucao Runge-Kutta CCCCC

CALL VELOCIDADEINIT

DO I=1,NPREAL

X(I)=X0(I)

Y(I)=Y0O(I)

Z(I1)=Z0(I)

END DO

CALL CONTA

CALL VIZINHOSPLANO12
DO I1=1,100000
CALL MonteCarlo
END DO

CALL CalcVortices
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end do

END DO

END PROGRAM AniHeisAndaPlanosCVor

CCCccceeeeeeeeeeeeeeeeeeeceeccececececeeeeecceceeccccccceceeeeccccccce
C SUB-ROTINA DEFINE TODAS AS VARIAVEIS DE ENTRADA
CCCCCCeeeeeeeeeeececeeeeeeececcececececeeeeeeececceccecececeeeeeececccecceeccee
SUBROUTINE DADOS

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Rcut,Hb2,Hb6
COMMON/MEDIAENERG/TeMeIni,TeMeFin, TempMed
COMMON/Ntempe/NG1

COMMON/nseed/issed

COMMON/CAMPOEXT/Hext (1:3)
COMMON/ExIntraPla/D1,Dlabl,D2,Dlab2

iseed=-NV*NG1
TeMeIni=200.0DO
TeMeFin=600.0D0O

Hext (1)=0.0D0
Hext (2)=0.0D0
Hext (3)=0.0D0

D1=0.10D0
Dlab1=1.0D0O
D2=0.10D0O
Dlab2=1.0D0O

TEMP=0.0DO

Hr=1.0D-3
Hb=Hr
TFr=TeMelIni/Hr
TFb=TeMeFin/Hb
Hb2=Hb/2.0D0
Hb6=Hb/6.0D0

d76=2.0D0** (7.0D0/6.0D0)
r0=d76/DSQRT (3.0D0)
PREDE=10
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CALL POSINI
CALL VIZINHOS1CCP
CALL VIZINHOS2CCP

CALL DefCaixa
CALL VELOCIDADEINIT
CALL SpinInit

CALL CONTA
CALL VIZINHOSPLANO12

CALL forcesSponto

CALL SAIDAXMAKEMOL
CALL SAIDAOpendx

c CALL CalcEnerCinTotSpin
¢ CALL ImprimeResultados

OPEN (16,File=’Testl.out’,ACCESS=’APPEND’)
R0=0.2D0

DO J1=-1500,1500

R1=R0+J1%0.01DO

CALL CalcExGradEx(R1,Exchl,GradExchi)
WRITE(16,°(11D19.10)’) R1,Exchl,GradExchi1*R1
END DO

CLOSE (16)

RETURN
END

CCCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeececececeeeeeeeececceccececeeecceececccecceccce
C SUB-ROTINA GERA REDE bcc E DEFINE TAMANHO DA CAIXA
CCCCcceeeeeeeeeeeeeeeeeeeeccececceeceeeeececceeccccecceceeccececccccce
SUBROUTINE POSINI

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO (NPAR) ,Z0O(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/NREDEMAX/Nimax ,Njmax , Nkmax
COMMON/CMOLA/CmT1 (NPAR) ,rC(NPAR) ,AssaT1 (NPAR)
COMMON/Npflat/Npftl (NPAR) ,Nftl
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DIMENSION a1(1:3),a2(1:3),a3(1:3)

K=0
Np1=0
Np2=0
Nft1=0

CCCCC DEFINE VETORES DE REDE CUBICA CCCCC
al1(1)=ro0

a1(2)=0.0D0

a1(3)=0.0D0

a2(1)=0.0D0
a2(2)=r0
a2(3)=0.0D0

a3(1)=0.0D0
a3(2)=0.0D0
a3(3)=r0

rcCUB=r0%*1.10D0

CCCCC DEFINE VETORES DE REDE FCC CCCCC
al1(1)=r0
a1(2)=r0
a1(3)=0.0D0

c

c

c

c

c a2(1)=0.0DO0
c a2(2)=r0

c a2(3)=r0

c

c a3(1)=r0

cc a3(2)=0.0D0

c a3(3)=r0

¢ rcFCC=r0/DSQRT(2.0D0)

CCCCC DEFINE VETORES DE REDE BCC CCCCC
c al(1)=r0

¢ a1(2)=0.0D0

c al(3)=0.0D0

c a2(1)=0.0D0
c a2(2)=r0
a2(3)=0.0D0

[e]

¢ a3(1)=r0*0.5D0

¢ a3(2)=r0%*0.5D0

¢ a3(3)=r0*0.5D0

¢ rcBCC=r0*DSQRT(3.0D0)*0.51D0
CCCCCeeeeeeeeeceeceececeeeeccccccccccececce
Nimax=30
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Njmax=30
Nkmax=30

DO Nk=0,Nkmax

Npft1(Nk)=0.0DO

DO Nj=-Njmax,Njmax

DO Ni=-Nimax,Nimax
RnX=Ni*al(1)+Nj*a2(1)+Nk*a3(1)
RnY=Nixal(2)+Nj*a2(2)+Nk*a3(2)
RnZ=Ni*al(3)+Nj*a2(3)+Nk*a3(3)
IF (Rnz.LT.(1.01DO*r0).AND.Rnz.GE. (0.1D0)) THEN
IF (Rny.LT.(20.01DO*r0) .AND.Rny.GE. (0.1D0)) THEN

IF (Rnx.LT.(20.01D0*r0) .AND.Rnx.GE. (0.1D0)) THEN

Np£t1(Nk)=Npft1(Nk)+1.0DO
Nft1=Nk

K=K+1

Npil=Npi+1

nPp1(Np1)=K

X (K)=RnX+25.0D0

Y (X)=RnY

Z(K)=RnZ

CmT1(K)=DSQRT (36.0D0)
AssaT1(K)=1.0D0O
rC(K)=rcCUB

END IF

END IF
END IF
END DO
END DO
END DO

RnX=0.0DO
RnY=0.0DO
RnZ=0.0DO

DO Nk=0,Nkmax

DO Nj=-Njmax,Njmax

DO Ni=-Nimax,Nimax
RnX=Ni*al(1)+Nj*a2(1)+Nk*a3(1)
RnY=Nix*al(2)+Nj*a2(2)+Nk*a3(2)
RnZ=Nix*al(3)+Nj*a2(3)+Nk*a3(3)
IF (Rnz.LT.(1.01D0*r0) .AND.Rnz.GE. (0.1D0)) THEN
IF (Rny.LT.(5.01DO*r0).AND.Rny.GE.(O.1D0)) THEN

IF (Rnx.LT.(5.01D0*r0) .AND.Rnx.GE. (0.1D0)) THEN
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K=K+1
Np2=Np2+1
nPp2(Np2)=K
X(X)=RnX

Y (X)=RnY+9.5D0
Z(K)=RnZ+2.0D0

CmT1 (K)=DSQRT (36.0D0)
AssaT1(K)=1.0D0O
rC(K)=rcCUB

END IF

END IF
END IF
END DO
END DO
END DO

OPEN (42,File=’Npflat.out’)
DO J=1,Nft1

write(42,*) J,Npft1(J)

END DO

CLOSE (42)

CCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeceeeeeeceeeecececccccceccececce

C NUMERO REAL DE PARTICULAS
NPREAL=K

DO I=1,NPREAL
X0 (I)=X(I)
YO(I)=Y(I)
Z0(I)=Z(I)
END DO

OPEN (42,File=’CmAssa.out’)

DO I=1,Npl

iv=nPp1(I)

WRITE(42,*) I,iv,CmT1(iv),AssaTi(iv),rC(iv)
END DO

DO I=1,Np2

iv=nPp2(I)

WRITE(42,*) I,iv,CmT1(iv),AssaT1(iv),rC(iv)
END DO
CLOSE (42)

RETURN
END
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CCCcceeeceeecceeececeeeeeccecececcceccececcececccccececcccccecccceccce
C SUB-ROTINA DEFINE Caixa
CCCCceeeceeccceeeeeeceeecccceecececeeceeccccececececececececccccccccececce
SUBROUTINE DefCaixa

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb,TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/DADOS1/DCEL,DCELX ,DCELY,DCELZ
COMMON/NUMCEL/NCX ,NCY,NCZ
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2

xL=300%r0

yL=100*r0

zL=100%r0
VolCaixa=xLxyL*zL
dX=xL/6.0D0
dY=yL/6.0DO
dZ=zL/3.0D0

NCX=dint (xL/dX)
NCY=dint (yL/dY)
NCZ=dint (zL/dZ)
NCT=NCX*NCY*NCZ
DCELX=xL/DFLOAT (NCX)
DCELY=yL/DFLOAT (NCY)
DCELZ=zL/DFLOAT (NCZ)
V01Cel=DCELX*DCELY*DCELZ
Pi=4.0DO*DATAN(1.0DO)

OPEN (80,File=’caixa.out’)
WRITE (80,*) ’xL=’,xL,’ yL=’,yL,’> zL’,zL,’ Volcaixa=’,VolCaixa
WRITE (80,*) °NCX=’,NCX,’ NCY=’,NCY,’ NCZ=’,NCZ,’ NCT=’,NCT
WRITE (80,*) °DCELX=’,DCELX,’ DCELY=’,DCELY,’ DCELZ=’,

& DCELZ,’ Vol=’,VolCel
WRITE (80,%) ’ Pi=’,Pi
CLOSE (80)

RETURN
END

CCCCCCCCCreeeeeeeeeeeecceeecceeccceeecceceececececccececccecececccececcccececce
C SUB-ROTINA CALCULA Passo Monte de Carlo
CCCCCCeeeeeeecceeecceeecceeeccceecccecececcecececccececcccececccececccceccccececc
SUBROUTINE MonteCarlo

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

EXTERNAL XRAND
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COMMON/SPIN/Sx(NPAR) , Sy (NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/VIZIN/JPV1(NV) ,NVPART1(NPAR),JPV2(NV),NVPART2(NPAR)
COMMON/nVIZINpp/JPVpp (NV) ,NVPARTpp (NV)

COMMON/nseed/issed

COMMON/Beta/betal

COMMON/CAMPOEXT/Hext (1:3)
COMMON/MCENERG/Espini,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/ExIntraPla/D1,Dlabl,D2,Dlab2

CCCCCeeeeeeecceeecccceecccceeccccecccceeccccecccce
Smx1=0.0D0

Smy1=0.0DO0

Smz1=0.0DO0

Espin1=0.0D0

DO I=1,Npl
iv=nPp1(I)

Prob1=2.0D0*XRAND (issed)
Sz1=1.0D0-Probl
Sxy1=DSQRT(1.0D0-Sz1*Sz1)
phi=Prob1x*Pi
Sx1=Sxy1*DCOS (phi)
Sy1=Sxy1*DSIN(phi)

EffX1=Hext (1)
EffY1=Hext (2)
EffZ1=Hext (3)

L1=NVPART1(iv)
DO K=1,L1
ICN=ICN+1
jv=JPV1(ICN)
EffX1=EffX1+Sx(jv)
EffY1=EffY1+Sy(jv)
EffZ1=EffZ1+Dlab1%Sz(jv)
END DO

EiS=-0.5D0* (Sx(iv)*EffX1+Sy (iv)*EffY1+Sz (iv)*EffZ1)
EiS=EiS-D1%Sz(iv)*Sz(iv)

EfS=-0.5D0* (Sx1*EffX1+Sy1*EffY1+Sz1*+EffZ1)
EfS=EfS-D1%*Sz1xSz1
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Prob2=XRAND (issed)
DeltaEs=EiS-EfS
W=exp(DeltaEs*betal)

IF (W.LE.Prob2) THEN
Espinl=Espinl+EiS
Smx1=Smx1+Sx (iv)
Smy1=Smy1+Sy (iv)
Smz1=Smz1+Sz(iv)
GO TO 101

ELSE
Espinl=Espinl+EfS
Sx(iv)=Sx1
Sy (iv)=8y1
Sz (iv)=Sz1
Smx1=Smx1+Sx1
Smy1=Smy1+Sy1l
Smz1=Smz1+Sz1

END IF

101 CONTINUE
END DO

cc pl1=1.0D0/Npl
cc Espinl=Espinlx*pill
cc Smzl1=Smzlx*pll

cc  Sm1p=DSQRT (Smx1*Smx1+Smyl*Smy1l)*pll
Sm1p=DSQRT (Smx1*Smx1+Smy1*Smy1)

CCCCCCCeeeeeeeeeeeceeeeeeeeecececececeeceececcececcceecce

Smx2=0.0D0
Smy2=0.0D0
Smz2=0.0D0
Espin2=0.0D0

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)

Prob1=2.0D0*XRAND (issed)
Sz1=1.0D0-Prob1l
Sxy1=DSQRT (1.0D0-Sz1%*Sz1)
phi=Problx*Pi
Sx1=Sxy1*DCOS (phi)
Sy1=Sxy1*DSIN(phi)

EffX2=Hext (1)
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EffY2=Hext (2)
EffZ2=Hext (3)

L2=NVPART2(I)
DO K=1,L2
ICN=ICN+1
jv=JPV2(ICN)
EffX2=EffX2+Sx (jv)
EffY2=EffY2+Sy(jv)
EffZ2=EffZ2+D1ab2%Sz(jv)
END DO

EiS=-0.5D0* (Sx(iv)*EffX2+Sy (iv) *EffY2+Sz (iv) *Ef£Z2)
EiS=EiS-D2*Sz (iv)*Sz(iv)
EfS=-0.5D0* (Sx1*EffX2+Sy1*EffY2+Sz1*EffZ2)
EfS=EfS-D2*Sz1xSz1

Prob2=XRAND (issed)
DeltaEs=EiS-EfS
W=exp(DeltaEs*betal)

IF (W.LE.Prob2) THEN
Espin2=Espin2+EiS
Smx2=Smx2+Sx (iv)
Smy2=Smy2+Sy (iv)
Smz2=Smz2+Sz (iv)

GO TO 102

ELSE
Espin2=Espin2+EfS
Sx(iv)=Sx1
Sy (iv)=Sy1
Sz (iv)=Sz1
Smx2=Smx2+Sx1
Smy2=Smy2+Sy1
Smz2=Smz2+Sz1

END IF

102 CONTINUE

END DO

cc p22=1.0D0/Np2

cc Espin2=Espin2x%p22

cc Smz2=Smz2*p22

cc  Sm2p=DSQRT (Smx2*Smx2+Smy2+*Smy2) *p22

Sm2p=DSQRT (Smx2*Smx2+Smy2*Smy2)

RETURN
END

CCCCCCeeeeeeeceeeeccceeeecceceeecceceeecccececcecececcccececcecccecccece
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C SUB-ROTINA Spins INICIAIS DOS ATOMOS
CCCCCCCeeeeeeeeeececeeeeeeececececececeeeeeeeeeccececceeeeeececcccecceccce

SUBROUTINE CalcVortices
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/SPIN/Sx(NPAR) , Sy (NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb,TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2
COMMON/Angulo/AngPhi (NPAR) ,DAngPhi (1:5)
COMMON/NPosVAV/NPV (NPAR) ,NPAV(NPAR) ,nvij,navij
COMMON/Beta/betal

COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2cx*6

cc OPEN (63,File=’Angulo.out’,ACCESS=’APPEND’)
DO K=1,Np1
i1=nPp1(K)

AngPhi (i1)=DATAN2(Sy(i1),Sx(i1))
if(Sy(i1).1t.0.0D0) AngPhi(il1)=2.0DO*Pi+AngPhi (il)

cc WRITE (63,*) il,AngPhi(il)
END DO
cc CLOSE (63)

nvij=0

navij=0

DO j1=1,NPAR
NPV (j1)=0.0D0
NPAV(j1)=0.0DO0
END DO

DO K=1,Np1

Nxt=20

Nyt=20
i1=nPp1 (K)
i2=mod (il,Nxt)+1+int ((il1-1)/Nxt)*Nxt
nul=Nxt*Nyt-Nxt
i4=int ((i1-1) /nul)*(mod(il,nul)-(i1+Nxt))+(i1+Nxt)
i3=mod (i4,Nxt)+1+int ((i4-1) /Nxt)*Nxt

DAngPhi (1)=AngPhi (i2)-AngPhi (i1)
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DAngPhi (2)=AngPhi (i3) -AngPhi (i2)
DAngPhi (3)=AngPhi (i4)-AngPhi (i3)
DAngPhi (4)=AngPhi (i1)-AngPhi (i4)

DAngPhi (5)=0.0D0

do i=1,4

if (DAngPhi(i).gt.(Pi)) DAngPhi (i)=DAngPhi (i)-2.0D0*Pi
if (DAngPhi(i).1t.(-Pi)) DAngPhi (i)=DAngPhi (i)+2.0D0*Pi
DAngPhi (5)=DAngPhi (5) +DAngPhi (i)

end do

if (dabs(DAngPhi(5)).gt.(1.99999999D0*Pi)) then
if (DAngPhi(5).gt.0.0DO) then
nvij=nvij+1
NPV(nvij)=K
else
navij=navij+1
NPAV (navij)=K
end if
end if

END DO

RETURN
END

CCCCCCeeeeeeceeeecceceececeeeececececccececceccececcecececcecececccceccccececcc
C SUB-ROTINA IMPRIME SAIDA XMAKEMOL
CCCCCCCeeeeeeeeeecceecceceeeccceeccceecccececccececcccececcccececccececcc
SUBROUTINE VorticesXMAKEMOL

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr, TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/NPosVAV/NPV (NPAR) ,NPAV(NPAR) ,nvij,navij
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2c*6

OPEN (63,File=’Votices’//i2c(NG1)//’ .xyz’,ACCESS=’APPEND’)

WRITE (63,*) (nvij+navij+Npl)

WRITE (63,*) ’TEMPO=’,TEMP,’ Nvor=’,nvij,’ Navor=’,navij
DO J=1,Npi

WRITE(63,11) X(J),Y(J),Zz(J)

11 FORMAT(1X,3HH ,3D20.11)

END DO
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DO J=1,nvij
ivo=NPV(J)
WRITE(63,10) X(ivo),Y(ivo),Z(ivo)
10 FORMAT(1X,3HA1 ,3D20.11)
END DO
DO J=1,navij
jp=NPAV(J)
WRITE(63,17) X(jp),Y(jp),Z(jp)
17 FORMAT(1X,3HSi ,3D20.11)
END DO

CLOSE (63)

RETURN

END
CCCCCCCeeecceeeeeeeeeeeeeececececeececeeeeeecceeccccccccceeececcecccccce
C SUB-ROTINA CALCULA MEDIAS
CCCCCCCCcereeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeceeecececececeeeeececececccccecccece
SUBROUTINE CAlcMediasMC
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/MCENERG/Espini,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/NPosVAV/NPV (NPAR) ,NPAV(NPAR) ,nvij,navij
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1l,Np2
COMMON/Beta/betail

COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2c*6

20 FORMAT (2X,25D19.10)

Esm1=0.0D0
Sszm1=0.0D0
Sspm1=0.0D0
EEsm1=0.0D0
SSszm1=0.0D0
SSspm1=0.0D0
DenV1m=0.0DO
DDenVim=0.0DO
DenAVim=0.0DO
DDenAV1im=0.0DO

O 0O 0O 0 000000

Esm2=0.0D0
Sszm2=0.0D0
Sspm2=0.0D0
EEsm2=0.0D0
SSszm2=0.0D0
SSspm2=0.0D0

O o o0 o0 o0 0
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¢ Tmed=0.0DO

DO I=1,200000
CALL MonteCarlo
CALL CalcVortices

OPEN (16,File=’MCpassosl’//i2c(NG1)//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,20) I*1.0D0,Espinl,Smlp,Smz1,

$ Espin2,Sm2p,Smz2,nvij*1.0D0,navij*1.0D0
CLOSE (16)

Esml=Esml+Espinl
Sszm1=Sszm1+ABS(Smz1)
Sspm1=Sspm1+Smip
EEsml1=EEsml1+Espinl*Espinl
SSszm1=SSszm1+Smz1*Smz1
SSspm1=SSspml1+Smip*Smip
DenVim=DenVim+nvij
DDenVim=DDenVim+nvij*nvij
DenAVim=DenAVim+navij
DDenAVim=DDenAVim+navij*navij

O 0O 0O 0 0 00000

Esm2=Esm2+Espin2
Sszm2=Sszm2+Smz2
Sspm2=Sspm2+Sm2p
EEsm2=EEsm2+Espin2*Espin2
SSszm2=SSszm2+Smz2*Smz2
SSspm2=SSspm2+Sm2p*Sm2p

O o o0 o0 o000

c Tmed=Tmed+1.0DO0O
END DO
c Tmed=1.0D0/Tmed

Esml=Esm1*Tmed
Sszml1=Sszml*Tmed
Sspm1=Sspml*Tmed
EEsm1=EEsm1*Tmed
SSszm1=SSszml1*Tmed
SSspm1=SSspml*Tmed

DenV1im=DenVim*Tmed
DDenV1im=DDenVim*Tmed
DenAVim=DenAVim*Tmed
DDenAVim=DDenAVim*Tmed

O 0O 000000000

Esm2=Esm2*Tmed
Sszm2=Sszm2*Tmed
Sspm2=Sspm2*Tmed
EEsm2=EEsm2*Tmed
SSszm2=SSszm2*Tmed

O oo oo
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O o0 o0 o0 o0 O o0 o0 o0 o0

O o o0 o0 o0 0

O 0O 0O 0 0 00000000000

SSspm2=SSspm2*Tmed

Calorl=abs (EEsm1-Esm1*Esm1)
Calor2=abs (EEsm2-Esm2*Esm2)
DE1=DSQRT(Calorl)

DE2=DSQRT (Calor2)
Caloril=Calorlx*betal*betal
Calor2=Calor2*betal*betal

SuscZl=abs (SSszm1-Sszm1*Sszml)
SuscZ2=abs (SSszm2-Sszm2*Sszm2)
DSz1=DSQRT (SuscZ1)

DSz2=DSQRT (SuscZ2)
SuscZ1=SuscZlx*betal
SuscZ2=SuscZ2*betal

SuscPl=abs (SSspm1-Sspml*Sspml)
SuscP2=abs (SSspm2-Sspm2*Sspm2)
DSp1=DSQRT (SuscP1)

DSp2=DSQRT (SuscP2)
SuscP1=SuscPlx*betal
SuscP2=SuscP2*betal

DDenV1im=DSQRT (DDenVim-DenVim*DenVim) /Npl
DDenAV1m=DSQRT (DDenAVim-DenAVim*DenAVim) /Npl

Tpr=1.0D0/betal

OPEN (16,File=’MCEnerCalorP1.out’,ACCESS=’>APPEND’)
WRITE(16,20) Tpr,Esml,DE1,Calorl

CLOSE (16)

OPEN (16,File=’MCMagSuscP1.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,20) Tpr,Sspml,DSpil,SuscP1,Sszm1,DSz1,SuscZ1
CLOSE (16)

OPEN (16,File=’MCmedVortP1.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,20) Tpr,DenVim/Npl,DDenVim,DenAVim/Npl,DDenAVim
CLOSE (16)

OPEN (16,File=’MCEnerCalorP2.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,20) Tpr,Esm2,DE2,Calor2

CLOSE (16)

OPEN (16,File=’MCMagSuscP2.out’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE(16,20) Tpr,Sspm2,DSp2,SuscP2,Sszm2,DSz2,SuscZ2
CLOSE (16)

RETURN
END

CCCCCCCrCceeeeeeeeeeeeeeeeceeeeceeeeeeeececceccececcececceecccececceccce

C

SUB-ROTINA Spins INICIAIS DOS ATOMOS

CCCCCeeeeeeeeceeeeccceeeecceeeccceceeecceceeecccecececccecececcecccecccece
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SUBROUTINE SpinInit

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)
EXTERNAL XRAND

COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy(NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP,Hr ,Hb, TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1l,Np2
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2
COMMON/nseed/issed

S=1.0D0
theta=0.0D0O
phi=0.0DO0

OPEN (63,File=’Spin.out’,ACCESS=’APPEND’)

DO K=1,Np1
iv=nPp1 (K)

Prob=2.0DO0*XRAND (issed)

¢ Prob=1.0D0

Sz1=1.0D0-Prob
Sxy1=DSQRT(1.0D0-Sz1%*Sz1)
phi=Prob#*Pi

Sx1=Sxy1*DCOS (phi)
Sy1=Sxy1*DSIN (phi)

Sx(iv)=Sx1

Sy (iv)=Sy1

Sz(iv)=Sz1

WRITE (63,*) Sx(iv),Sy(iv),Sz(iv),iv
END DO

DO K=1,Np2
iv=nPp2(K)

Prob=2.0D0*XRAND (issed)

¢ Prob=1.0D0

Sz1=1.0D0-Prob

Sxy1=DSQRT (1.0D0-Sz1%*Sz1)
phi=Prob*Pi

Sx1=Sxy1*DCOS (phi)
Sy1=Sxy1*DSIN (phi)

Sx (iv)=Sx1

Sy (iv)=Sy1

Sz (iv)=Sz1

WRITE (63,%) Sx(iv),Sy(iv),Sz(iv),iv
END DO
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CLOSE (63)

RETURN
END

CCCcceeeeeeeecceceeecceceeecceceececcececeeccceccecccecececccecceccceccecc
C SUB-ROTINA Spins Exchange e GradExchange da interacao
CCCCceeecceecceeecceeeecceeecceeecceceeccccecccceeccceceecce

SUBROUTINE CalcExGradEx(R,Exch,GradExch)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy(NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0

alf=1.0D0
Exch0=2.0D0

Rmr0=(R-r0)
aux=-alf*RmrO0*Rmr0
Exch=ExchO0*DEXP (aux)
aux1=-2.0D0O*alf*(1.0D0-r0/R)
GradExch=aux1*Exch

RETURN
END

CCCCCCCeCereeeeceeecceececeeeecceeccceecececececcececccecececcccececccececce
C SUB-ROTINA CALCULA Forca, Potencial Massa Mola
CCCCCCCCCreeeeeeeeceeccceeeeceeccceecececececcececcecececccececcccececce
SUBROUTINE forcesSponto

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/COORDO/X0 (NPAR) ,YO(NPAR) ,Z0 (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) ,Az (NPAR)
COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy (NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/SPINPonto/Spx (NPAR) , Spy (NPAR) , Spz (NPAR)
COMMON/SPINParam/Pi,qFermil,EFermil,qFermi2,EFermi2
COMMON/MEDIAENERG/TeMeIni,TeMeFin, TempMed
COMMON/NPARAM/NPREAL

COMMON/DIMEN/xL, L, zL,pREDE, 0
COMMON/DPARAM/TEMP, Hr ,Hb, TFr, TFb, Rcut , Hb2 , Hb6
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
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COMMON/NUMCEL/NCX ,NCY ,NCZ

COMMON/VIZIN/JPV1(NV) ,NVPART1(NPAR),JPV2(NV),NVPART2(NPAR)
COMMON/nVIZINpp/JPVpp (NV) ,NVPARTpp (NV)
COMMON/CMOLA/CmT1 (NPAR) ,rC(NPAR) , AssaT1 (NPAR)
COMMON/VELOCM12/Vxcm1,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm?2, Vzecm?2
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/ForMolExt/Fmex ,Fmey,Fmez
COMMON/ForInt/FintToX,FintToY,FintToZ
COMMON/Npflat/Np£t1(NPAR) ,Nft1

COMMON/nseed/issed

COMMON/Beta/betal

COMMON/CAMPOEXT/Hext (1:3)
COMMON/MCENERG/Espini,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/ExIntraPla/D1,Dlabl,D2,Dlab2

FintToX=0.0DO
FintToY=0.0DO
FintToZ=0.0D0O
EPot12=0.0D0
Smx1=0.0DO0
Smy1=0.0D0
Smz1=0.0D0
Espin1=0.0D0
ICN=0

DO I=1,Np1
iv=nPp1(I)
Spx(iv)=0.0DO
Spy(iv)=0.0DO
Spz(iv)=0.0DO

EffX1=Hext (1)
EffY1=Hext (2)
EffZ1=Hext (3)

L1=NVPART1(iv)

DO K=1,L1
ICN=ICN+1
jv=JPV1(ICN)
EffX1=EffX1+Sx(jv)
EffY1=EffY1+Sy(jv)
EffZ1=EffZ1+Dlab1%Sz(jv)
END DO

Ei=-0.5D0* (Sx(iv)*EffX1+Sy (iv)*EffY1+Sz (iv)*EffZ1)
Spx (iv)=Spx (iv)+(Sy(iv)*EffZ1-Sz(iv)*EffY1)
Spy (iv)=Spy (iv)+(Sz (iv) *EffX1-Sx (iv)*EffZ1)
Spz(iv)=Spz (iv)+(Sx(iv)*EffY1-Sy(iv)*EffX1)
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Ei=Ei-D1%Sz(iv)*Sz(iv)
Spx (iv)=Spx (iv)+2.0D0*D1*Sy (iv)*Sz(iv)
Spy (iv)=Spy (iv)-2.0D0*D1*Sx (iv)*Sz(iv)

Espinl=Espinl+Ei
Smx1=Smx1+Sx (iv)
Smy1=Smy1+Sy (iv)
Smz1=Smz1+Sz(iv)

END DO

pl1=1.0D0/Np1

Espinl=Espinl*pll

Smz1=Smz1*pl1l

Sm1p=DSQRT (Smx1*Smx1+Smy1*Smy1l)*pll
Sm1p=DSQRT (Smx1*Smx1+Smy1*Smy1)

O o0 o0 0

Smx2=0.0D0
Smy2=0.0D0
Smz2=0.0D0
Espin2=0.0D0
ICN=0
ICNp=0
DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)
Ax(iv)=0.0DO
Ay (iv)=0.0DO
Az(iv)=0.0DO
Spx(iv)=0.0DO
Spy (iv)=0.0DO
Spz(iv)=0.0D0

EffX2=Hext (1)
EffY2=Hext (2)
EffZ2=Hext (3)

L2=NVPART2(I)

DO K=1,L2
ICN=ICN+1
jv=JPV2(ICN)
EffX2=EffX2+Sx(jv)
EffY2=EffY2+Sy (jv)
EffZ2=EffZ2+D1ab2%Sz (jv)
END DO

Ei=-0.5D0* (Sx (iv)*EffX2+Sy (iv) *EffY2+Sz (iv) *Ef£Z2)
Spx (iv)=Spx (iv)+(Sy(iv)*EffZ2-Sz (iv)*EffY2)
Spy (iv)=Spy (iv)+(Sz (iv)*EffX2-Sx (iv) *Ef£Z2)
Spz (iv)=Spz (iv)+(Sx(iv)*EffY2-Sy (iv)*EffX2)
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Ei=Ei-D2xSz(iv)*Sz(iv)
Spx (iv)=Spx (iv)+2.0D0*D2*Sy (iv) *Sz(iv)
Spy (iv)=Spy (iv)-2.0D0*D2*Sx (iv) *Sz(iv)

Espin2=Espin2+Ei
Smx2=Smx2+Sx (iv)
Smy2=Smy2+Sy (iv)
Smz2=Smz2+Sz (iv)

NG=NVPARTpp (iv)

DO K=1,NG
ICNp=ICNp+1
jv=JPVpp (ICNp)
Xij=X(iv)-X(jv)
Yij=Y(iv)-Y(v)
Zij=Z(iv)-Z(jv)

SXij=Sx(iv)*Sx(jv)
SYij=Sy(iv)*Sy(jv)
SZij=Sz(iv)*Sz(jv)

RR=Xij*Xij+Yij*Yij+Zij*Zij
R=DSQRT (RR)
Sisj=SXij+SYij+SZij

CALL CalcExGradEx(R,Exch12,GradExchi12)

EffX12=Exch12*Sx(jv)
EffY12=Exch12*Sy(jv)
EffZ12=Exch12%Sz(jv)

Spx12=Sy(iv)*EffZ12-Sz(iv)*EffY12
Spy12=Sz(iv)*EffX12-Sx (iv)*EffZ12
Spz12=Sx (iv)*EffY12-Sy (iv)*EffX12

Spx (iv)=Spx(iv)+Spx12
Spy (iv)=Spy (iv)+Spy12
Spz (iv)=Spz(iv)+Spz12

Spx (jv)=Spx (jv)-Spx12
Spy (jv)=Spy (jv)-Spy12
Spz(jv)=Spz(jv)-Spz12

FintX=GradExch12*Xij*Sisj
FintY=GradExch12*Yij*Sisj
FintZ=GradExch12*Zij*Sis]j

FintToX=FintToX+FintX
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C FintToY=FintToY+FintY
c FintToZ=FintToZ+FintZ

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
Ax(iv)=Ax(iv)+FintX
Ay (iv)=Ay(iv)+FintY
Az(iv)=Az(iv)+FintZ

Ax(jv)=Ax(jv)-FintX
Ay (jv)=Ay(jv)-FintY
Az (jv)=Az(jv)-FintZ
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCee

O o o0 o0 o0 o0 o0

EPot12=EPot12-Exch12%*Sisj

END DO
END DO
¢ p22=1.0D0/Np2
¢ Espin2=Espin2x%p22
¢ Smz2=Smz2*p22
¢ Sm2p=DSQRT (Smx2*Smx2+Smy2*Smy2) *p22
Sm2p=DSQRT (Smx2*Smx2+Smy2*Smy2)

FintToX=FintToX/Np2
¢ FintToY=FintToY/Np2
¢ FintToZ=FintToZ/Np2

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)
Ax (iv)=FintToX

¢ Ay(iv)=FintToY

¢ Az(iv)=FintToZ
END DO

DO I=1,Npl
iv=nPp1(I)
Ax(iv)=0.0DO
Ay (iv)=0.0DO
Az(iv)=0.0DO

END DO

RETURN
END

CCCCCCCCeeeeeeeeeceeeeeeeeeeececeeeeeeeecceceececeeceececcececcceecce
C SUB-ROTINA FIXA 1 PLANO E ANDA COM O ULTIMO
CCCCCcceeccceeeeeeeeeeeceeeeccecececceeeeecceeccccccccceeececcecccce
SUBROUTINE FIXAFLAT1
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IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/VELQ/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/Npflat/Npft1(NPAR),Nft1
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2

DO I=1,Np1
VX (I)=0.0D0
VY (I)=0.0D0
VZ(I)=0.0D0

END DO

O o0 o0 o0

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)
VX(iv)=0.0DO
VY (iv)=0.0DO
VZ(iv)=0.0DO

END DO

O o0 o0 o0 o0

RETURN
END

CCCCCCeeeeeeeeeeeeceeeeecceeeecceeeccceceeccceceececccecceccceccecccece
C SUB-ROTINA CALCULA EC, ET
CCCCCeeeceeeeceeecceeeeccceeccceecccceeccccececcceeccccecccce
SUBROUTINE ImprimeResultados

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=300*NPAR)

COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb,TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy (NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/EnerCine/ECi1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
COMMON/EnerTot/ET1,ET2,ET
COMMON/nPplanoi2/nPpl (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzceml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/POSCM12/Xm1,Ym1,Zm1,Xm2, Ym2,Zm2
COMMON/MCENERG/Espinl,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/ForInt/FintToX,FintToY,FintToZ
COMMON/SpMedio/Spml, Spm2, Smod1, Smod2
COMMON/NPosVAV/NPV (NPAR) ,NPAV(NPAR) ,nvij,navij
COMMON/Beta/betal

COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2cx*6
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Nxt=20
Nyt=20

OPEN (10,File=’EnergiaTotal’//i2c(NG1)//’ .out’,ACCESS=’APPEND’)
OPEN (11,File=’EnergiaCinetica’//i2c(NG1)//’ .out’,ACCESS=’APPEND’)
OPEN (12,File=’EnergiaPotencial’//i2c(NG1)//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)
OPEN (13,File=’VelMed12xyz’//i2c(NG1)//’ .out’,ACCESS=’APPEND’)

OPEN (14,File=’PosAcelMed12xyz’//i2c(NG1)//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)
OPEN (15,File=’EnerMagSpin’//i2c(NG1)//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)

OPEN (63,File=’NumVortices’//i2c(NG1)//’ .out’ ,ACCESS=’APPEND’)

WRITE(10,’(11D15.6)’) TEMP,ET1,ET2,ET
WRITE(11,’(11D15.6)’) TEMP,ECil1l,ECilcm,EciT1,ECi2,ECi2cm,EciT2
WRITE(12,’(11D15.6)’) TEMP,EPotI1,EPotI2,EPot12
WRITE(13,°(19D19.10)°) TEMP,Vxcml,Vycml,Vzcml,Vxem2,Vycm2,Vzcm?2
WRITE(14,°(19D19.10)°) TEMP,Xml,Ym1,Zm1l,Xm2,Ym2,Zm2,FintToX,

& FintToY,FintToZ,EPot12
WRITE(15,”(19D19.10)°) TEMP,Espinl,Smip,Smz1,Spml,Smodl,

& Espin2,Sm2p,Smz2,Spm2, Smod2

D1Np=1.0D0/ (Nxt*Nyt)
WRITE (63,°(11D19.10)’) TEMP,1.0DO/betal,nvij*D1Np,navij*D1Np
CLOSE (63)
CLOSE (10)
CLOSE (11)
CLOSE (12)
CLOSE (13)
CLOSE (14)
CLOSE (15)

RETURN
END

CCCCCeeeeeeeeceeeeccceeccceecceeecccceecccceecccceecccceccece
C SUB-ROTINA CALCULA Energia Cinetica
CCCCCCeeeeeeeceeeecceeecceeecceceeccceeeccceceecccecececcecccecccece
SUBROUTINE CalcEnerCinTotSpin

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=300*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy(NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/SPINPonto/Spx (NPAR) , Spy (NPAR) , Spz (NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/EnerCine/ECil1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/EnerPot/EPotI1,EPotI2,EPot12,EpotExtl,EpotExt2
COMMON/EnerTot/ET1,ET2,ET
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COMMON/MCENERG/Espini,Espin2,Smip,Smz1,Sm2p, Smz2
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/POSCM12/Xm1,Ym1,Zm1,Xm2, Ym2,Zm2
COMMON/SpMedio/Spml,Spm2, Smodl, Smod?2

ECi1=0.0DO
ECi2=0.0D0
ECilcm=0.0D0
ECi2cm=0.0D0
ECiT1=0.0DO
ECiT2=0.0D0
VV1=0.0DO
VV2=0.0D0
Spm1=0.0DO0
Spm2=0.0D0
Vxcm1=0.0DO
Vycm1=0.0D0
Vzcm1=0.0DO
Vxcm2=0.0D0
Vycm2=0.0D0
Vzcm2=0.0D0
Xm1=0.0D0
Ym1=0.0DO
Zm1=0.0D0
Xm2=0.0D0
Ym2=0.0DO
Zm2=0.0D0

Smod1=0.0D0
Smod2=0.0D0

CCCCCCeeeeecceeeeeeeeeecceeeeeeeceeccccecccceceeccccccceccececce
DO I=1,Np1l

Vxcm1=Vxcm1+VX(I)

Vycm1=Vycm1+VY(I)

Vzcml1=Vzcm1+VZ (1)

Xm1=Xm1+X(I)

Ym1=Ym1+Y(I)

Zm1=Zm1+Z (1)
Smod1=Smod1+DSQRT (Sx(I)*Sx (I)+Sy(I)*Sy(I)+Sz(I)*Sz(I))
END DO

assall=1.0D0/Npl

Smodl1=Smodl*assall

Vxcml=Vxcml*assall

Vycml=Vycml*assall

Vzcml=Vzcml*assall

Xm1=Xml*assall

Ymil=Yml*assall
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Zml=Zml*assall

DO I=1,Np1
Vx1=VX(I)-Vxcml
Vy1=VY(I)-Vycml
Vz1=VZ(I)-Vzcml
VV1=Vx1*Vx1+Vyl*xVyl+Vz1xVz1
ECi1=ECi1+VV1x0.50D0

VVx=VX(I)*VX(I)
VVy=VY (I)*VY(I)
VVz=VZ(I)*VZ(I)
ECiT1=ECiT1+(VVx+VVy+VVz)*0.50D0

SSpxi=Spx (I)*Spx(I)
SSpyi=Spy (1) *Spy (I)
SSpzi=Spz(I)*Spz(I)
Spm1=Spm1+DSQRT (SSpxi+SSpyi+SSpzi)

END DO
ECilcm=ECiT1-ECil
Spml=Spml*assall

CCCcceeeceeccceeeceeeeeeccececececceceecceccccecccccccccecccecccccececce
DO I=1,Np2

iv=nPp2(I)

Vxcem2=Vxcm2+VX (iv)

Vycm2=Vycm2+VY (iv)

Vzcm2=Vzcm2+VZ (iv)

Xm2=Xm2+X (iv)

Ym2=Ym2+Y (iv)

Zm2=7Zm2+Z (iv)
Smod2=Smod2+DSQRT (Sx (1v) *Sx (iv) +Sy (iv) *Sy (iv) +Sz (iv) *Sz (iv))
END DO

assa22=1.0D0/Np2

Smod2=Smod2*assa22
Xm2=Xm2*assa22
Ym2=Ym2*assa22

Zm2=7Zm2*assa22
Vxcm2=Vxcm2*assa22
Vycm2=Vycm2*assa22
Vzcm2=Vzcm2*assa22

DO I=1,Np2
iv=nPp2(I)

Vx2=VX (iv)-Vxcm2
Vy2=VY (iv)-Vycm2
Vz2=VZ(iv)-Vzcm2
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VV2=Vx2*Vx2+Vy2xVy2+Vz2*Vz2
ECi2=ECi2+VV2+*0.50D0

VVx=VX (iv)*VX(iv)
VVy=VY (iv)*VY (iv)
VVz=VZ(iv)*VZ(iv)
ECiT2=ECiT2+(VVx+VVy+VVz)*0.50D0

SSpxi=Spx (iv) *Spx (iv)
SSpyi=Spy (iv)*Spy (iv)
SSpzi=Spz (iv)*Spz(iv)
Spm2=Spm2+DSQRT (SSpxi+SSpyi+SSpzi)

END DO
ECi2cm=ECiT2-Eci2
Spm2=Spm2*assa22

ET1=ECiT1+EPotI1+Espinl
ET2=ECiT2+EPotI2+Espin2
ET=ET1+ET2+EPot12

RETURN
END

CCCCCCCecccceeeeeeeeeeeeeeececececececeeeeecceecceccecceceeecececccccccce
C SUB-ROTINA VELOCIDADES INICIAIS DOS ATOMOS GAUSSIANAS
CCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeecececeeeeececececececeeeeececcccceceeceece

SUBROUTINE VELOCIDADEINIT
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/VELQ/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1,Np2

DO K=1,Np1
VX (K)=0.0DO
VY (K)=0.0DO
VZ(K)=0.0DO

END DO

DO K=1,Np2
iv=nPp2(K)
VX (iv)=0.0DO
VY (iv)=0.0DO
VZ(iv)=0.0DO

END DO
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RETURN
END

CCCCceeeeeeceeecceeccecceececceecceecceecceccecceccecccececccecccecccec
C SUB-ROTINA CALCULA Runge40OrdenSpinPosVel
CCCCCCceeeeeceecceecceccecceecceecceeccecceccecceccecccececcceccecccec
SUBROUTINE Runge4SpinPosVel

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/VELQO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ (NPAR)
COMMON/ACELE/Ax (NPAR) , Ay (NPAR) , Az (NPAR)
COMMON/SPIN/Sx(NPAR) ,Sy(NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/SPINPonto/Spx (NPAR) , Spy (NPAR) , Spz (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP,Hr ,Hb, TFr, TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/nPplanoi2/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
DIMENSION apOx(NPAR),apOy(NPAR),apOz(NPAR)
DIMENSION avOx(NPAR),avOy(NPAR),av0z(NPAR)

DIMENSION apix(NPAR),aply(NPAR),apiz(NPAR)
DIMENSION ap2x(NPAR),ap2y(NPAR) ,ap2z(NPAR)
DIMENSION ap3x(NPAR),ap3y(NPAR) ,ap3z(NPAR)
DIMENSION ap4x(NPAR),ap4y(NPAR),ap4z(NPAR)

DIMENSION avlix(NPAR),avly(NPAR),aviz(NPAR)
DIMENSION av2x(NPAR),av2y(NPAR),av2z(NPAR)
DIMENSION av3x(NPAR),av3y(NPAR),av3z(NPAR)
DIMENSION av4x(NPAR),av4y(NPAR),av4z(NPAR)

DIMENSION aslx(NPAR),asly(NPAR),as1z(NPAR)
DIMENSION ak1x(NPAR),akly(NPAR),aklz(NPAR)
DIMENSION ak2x(NPAR),ak2y(NPAR),ak2z(NPAR)
DIMENSION ak3x(NPAR),ak3y(NPAR),ak3z(NPAR)
DIMENSION ak4x(NPAR),ak4y(NPAR),ak4z(NPAR)

CALL forcesSponto

c DO I=1,NPREAL
DO J=1,Np2
I=nPp2(J)

avix (I)=Ax(I)

¢ avly(I)=Ay(I)
¢ avlz(I)=Az(I)
aplx(I)=VX(I)

c aply(I)=VY(I)
¢ aplz(I)=VZ(I)
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ap0x (I)=X(I)
c apOy(I)=Y(I)
¢ ap0z(I)=z(I)
av0x (I)=VX(I)
¢ av0y(I)=VY(I)
c av0z(I)=VZ(I)

X(I)=X(I)+aplx(I)*Hb2

c Y(I)=Y(I)+aply(I)*Hb2

¢ Z(I)=Z(I)+ap1z(I)*Hb2
VX (I)=VX(I)+avix(I)*Hb2

c VY(I)=VY(I)+avly(I)*Hb2
c VZ(I)=VZ(I)+av1z(I)*Hb2

END DO

DO I=1,NPREAL
ak1x(I)=Spx(I)
akly(I)=Spy(I)
ak1z(I)=Spz(I)
as1x(I)=Sx(I)
as1y(I)=Sy(I)
as1z(I)=Sz(I)
Sx(I)=8x(I)+akl1x(I)*Hb2
Sy (I)=Sy(I)+akly(I)*Hb2
Sz (I)=Sz(I)+ak1z(I)*Hb2

END DO
CALL forcesSponto

c DO I=1,NPREAL
DO J=1,Np2
I=nPp2(J)

av2x (I)=Ax(I)

c av2y(I)=Ay(I)
c av2z(I)=Az(I)
ap2x (I)=VX(I)

¢ ap2y(I)=VY(I)
c ap2z(I)=VZ(I)

X(I)=ap0x(I)+ap2x(I)*Hb2

¢ Y(I)=apOy(I)+ap2y(I)*Hb2
¢ Z(I)=ap0z(I)+ap2z(I)*Hb2
VX(I)=av0x(I)+av2x(I)*Hb2

¢ VY(I)=av0y(I)+av2y(I)*Hb2
¢ VZ(I)=av0z(I)+av2z(I)*Hb2

END DO
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DO I=1,NPREAL

ak2x (I)=Spx(I)

ak2y (I)=Spy(I)
ak2z(I)=Spz(I)
Sx(I)=as1x(I)+ak2x(I)*Hb2
Sy (I)=as1y(I)+ak2y(I)*Hb2
Sz (I)=as1z(I)+ak2z(I)*Hb2
END DO

CALL forcesSponto

c DO I=1,NPREAL
DO J=1,Np2
I=nPp2(J)

av3x (I)=Ax(I)

¢ av3y(I)=Ay(I)
c av3z(I)=Az(I)
ap3x(I)=VX(I)

¢ ap3y(I)=VY(I)
c ap3z(I)=VZ(I)

X(I)=ap0x(I)+ap3x(I)*Hb

¢ Y(I)=apOy(I)+ap3y(I)*Hb
¢ Z(I)=ap0z(I)+ap3z(I)*Hb
VX(I)=av0x (I)+av3x(I)*Hb

¢ VY(I)=avO0y(I)+av3y(I)*Hb
c VZ(I)=av0z(I)+av3z(I)*Hb
END DO

DO I=1,NPREAL

ak3x (I)=Spx(I)

ak3y (I)=8Spy(I)
ak3z(I)=Spz(I)
Sx(I)=as1x(I)+ak3x(I)*Hb
Sy(I)=as1y(I)+ak3y(I)*Hb
Sz(I)=as1z(I)+ak3z(I)*Hb
END DO

CALL forcesSponto

c DO I=1,NPREAL
DO J=1,Np2
I=nPp2(J)

avax (I1)=Ax (1)

c avdy(I)=Ay(I)
c avdz(I)=Az(I)
ap4x (I)=VX(I)

c ap4y(I)=VY(I)
c ap4z(I)=VZ(I)
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X(I)=ap0x (I)+Hb6* (aplx(I)+2.0*ap2x(I)+2.0*ap3x (I)+apsx(I))
¢ Y(I)=apOy(I)+Hb6* (aply(I)+2.0*ap2y(I)+2.0%ap3y(I)+apdy(I))
¢ Z(I)=ap0z(I)+Hb6* (aplz(I)+2.0*ap2z(I)+2.0*ap3z(I)+apdz(I))
VX (I)=av0x (I)+Hb6* (avix(I)+2.0*av2x (I)+2.0*av3x(I)+avdx(I))
¢ VY(I)=avO0y(I)+Hb6* (avly(I)+2.0*av2y(I)+2.0*av3y(I)+avidy(I))
¢ VZ(I)=av0z(I)+Hb6* (avlz(I)+2.0*av2z(I)+2.0%av3z(I)+avdz(I))

END DO

DO I=1,NPREAL
ak4x (I)=Spx(I)
ak4y (I)=Spy(I)
ak4z(I)=Spz(I)

Sx(I)=as1x(I)+Hb6*(akl1x(I)+2.0D0*ak2x(I)+2.0D0*ak3x (I)+ak4x(I))
Sy (I)=asly(I)+Hb6* (ak1ly(I)+2.0D0*ak2y(I)+2.0D0*ak3y (I)+akdy(I))
Sz(I)=as1z(I)+Hb6* (aklz(I)+2.0D0*ak2z(I)+2.0D0*ak3z(I)+ak4z(I))

END DO

c TEMP=TEMP+1.0DO
TEMP=TEMP+Hb

CALL forcesSponto

RETURN
END

CCCCCCeeeeeeeceeeeeeeeeeccecececeeeeeeeccecececeeeeececcecececeeecece
C SUB-ROTINA- CONTA QUAIS E QUANTAS PART. ESTAO EM C/ CAIXA
CCCCCCCrCeeeeeeeeeeeeeeeeeeeececeeeeeeeececeeccceceececceccccccecce
SUBROUTINE CONTA

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3,NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) , Y (NPAR) , Z (NPAR)

COMMON/NPARAM/NPREAL

COMMON/DIMEN/xL,yL,zL, pREDE, r0
COMMON/DADQS1/DCEL , DCELX , DCELY , DCELZ
COMMON/NUMCEL/NCX , NCY , NCZ

COMMON/CELi/ICX (NPAR) ,ICY (NPAR) ,ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR) ,IPC(NPAR)
DIMENSION IC(NPAR)

IX=0
IY=0
IZ=0
N=0

DO I=1,NPREAL
NTPC(I)=0
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END DO

DO I=1,NPREAL

IX=INT(X(I)/DCELX)+1
IY=INT(Y(I)/DCELY)+1
IZ=INT(Z(I)/DCELZ)+1
ICX(I)=IX
ICY(I)=IY
ICZ(I)=1Z

IC(I)=NCX*(IY-1)+IX+NCY*NCX*(IZ-1)
NTPC(IC(I))=NTPC(IC(I))+1

END DO

DO IZ=1,NCZ

DO IY=1,NCY
DO IX=1,NCX

DO I=1,NPREAL

IF((ICX(I).EQ.IX).AND. (ICY(I).EQ.IY).AND.(ICZ(I).EQ.IZ)) THEN

N=N+1
IPC(N)=I
END IF
END DO

END DO
END DO

END DO

c OPEN (40,File=’CONTA.out’)
¢ WRITE(40,%)’I ICX(I) ICY(I) ICZ(I) IC(I) NTPC(IC(I)) IPC(I)’
c DO I=1,NPREAL
¢ WRITE(40,°’(7I110.3)’) I,ICX(I),ICY(I),ICZ(I),IC(I),
c & NTPC(IC(I)),IPC(I)
c END DO
¢ CLOSE (40)
RETURN
END

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
SUBROUTINE VIZINHOS1CCP

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/VIZIN/JPV1(NV) ,NVPART1(NPAR),JPV2(NV),NVPART2(NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2(NPAR) ,Np1,Np2
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Nxt=20
Nyt=20

DO I=1,Npl
il=I
nul=int ((i1-1)/Nxt) *Nxt+1

id=mod ((i1-nul+1+Nxt) ,Nxt)+nul
ie=mod ((i1-nul-1+Nxt),Nxt)+nul
ic=mod ((11+Nxt*Nyt+Nxt-1) ,Nxt*Nyt)+1
ib=mod ((11+Nxt*Nyt-Nxt-1) ,Nxt*Nyt)+1

nl=n4+1
n2=n4+2
n3=n4+3
n4=n4+4

JPV1(n1)=id
JPV1(n2)=ie
JPV1(n3)=ic
JPV1(n4d)=ib
NVPART1(I)=4

END DO

c OPEN (41,File=’VIZINHOS1.out’)

¢ WRITE(41,%) °’ I NVPART1(I) JPV1(I)’
¢ ICN=0

c DO I=1,Npl
¢ L7=NVPART1(I)
¢ DO K=1,L7
¢ ICN=ICN+1

¢ WRITE(41,’(7I8.3)’) I,NVPART1(I),JPV1(ICN)
¢ END DO

c END DO

c CLOSE (41)

RETURN

END
CCCCCeeeeeeeeceeeeccceeeccceeeccceceeecceceececcceceeccccececcecccecc
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS
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CCCCCCeeeeeeceeeeeeeeeecceececeeeeeceeccececececeeeceecccccecececeece
SUBROUTINE VIZINHOS2CCP

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/VIZIN/JPV1(NV) ,NVPART1 (NPAR) , JPV2(NV) ,NVPART2 (NPAR)
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2

Nxt=5
Nyt=b

DO I=1,Np2
il=I
nul=int ((i1-1)/Nxt) *Nxt+1

id=mod ((i1-nul+1+Nxt) ,Nxt)+nul
ie=mod ((il-nul-1+Nxt) ,Nxt)+nul
ic=mod ((11+Nxt*Nyt+Nxt-1) ,Nxt*Nyt)+1
ib=mod ((11+Nxt*Nyt-Nxt-1) ,Nxt*Nyt)+1

nl=n4+1
n2=n4+2
n3=n4+3
n4=n4+4

JPV2(n1)=id+Npl
JPV2(n2)=ie+Npl
JPV2(n3)=ic+Npl
JPV2(n4)=ib+Np1
NVPART2(I)=4

END DO

OPEN (41,File=’VIZINHOS2.out’)
WRITE(41,%) ° I NVPART2(I) JPV2(I)’
ICN=0
DO I=1,Np2
L7=NVPART2(I)
DO K=1,L7
ICN=ICN+1
WRITE (41, (718.3)’) nPp2(I),NVPART2(I),JPV2(ICN)
END DO

O o0 o0 o000 o000



Apéndice A. Apéndice 185

c END DO
c CLOSE (41)

RETURN
END

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
C SUB-ROTINA TABELA DE VIZINHOS DO PLANO
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
SUBROUTINE VIZINHOSPLANO12

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/VELOCM12/Vxcml,Vycml,Vzeml, Vxem2, Vycm2, Vzcm2
COMMON/DIMEN/xL,yL,zL,pREDE, r0

COMMON/DADOS1/DCEL ,DCELX,DCELY,DCELZ
COMMON/NUMCEL/NCX,NCY,NCZ
COMMON/nVIZINpp/JPVpp (NV) ,NVPARTpp (NV)
COMMON/CELi/ICX(NPAR),ICY(NPAR),ICZ(NPAR) ,NTPC(NPAR),IPC(NPAR)
COMMON/nPplanoi2/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/EnerCine/ECil1,ECi2,ECilcm,ECi2cm,EciT1,EciT2
COMMON/SINAL/isx(0:NV),isy(0:NV) ,isz(0:NV)

NVT=0

¢ aux3=0.30D0*DSQRT (Vxcm2*Vxcm2+Vycm2*Vycm2+Vzcm2*Vxcm2)
rCv=14.0D0
rrCv=rCv*rCv

DO I=1,Np2
jp=nPp2(I)

NVP=0
JX=ICX(jp)
JY=ICY(jp)
JZ=1CZ(jp)

DO KL=JZ-1,JZ+1
DO JL=JY-1,JY+1
DO IL=JX-1,JX+1

IV=IL+isx (IL)=*NCX
JV=JL+isy (JL)*NCY
KV=KL+isz (KL) *NCZ

NIP=0



Apéndice A. Apéndice 186

JC=NCX* (JV-1)+IV+NCY*NCX* (KV-1)
IF (JC.GT.1) THEN
MC=JC-1
DO MK=1,MC
NIP=NTPC(MK) +NIP
END DO
END IF
LM=NTPC(JC)

DO N=NIP+1,NIP+LM
jv=IPC(N)
jf=nPp2(1)

IF (jv.GT.0.AND.jv.LT.jf) THEN

DX=X(jp) -X(jv)

DY=Y(jp)-Y(jw)

DZ=Z(jp)-Z(jv)

R2=DX*DX+DY*DY+DZ*DZ

IF ((R2.GT.0.0DO).AND. (R2.LE.rrCv)) THEN
NVT=NVT+1

NVP=NVP+1
JPVpp (NVT)=jv

END IF

END IF
END DO

END DO
END DO
END DO
NVPARTpp (jp)=NVP
END DO

c OPEN (44,File=’VIZINHOS12.out’)
c ICN=0

c DO I=1,Np2

¢ jp=nPp2(I)

¢ L=NVPARTpp(jp)

c IF (L.GT.0) THEN

c DO K=1,L

c  ICN=ICN+1

c WRITE(44,*)’jp=’,jp, ’NVPARTpp(jp)=’,NVPARTpp(jp),
c & > JPVpp(ICN)=’,JPVpp(ICN)
c END DO

c END IF

c END DO

c CLOSE (44)
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RETURN
END

CCCCCCceeeeceeeeeeeeeeeceeeececcccceeeeecceeeccccecccceececccccce
C SUB-ROTINA IMPRIME SAIDA XMAKEMOL
CCCCCCCeeeeeeeceeeceeeeeeeceececececeeeeeeeecceceececeeeeececccececceeccece
SUBROUTINE SAIDAXMAKEMOL

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z (NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) , VY (NPAR) , VZ (NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/DPARAM/TEMP ,Hr ,Hb, TFr,TFb,Rcut ,Hb2,Hb6
COMMON/nPplano12/nPp1 (NPAR) ,nPp2 (NPAR) ,Np1,Np2
COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER 1i2c*6

OPEN (63,File="MM’//i2c(NG1)//’ .xyz’ ,ACCESS=’APPEND’)
¢ IF (TPRINT#Hr.LT.TEMP) THEN

WRITE (63,*) NPREAL
WRITE (63,%) ’TEMPO=’,TEMP,NPREAL
DO J=1,Npl
WRITE(63,10) X(J),Y(J),Z(J)
10 FORMAT(1X,3HA1 ,3D20.11)
END DO

DO J=1,Np2
jp=nPp2(J)
WRITE(63,17) X(jp),Y(jp),Z(jp)
17 FORMAT(1X,3HSi ,3D20.11)
END DO

¢ TPRINT=TPRINT+DTPRINT
c END IF
CLOSE (63)

OPEN (63,File=’VelMM’//i2c(NG1)//’ .xyz’,ACCESS=’APPEND’)
WRITE (63,*) NPREAL

WRITE (63,*) ’TEMPO=’,TEMP,NPREAL
DO J=1,Np1

WRITE(63,10) VX(J),VY(J),VZ(J)
END DO

DO J=1,Np2

jp=nPp2(J)

WRITE(63,17) VX(jp),VY(jp),VZ(jp)
END DO

CLOSE (63)

O 0O 000000000
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RETURN
END

CCCCcceeeeeeeeeeeeeeeeeeeeceececececcceeeeecceceeccccecccceeeeccecccccce
C SUB-ROTINA IMPRIME SAIDA Opendx
CCCCCCCCeCeeeeeeeeeeeeeeeeceececeeeeeeeececceceececeeeeececccecceceecccecce
SUBROUTINE SAIDAOpendx

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

PARAMETER (NPAR=10000,NDim=3, NV=400*NPAR)

COMMON/COORD/X (NPAR) ,Y(NPAR) ,Z(NPAR)
COMMON/VELO/VX (NPAR) ,VY (NPAR) ,VZ(NPAR)
COMMON/NPARAM/NPREAL
COMMON/SPIN/Sx (NPAR) ,Sy (NPAR) ,Sz (NPAR)
COMMON/DPARAM/TEMP , Hr ,Hb, TFr, TFb, Rcut , Hb2 , Hb6
COMMON/Beta/betal

COMMON/Ntempe/NG1

CHARACTER i2c*6

¢ K=int (betal*10.0D0)
K=int (TEMP)

c
c OPEN (68,File=’PlanosBo’//i2c(NG1)//i2c(K)//’ .dx’)

¢ WRITE (68,*) ’ object 1 class array type float rank

c & 1 shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

c DO J=1,NPREAL

c WRITE(68,*) X(J),Y(J),Z(D)

c END DO

¢ WRITE (68,*) ’ object 3 class array type float rank

c & 1 shape 1 items ’,NPREAL,’ data follows’

c DO J=1,NPREAL

c WRITE(68,*) (VX(J)**2+VY (J)**2+VZ(J)*%2)/3.0D0

c END DO

c WRITE (68,%*) ’ attribute "dep" string "positions"’

c WRITE (68,%)

¢ WRITE (68,*) ’ object "irregular positions" class field’
¢ WRITE (68,*) ’ component "positions" value 1’

c WRITE (68,%*) ’ component "data" value 3’

¢ CLOSE (68)

OPEN (69,File=’PlanosSp’//i2c(NG1)//i2c(K)//’.dx’)
WRITE (69,%) ’ object 1 class array type float rank
& 1 shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

DO J=1,NPREAL

WRITE(69,*) X(J),Y(J),Z(D)

END DO

WRITE (69,%) ’ object 3 class array type float rank
& 1 shape 3 items ’,NPREAL,’ data follows’

188
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DO J=1,NPREAL

WRITE(69,*) Sx(J),Sy(J),sz(J)

END DO

WRITE (69,%) ’ attribute "dep" string "positions"’

WRITE (69,%)

WRITE (69,*) ’ object "irregular positions" class field’
WRITE (69,%) ’ component "positions" value 1’

WRITE (69,%) ’ component "data" value 3’

CLOSE (69)

RETURN
END

CCCCCCeeeeeeeeeeeececeeeccceeeccceeeccceeecccceecccceecccececccece

character*6 function i2c(i)

if (i.1t.10) then

i2¢c = ’00000’//char(i+48)

endif

if ((i.ge.10).and.(i.1t.100))then
irl=mod(i,10)

ir2=i/10

i2c = ’0000’//char (ir2+48)//char (ir1+48)
endif

if ((i.ge.100).and.(i.1t.1000))then
irl=mod(i,10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=i/100

i2c = ’000’//char(ir4+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)
endif

if ((i.ge.1000).and.(i.1t.10000))then
irl=mod(i,10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ird=ir2/10

ir5=mod(ir4,10)

ir6=1/1000

i2¢c = ’00’//char(ir6+48)//char(ir5+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.10000).and. (i.1t.100000))then
irli=mod(i,10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ir4=ir2/10

ir5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10
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ir7=mod (ir6,10)

ir8=i/10000

i2c = ’0’//char(ir8+48)//char (ir7+48)//char(ir5+48)//
$ char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

if ((i.ge.100000).and. (i.1t.1000000))then

irl=mod(i,10)

ir2=i/10

ir3=mod(ir2,10)

ird=ir2/10

ir5=mod(ir4,10)

ir6=ir4/10

ir7=mod(ir6,10)

ir8=ir6/10

ir9=mod(ir8,10)

ir10=1/100000

i2c = char(ir10+48)//char (ir9+48)//char (ir7+48)//
$ char (ir5+48)//char (ir3+48)//char (ir1+48)

endif

return
end

CCCCCCCCceeeeeeeeeeeeeeeeeeecececeeeeeeececcececececeeeeececccecccceecceece
C FUNCAO QUE GERA NUMERO ALEATORIO ENTRE O E 1
CCCcccceeeeeeeeeeeeeeeeceeceeeecececececeeeeeeeeccceccccececcceeecececcce

FUNCTION XRAND(IDUM)
INTEGER IDUM,IM1,IMM1,IA1,IA2,IQ1,IQ2,IR1,IR2,NTAB,NDIV
REAL XRAND,AM,EPS,RNMX
PARAMETER (IM1=2147413563,IM2=2147413399,AM=1./IM1,IMM1=IM1-1,
* IA1=40014,IA2=40692,IQ1=53661,1Q2=52774,IR1=12211,
* IR2=3791,NTAB=32,NDIV=1+IMM1/NTAB,EPS=1.2E-7 ,RNMX=1.-EPS)
INTEGER IDUM2,J,K,IV(NTAB),IY
SAVE IV,IY,IDUM2
DATA IDUM2/123456719/,IV/NTAB*0/,1Y/0/
IF (IDUM .LE. O)THEN

IDUM=MAX (-IDUM, 1)

IDUM2=IDUM

DO J=NTAB+1,1,-1
K=IDUM/IQ1
IDUM=IA1%(IDUM-K*IQ1)-K*IR1
IF(IDUM .LT. 0)IDUM=IDUM+IM1

IF(J .LE. NTAB) IV(J)=IDUM
END DO
IY=IV(1)
END IF
K=IDUM/IQ1
IDUM=IA1%(IDUM-K*IQ1)-K*IR1
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IF(IDUM .LT. 0)IDUM=IDUM+IM1
K=IDUM2/IQ2
IDUM2=TIA2* (IDUM2-K*IQ2)-K*IR2
IF(IDUM2 .LT. 0)IDUM2=IDUM2+IM2
J= 1 + IY/NDIV
IY=IV(J)-IDUM2
IV(J)=IDUM
IF(IY .LT. 1)IY=IY+IMM1

XRAND=MIN (AM*IY,RNMX)
RETURN
END

CCCCCcceeeeeeeeeeeeeeeceecccececececceceeeeeccccccccccccceccece
CCC FIM
CCCCCCCCeeeeeeeeeeeeeeeeeceeececeeeeeeececececceeceeccececececcece
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A.2 Graficos da Forca de atrito como funcao do
tempo.
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Figura A.1: Forga atrito(F,) como funcdo do tempo para vérios valores de forga
normal(< F, >).A temperatura é 7' = 0.2.
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Figura A.2: Forga atrito(F,) como funcdo do tempo para vérios valores de forga
normal(< F, >).A temperatura é 7' = 0.4.



Apéndice A. Apéndice 195

T*=0.6 T*0.6
<Fz>=-0.959 (u.a.) <Fz>=-0.333(u.a.)

Fx(ua)
WNRORNWA
%
il
Fx(ua)
ONRORNWA
T
g

o
[T

o
HHE

'4 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 '4 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
50 100 150 200 250 300 50 100 150 200 250 300
t(ps) t(ps)
T*=0.6 T*=0.6
<Fz>=0.275 (u.a) <Fz>=0.925(u.a.)
4 — T | T | T | T | T | T —] 4 — T | T | T | T | T | T —]
3 — 3 —
2= — 21— —
[y _1 - [y _1 H N
-2 = - -2 —
-3 - -8 —
'4 — | 1 | 1 | 1 | 1 | | — '4 — | 1 | 1 | 1 | 1 | | —
0 50 100 150 200 250 300 0 50 100 150 200 250 300
t(ps) t(ps)
T*=0.6 T*=0.6
<Fz>=1.499(u.a.) <Fz>=2.137(u.a)
4 4
3 3
2 2
25 2 gF
iy _l [y _1 —
-2 2=
-3 -3
A= 1o Ly L] A= 1 v 1y
0 50 100 150 200 250 300 0 50 100 150 200 250 300
t(ps) t(ps)
T*=0.6 T*=0.6
<Fz>=2.758(u.a.) <Fz>=3.306(u.a.)
AT T 1T 1T 71T T4 AT T T T 7T
3F — 3
2F — 2
) A 3gF
iy _l H [y _l —
-2 = - -2
-3 - -8 =
'4 — | 1 | 1 | 1 | 1 | | — '4 — 1 | 1 | 1 | | —
0 50 100 150 200 250 300 0 50 100 150 200 250 300
t(ps) t(ps)

Figura A.3: Forga atrito(F,) como funcdo do tempo para vérios valores de forga
normal(< F, >).A temperatura é 7' = 0.6.
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Figura A.5: Forga atrito(F,) como funcdo do tempo para vérios valores de forga
normal(< F, >).A temperatura é 7' = 1.0.
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Im this work we present a molecular dynamics simulation of a FFAf experimant. The tip-sample interaction
is smdied by warying the normal force in the tip and the temperature of the surface. The friction force. cA. ab
zero load and the friction coefficient. g, were obtained. Our results strongly support the idea that the effective
contact area. 4. decreases with increasing temperarure and the friction coefficient presents a clear signature of

the premelting process of the surface.

Keywomds: Nanometric friction: Molecular dynamic; Surface premelting

L INTRODU

"TOMN

Friction is one of the oldest phenomenon studied in natural
sciences. In a macroscopic scale it is known that the friction
force between swrfaces satisfies the following rules: (1) The
friction is independent of contact area between surfaces: (2 It
is proportional to the normal force applied between surfaces
and (3) The kinetic friction force is independent of relative
speed between surfaces[l]. Considering that friction is the
result of many microscopic interactions between the building
atoms at the surfaces, it must depend on factors as ronghness |
temperature and the energy dissipation mechanism at the sur-
faces. Therefore, to understand its macroscopic behavior it is
necessary to understand in details the dynamics of interaction
between atoms in the surfaces in contact. In 1987, C. M. Mat
et al[2] have used. for the first time, the Friction Force Micro-
scope (FFM) to investigate friction in nano-scale. That kind of
microscope allows the experimentalist to produce essentially
a single contact between a sharp tip. of atomic dimensions,
and the surface. [3. 4].

FIG. 1: Schematic view of a FPM apparatus. [5]

Its basic principle is shown in Fig. 1. In this apparatus the
tip stays in touch with the surface while it moves at constant
velocity, v, parallel to the surface. The resulting force in the
cantilever makes a torsion on it. This torsion can be observed
by optical techniques. One of the more striking effects ob-

served is the stick-slip phenomenon: The friction force plotted
as a runction of time exhibits a sawtooth behavior. [6, 7).

Analytically. the motion of the tip can be modelled as fol-
lows. Forces in the tip are a sum of two erms: An interac-
tion force between the tip and the surface due to the periodic
atomic arrangement of the lattice and a force due to the can-
tilever. Some authors by using this approach were able to re-
produce several features of the friction at a nanoscopic scale
[%. 9] In this work we use molecular dynamics (MD) simula-
tion to study the friction phenomenon at the atomic scale. In
Fig. 2we show a schematic view of the model we have used in
our simulation to reproduce the FFM mechanism (Figure 1).
The tip is represented by a single particle that interacts with
the surface through a convenient potential. The springs rep-
resent the mechanism we have used to vary the normal force
(z direction) and to measure the lateral force ix and v direc-
tions)y. By measuring both forces it is possible to study the
friction force behavior under several circumstances.,

In a recent work Resende and Costa [ 10] using molecular
dynamic simulation have studied the migration of an individ-
wal atom on the surface of a 12 — 6 Lennard-Jones beo cry stal.
They argued that an observed anomaly occurring in the diffu-
sion constant could be the signature of a pre-melting process.
The migration of an ad-atom at the surface may occurs by
three mechanisms. At low emperature the adsorbed particle
can move through channels on the surface since thermal mo-
tion of atoms at the surface have low amplitude. Once tem-
perature rises one reaches an imtermediate state. The surface
starts to melt so that the channels are closed and ad-atoms
are stuck in the vicinity of a surface atom. The situation per-
sists until the ad-atom is thermally activated and random-walk
diffusion occurs. Im summary. the diffusion constant should
present a minimum at the intermediate region. Under the point
of view of friction we may ask what is the effect of this phe-
nomenon over friction. For two macroscopic sliding surfaces
we may not ex pect to distinguish the first two process since the
contact area is large compared to interatomic distance. How-
ever as temperature rises the surface is lubricated by melted
atoms, we may expect a smaller friction coefficient. The simu-
ation is quite different for a small tip in contact with the sur-
Tace.
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In the following we describe a series of molecular dynam-
ics computer simulation of the interaction of a small tip with
a suwrface. Computer simulations give us a very convenient
instroment to study ribological processes. They allow con-
trolled “numerical experiments” where the geometry. sliding
conditions and interactions between atoms can be varied at
will to explore their effect on friction, lubrication, wear and to
reach unaccessible regions for experimentalists. Unlike labo-
ratory experiments, computer simulations enable us Lo follow
and analyze the full dynamics of all atoms. A wide range of
potentials have been emploved in numerical studies of tribol-
ogy. For example, simulations of metals frequently use the
embedded atom method, while studies of hydrocarbons use
potentials that include bond-stretching and so on. We will not
concentrate ourselves in any specific material rather in general
aspects of the problem under consideration. Due (o the gen-

@i (i) = {

where §y j(ri ;) is the complete LY potential,

; oy 2 a i
i giris) = &5 {(ﬁ) — (ﬁ) i (2)

The indexes i and j stands for position vectors v and »; re-
spectively, and | < ¢ < NW.where N is the total number of par-
ticles and ry ; = |r_,- — r,l. A cutodT, re, is introduced in the
potential in order to accelerate the simulation. If the force on
a particle is found by summing contributions from all parti-
cles acting upon it. then this truncation limits the computa-
fion tme to an amount proportional to the total number or
particles W. OfF course. this truncation introduces disconti-
nuities both in the potential and the force. To smooth these
discontinuities we introduce the constant term ¢ir, ). Another
term [atbi._fti':,j'J.-"Ei'ﬁ.;'],,._ﬁ,r is introduced to remove the force
discontinuity. Particles in the simulation move according to
Mewpon's law of motion, which generakes a set of 3N coupled
equations of motion which are solved by increasing forward
in time the physical state of the system in small time steps of
size 8r. The resulting equations are solved by using Beeman's

i lra ) —d i(re) — (rij—re) (ajaﬂﬁ"—
o
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eral character of our study we content ourselves by using the
Lennard-Jones (6 — 12) poiential which is commonly used in
studies of general behavior We will consider that the interac-
tion of the tip with the surface does not disturb very much the
electronic structure of the system. This consideration means
that we do not have to deal with the quantum aspects of the
problem. This simplification let s save a lot of computer
time. If. for one side, we lose details of the considered phe-
nomenon, we gain in that we can study true dynamical and
temperature dependent models.

This work is organized as follows. In the section 11 we in-
troduce general aspects of the numerical method used. in the
section 1T we present our results and in section I'V we discuss
and present some conclusions.

1L SIMULATION BACKGROUND

Our simulation is carried out by using molecular dynam-
ics (MD) simulation. A schematic view of the simulation
arrangement we have used is shown in Fig. 2. Three springs
of elastic constants k. ky and &, are attached to the particle
M that represents a tip point. This arrangement allow us to
measure normal (F) and parallel (Fy. F,) forces on M. The
surface is represented by an arrangement of particles which
interact with each other and with the mass M through a trun-
cated Lennard-Tones (6 — 12) (LT) potential

I'J'r'.]) .
if g < r
Fij=rc 43 af = i1

.!'_f Fig >re

method of integration[ 1 1—14]. The system is arranged in 4
layers with free boundary conditions in all directions. The
first layer is frozen in a regular arrangement as in the (001)
surface of a Lennard-Jones hee crystal in order to maintain
the whole structure as flal as possible,

With the tip far away from the suwitace we thermalize the
system alb temperature T, After thermalization. the lp is
pushed in a direction parallel to the surface at constant ve-
locity vp. Foreach simulation the distance between the spring
and the surface is fixed at the stant, so that we can control the
perpendicular force on the tip. By measuring the size wvari-
ation of the springs we can calculate the lateral, F.. and the
perpendicular force, F.. on the tip. The temperature, T, of the
surface can be controlled by using a velocity renormalization
scheme (See for example [15] and references therein), From
the equipartition theorem we can write that

kp

(=3
m

T. (3

By controlling the value of (v*} we can reach a chosen tem-
perature Tr. An appropriated way to do that is by successive



Apéndice A. Apéndice

Brazilian Jowrnal of Physics. vol. 36, no. A, Sepremiber, 2006

4]
P PN I P O A O P L Y

a
a
b
L

FIG. 3 Epergy as a function of tamperature. The melting emperature is estimated as
the inflexion point, being arcund T, = 1. le/k,

approximations. By multiplying each velocity by a factor o
defined as

.'I n .
=4 ————8 i 4
oy \f. Mg Ty ()

a fArst approximation to Ty is done. By evolving in time the
system we can create sequences, Tn. {v}e and {a '}y, such that
after a finite number of time steps the temperature of the sys-
tem converges Lo Ty == Ty, The friction coeffcient is calculated
as the quotient

dFy
aF.

(5

=

Before we start the simulation we have to have an estima-
tive of the melting temperature, T,,. of the system. This is
done by performing a preliminary simulation of the substrate,
In Figure 3 we show the total energy per particle. E. as a func-
tion of temperature. The melting temperature is estimated as
the inflection point of the curve. We find T == 1.1 in accor-
dance with earlier calculations [10, 15-17]. The velocity, po-
sition and forces are stored at each time step for further analy-
sis. We measure the time 7, temperature T and forces in units
of @ /m fe. e /kp and g/ o respectively.

1L RESULTS

We have simulated the FFAM system for several lempera-
tures and initial distances of the tip to the substrate or equiva-
lently. the normal force in the tip. In Fig. 4 we show a plot of
our MD simulation results for the friction force as a function
of normal force for several temperatures. The Amonton”s Law
of friction states that frictional forces are proportional to the
normal force and independent of the contact area. This type of
behavior was observed in some systems by many anthors, who
fitted {F%) to & linear function of both load.(F.). and contact
area. A:

(Fr) = pelFa) + cA. ()

Here u is the friction coefficient and the second term cA is
interpreted as the friction force for zero normal force. In the
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FIG. 4 The fricion foree, (Fy) as a function of normal fomwe, (F) is
shown for several tfemperatures. The (Fi) and |

) forces am measured in
units of £/ The figums, from @ t© ¢ are for severnl different values of
T = 025,044,067 085.1.05 respectively. The cimles are the MD resulrs
and the stright line comespond bo an adjust.

following we present our results that strongly suggest that the
Amonton’s laws[ 18, 19] is violated when the friction force is
considered as a function of emperature. In the Fig. S(left)
we show a plot of ¢4 as a function of temperature. We can
see that when the temperature increases the contact area or
achesion forces decrease. This behavior can be related 1o the
fact that at low temperature the atoms at the surface perform
lowe amplitude jumps so that the number of collisions with the
lip is low. In this case the effective contact area is high be-
cause the tip stays a long time close to the surface. However,
when the temperature grows the number of high energy fAuc-
tuations of particles at the surface increases with a consequent
increase in the number of high energy collisions with the tip,
decreasing the effective contact area. We also observe that the
friction coefficient { Shown in Fig. S(right)) grows abruptly at
T ~ 0.7e /kgy. This behavior can be related to the pre-melting
of the surface., We show in fig. 6 a plot of the path of the tip
over the surface for several temperatures and normal forces.
As should be expected the paths are well defined for low tem-
peratures becoming random as temperature grows.  To wan-
derstand whal is going on, we have calculated the residence
time of the tip in each site. defined as the time that the tip
spends in the neighborhood of a specific site, L.e., its distance
to some particular site being smaller than some reference dis-
tance 3. With no loss of generality we choose 8 = . the lal-
tice parameter. In Figs. 7 and & we show the histograms rfor
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FIG. 61 Path of the tp over the surface (XY plane) for several tempera-
tures and normal forces. From a) toebwe have T = 0025 044 067 085.1.05
respectively. The normal forces am defined in fig 4. The plets are shown
dizlocated by a constant value in the ¥ direction as o matter of clarity.

normal forces &, = —1.09, —1.02,—0.95,—0.42, —0.14 and
F, =2.05,2.09,2.13,2.52,2.56 respectively for several tem-
paratures,  For negative values of F. the residence time is
well defined even al high emperatures having its average at
& == 50. The tip i= immersed in the surface, so thal. it can e as-
ily travel along channels on the surface of the crystal. In the
Fig. & we show the histograms for positive values of F,, The
temperatures are the same as in Fig. 4. Atlow T they show a
similar behavior as that for F, < 0, However. at higher lemper-
atures, the residence time spreads out to the higher r region.
We interpret this as a closing of the channels discussed abowve
due 1o thermic motion of the particles at the surface. When
temperature increases the particle gets more energy. which is
eventually enough to push it from any specific neighborhood.
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IV, CONCLUSION

We have performed a molecular dynamics simulation of a
FFM experiment. Our results were obtained by varving the
normal force in the tip and the temperature of the surface, The
behavior of the cA term in the Amonton’s law ieq. 6) and the
friction coeffcient were found to depend on the temperature,
The cA term which measures essentially the effective contact
area. A, between the tip and the surface were found to decrease
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with increasing T The friction coefficient presents a sudden

Jump which seems to be related to the premelting processes of
the surface.

A chinow ledgme nits

This work was partially supported by CNPg. We are grate-
ful to B. A, Soares for suggestions and comments.

[1]1 E. Meyer. R. M. Overney. K. Dransfeld. and T. Gyalog.
Nanoscience - Friction and Rheology on the Nanomerer Scale,
(World Scientific Publishing, Singapore, 1998).

[Z] C. M. Mate. G. M. McClelland. . Erlandsson, and 5. Chiang.
Phys. Rev. Lett. 30, 1942 (1987).

[¥] S. Fujisawa, E. Kishi, ¥ Sugawara, and 5. Morita. Phys. Rewv.
B 51, 7849 (1995).

[4] R Lithi, E. Meyer, M. Bammerlin, L. Howald, H. Haefke, T.
Lehmann, C. Loppacher, H.-J. Guntherodr, T. Gyalog. and H.
Thomas, J. Vac. Sci. Technol. B 14, 1280 (1996).

[5] F. Eeimann and M. Evstipneev. Description of atomic friction as
forcad Brownian motion New Jorrnal of Physics, 7, 25 (2005).

[6] T. Gyalog and H. Thomas, Z. Phys. B 104, 669 (1997).

[71 A. Volmer and Th. Nattermann, Z. Phys. B 104, 363 (1997,

[8] E. Grecco et al.. Phys. Rev. Lett. B4, 1172, (20000,

[9] P. Reimann and M. Evstigneev Phys. Rev. Lew. 93, 230802

(2004

[10] F. 1. Resende and B. V. Costa, Phys. Rev. B 61, 12697 (2000}

[11] D. Bemman. J. Comput. Phys. 20, 130 ( 1976).

[12] H. 1. C Berndsen and W. F. Gunsteren Prarical Algorishms for
Dryvramic Simularions. Pag, 43-65,

[13] M. P Allen and D. J. Tildesley, Compurer Simulation of Liguids
(Oxford Scince Publications, New York. 1992)

[14] D. C. Rapaport, The Art of Maolecular Drvnamic Simulation
(Cambridge University Press, New York. 1997)

[15] P Z. Coura. O M. Mesquita and B. V. Costa. Phys. Rev. B 5%,
S (1999,

[1&6] F. 1. Resende and B. V. Costa, Surf, Sci. 481, 54 (2001 5.

[17] B Z. Coura and B. V. Costa, Int. J. Mod. Phys. C %, 857 (1998),

[18] J. Ringlein and M. O. Robbins, Am. J. Pliys. 72, 884 (2004

[19] D. Gourdon, N. Ismaclachvili. Phys. Rev, E 68, 021602, (2003).



Apéndice A. Apéndice

203

[2] R.A. Dias, M. Rapini and B.V. Costa, Dynamics of Two Sliding Magnetic
Surfaces, Brazilian Journal of Physics 36-3B, 1074-1077 (2006).

LO74

Brazilian Jouwrnal of Phvsics, vol. 36, no. 3B, Seprember, 2006

Dynamics of Two Sliding Magnetic Surfaces

R.A. Dias, M. Rapini, and B.V. Costa
Laborardrio de Simulagdo - Deparramento de Fisica - ICEX - UFMG
Cama Posral 702, 30I123-970 Belo Horizonre - MG, Brazil

Received on 8 December. 2005

We use Monte Carlo and Maolecular Dvnamics simulation to study a magnetic tip-sample interaction. Our
interest is to understand the mechanism of heat dissipation when the forces involved in the svstiem are magnetic
in essence. We consider a magnetic crystalline substrate composed of several layers interacting magnetically
with atip. The setis put thermally in equilibrium at temperature ¥ by using a numerical Monte Carlo technique.
By using that configuration we study its dynamical evolution by integrating numerically the equations of motion.
Our results suggests that the heat dissipation is closed related to the appearing of vortices in the sample.

Keywonds: Sliding Nano Magnetic Surfaces: Magnetic Friction: Mol cular Dynamic; Monte Cado

L INTRODUCTION

In magnetic films for which the exchange interaction is less
than the separation between layvers form quasi 2 dimensional
(2d)y magnetic planar structures. In general the magnetization
of such films is confined to the plane due to shape anisotropy.
An exception to that is the appearing of vortices in the sys-
tem. A vortex being a topological excitation in which the in-
tegral of line of the field on a closed path around the excita-
tion core precess by 2m (—2m) (See figure 1.). To the purpose
of avoiding the high epergetic cost of non-aligned moments,
the vortices develop three dimensional structures by turning
ont of the plane the magnetic moment components in the vor-
tex core.[ 1] For data storage purposes, magnelic vortices are
of high interest since its study provides fundamental insight
in the mesoscopic magnetic structures of the system[2]. In
a data storage device we have always two sliding surfaces in
contact: a surface that serves as the storage media and a read-
write head. The quality and the mass of data we can store
depend on the capacity of the system to remove heat from the
media surface to the neighborhood.

FIG. 1@ Schematic view of a vortex (kefty and anti-vorex (right) for
spins of the same length.

It is our interest in this paper to study the friction between
two sliding surfaces. In a macroscopic scale it is known that
the force of friction between surfaces satisfies some rules: |
- The friction is independent of the contacting area bebween
surfaces. 2 - It is proportional to the normal force applied
and 3 - The force of Kinetic friction is independent of rela-
tive speed between surfaces. That behavior being the resualt
of many microscopic interactions between atoms and mole-

cules of both surfaces, it is also dependent on the roughness,
temperature and energy dissipation mechanisms. There fore,
to understand friction it is necessary to understand its micro-
scopic mechanisms[3].

The availability of refined experimental lechniques makes
it now possible to investigate the fundamental processes that
contribute to the sliding friction on an atomic scale. Issues
like how energy dissipates on the substrate. which is the
main dissipation channel (electronic or phononic) and how the
phononic sliding friction coefficient depends on the cormiga-
tion amplitude were addressed | and partially solved. by some
groups, [4. 5] Less known is the effect on friction of a mag-
netic tp moving relative to a magnetic surface. Applications
of sub-micron magnets in spintronics, quantum computing,
and data storage demand a huge understand of the sub-micron
behavior of magnetic materials. The construction of magnetic
devices has to deal with distances of nanometers between the
reading head and the storage device. [6-8].

In this paper we use a combined Monte Carlo-Molecular
Drvnamics (MC-MD) simulation to study the sliding mecha-
nism in a prototype model consisting of a reading head mow -
ing close 1o a magnetic disk surface. A schematic view of our
simulation arrangement is shown in figure 2. Our model con-
sists of a magnetic tip (The rading head) which moves close
tora magnetic surface (The disk surface.). The tip is simulated

FIG. 20 Schematic view of our simulation arrangement. The tip is
simulated as a 5 = 5 rigid lattice of particles each carying a spin s,
The surface is simulated as an arrangement of size 20 = 20. The tip
is allowed to slid over the surface with initial velocity v =vof. The
arrows represent the spins directions,

as a cubic arrangement of magnetic dipoles and the surface
is representad as a monolayer of magnatic dipoles distributed
in a square lattice. We suppose that the dipole interactions
are shielded, so that, we do not have to consider them as long
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range interactions. This trick simplifies enormously the calcu-
lations putting the cpu time inside reasonable borders.

We fix the sizes of the surface (Fig. 2) and the tip so that
only correlations proportional to the length L, of the surface
are present. We know that in a real reading head moving close
to a magnetic disk surface the cormelation lengthiZ) is less than
the sarface’s dimension if the system is far from a phase tran-
sition, where £ diverges. Howeverwe ex pect that the phenom-
enology will not change considerably if we increase the length
L; of the surface as long as the tip's length Ly is much smaller
than ..

The dipole can be epresented by classical spin like vari-
ables § = 5.4 + 87 + 52 The total energy of this arrange-
ment is a sum of exchange energy. anisotropy energy and the
kinetic energy due to the relative movement between the tip
and the surface as follows.

Ny 72
ey ER e o i
=i 2

where Uspim = Uy + Us.

Oy = (S5 S5+ S S+ AnS5i- SE,)
= =32 (2)
. . = 2
vy = -5 % (Sgi'5§j+5;'5::,=+}'65;!'5;j:]
<d f=
N 5
- D.izl:s}"j:l_ (3
i=1
and
Ups=—3% Jus [|F||u' —_P’;_,il) [ Sni - 854) (4
]
with
Ti—s | — Fai|) = Foexp{ —ot (Fau—sy—ro) } (5)

In equation | the first ©rm, ,r";:‘:’h_:]j;fi_’mf_,,j,,- . stands for the rel-
ative kinetic energy : surface-reading head (s-h). The second
term. Uspip. account for the magnetic dipoles interactions in
the tip.L7% and in the surface, I7;. The last term, Lfy_s. is the
interaction energy between the tip and the surface. The syim-
bol < ij = means that the sums are to be done over the first
neighbors only, For the interaction tp-surface, we suppose
that the coupling. J. is ferromagnetic. By considering that J7 is
a function of distance, will allow us 1o study the effects of the
@lative movement of tip-surface. The exchange anisotropic
term A. controls the kind of vortex which is more stable in the
lattice,

For low values of A the spins close tothe center of the vortex
are in the plane. For & = 0.7J the configuration that minimizes
the vortex energy is for the spins close to the center to develop
a large out-of-plane componant, Finally. the site anisotropy I»
controls the out-of-plane magnetization of the model In the
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sections below we will discuss behavior of the sliding surface
for some values of the parameters. This work is organized
as follows, In the section Il we introduce general aspects of
the numerical method used. in the section T we discuss our
results and in section I'V we present some conclusions,

1L SINMULATION BACKGROUND

In this section we describe the numerical approach we have
used to simulate the model. The simulation is done by nsing a
combined Monte Carlo-Molecular Dyvnamics (MC-MD) pro-
cedure. The particles in our simulation move according New-
ton’s law of motion which can be obtained using the harmil-
tonian L[9]. The spins evolve according to the equation of
motion [ L]

I8 i - SH
il L —Shigi %5 . (53]
dt Shist

As we are mainly interested in the magnetic effects we con-
sider the particles in the tip and in the surface as fixed letting
the tip slid over the surface. This generates a set of 3W 4+ 3
coupled equations of motion which are solved by increasing
forward in tune the physical state of the system in small time
steps of size &r — 1073/~ !, The resulting equations are solved
by using Runge-Kutta's method of integration[ 11].

The surface i1s arranged as a rigid 204 =« 20a square lattice
with periodic boundary conditions in the xv direction, where a
is the lattice spacing. The head is simulated as a rigid 5a = 5a
square lattice. With no loss of generality the lattice spacing.
a. will be taken as @ = | from now on. In fgure 2 we show
a schematic view of the arrangement used in our simulation.
Initially we put the tip at a large distance from the surface, so
that. J,_, = 0. By using the MC approach we equilibrate the
system al a given temperature. T, By controlling the energy
of the system we found thatl the system is in equilibrinm after
107 MC steps. Once the system is in thermal equilibrivm we
give an initial velocity, v = vat. to the tip. We follow the
system’s evolution by storing all positions, velocities and spin
camponents at each time step for posterior analysis. From
now on the energy is measured in units of J. lemperature in
units of J/ kg, ime in units of J4 and velocity in units of
a/J~! where kg is the Boltzmann constant.

L. RESULTS

Wi hawve simulated the system for several lemperatures. For
all of them we have fixed Jys =Js =0, Jp =207, =1, h; =
A = 1 and the site anisotropy Dy = ¥, = 0. 1.7 to obtain a high
out-of-plang component.

With the head far from the surface, we start the time evolu-
tion of the system atr = 0 and with vo = 0. Up o5 = 200 the
he ad does not interact with the surface. This part of the simu-
lation serves as a guide to the rest of the simulation. Only ther-
mal Auctuations of the vortex density can be seen, Atr = 200
we start moving the head with velocity va.  After that. the
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The inirial velocity isva = 0.5 inall cases.

reading head interact with the surface. We consider that the
tip interact with the surface. if there is a non-vanish net force
acting on the magnetic head tip and the surface. We will see
in the following that depending on the initial velocity, initial
configuration and temperature, several things can happen.

In figure 3 we show the velocity of the head and the vortex
density (¢ ) as a function of time plotted in the same graphic
for some interesting sitnations. The vortex density is multi-
plied by a constant factor { f = 2) as a matter of clarity. The
simulations are for T = 0.1 (Figures 3.a) and T = 0.2 (Figure
3.band 3.c). We can observe in the figures that when the head
start interacting with the surface the vortex density grows in
any situation. That behavior indicates that the formation of
vortices can be a mechanism for energy dissipation. In the
first plot we observe that the Kinetic enargy of the tip is trans-
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ferred to the surface and the head stops. moves back and forth
and escapes from the surface influence. At higher tempera-
tures the situation is a bit more complex. Depending on the
initial condition the head can be trapped in the surface region,
as seen in figure (3.ch. or it passes through it just avgment-
ing the vortex density (3.b). The cost for this increase in the
vortex density is a decrease in the kinetic energy.

In figure (4.a) and (4.b) we show the velocity and vorlex
density ¢y as a function of time for different initial velocities
(Vo = 0.6.0.2 respectively ), al a same temperature T = 0.2
For the higher velocity(4.a), the tip decreases its velocity al-
most up o stop and become trapped. however its kinetic en-
ergy is sufficient to go across the surface region. For a lower
temperature and velocity, figure (4.b), the tip interacts almost
elastically with the surface.

We note that the increase in the vortex density it is not an
instantaneous response o the diminishing of the kinetic en-
ergy of the tip. It may be due to an intermediate mechanism:
The kinetic energy is used to excite spin waves in the surface.
Because there is no mechanism of energy dissipation. part of
the energy contained in spin waves is transferred (o vortex ex-
citations.
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IV, CONCLUSIONS

In this work we have simulated the interaction of a magnetic
tip with a magnetic surface. Our results show that depending
on the relative initial velocity and temperature the tp can in-
teract elastically with the surface, becomes trapped in a small
region or pass through the swrface region. In the case of a
slightly elastic interaction the vortex density does not change.
In the cases where the vortex density increases the kinelic en-
ergy diminishes. However. the increase in the vortex density it
is not an instantaneous response o the diminishing of the ki-
netic energy of the tip. We suspect that an intermediate mech-
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anism involving spin waves is present, intemmediating the phe-
NOMenon
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In this work we study the thermodynamic properties of ultrathin ferromagnetic dots using Monte Carlo siniu-
lations. We investigate the vortex density as a function of the temperature and the vortex structure in monolaver
dors with perpendicular anisotropy and long-range dipole ineraction. The interplay between these two terms in
the hamiltonian leads to an inEresting behavior of the thermodyvnamic quantities as well as the vortex density.

Keywonds: Monte Carlo: Ultrathin Alms: Phase transition

L INTRODUCTION

Magnetism at nanoscale. when the size of the structure is
comparable to or smaller than both the ferromagnetic (FM)
and antiferromagnetic ( AF) domain size, offers a greal po-
temtial for new physics. In the last decade there has been an
increasing interest in ultrathin magnetic dots from research
groups as well as technological industries. Such an interest
is due to numerous unigque phenomena related o the low-
dimension of these systems.

The modern technology demands techniques capable of
producing nanometer-sized structures over large areas. A
cood perspective is the use of nanodots of nickel that could
store terabyte of data in a computer chip just a few centime-
ters wide. In particular, ferromagnetic nanodots have been
widely studied by use of experimental techniques such as
MEM (magnetic force microscopy ). In addition. some theo-
retical models were proposaed o explain the physical phenom-
ena observed in the experiments, among them the transition
from perpendicular to in-plane ordering and the magnetore-
sistence effect.

Regarding the perpendicular to in-plane ordering transition,

ex periments were done using epitaxial films to investigate its
transition temperature and thickness dependence [2] [3]. In
addition, many theoretical approaches were developed, forex-
ample, freating a two-dimensional layer by remormalization
group [4]. Some lattice models were proposed to take into ac-
count long-range dipolar interactions and surface anisotropy
[5].

Based on such models, Monte Carlo simulations have been
widely used to study the phase diagram of very thin flms [6],
the nature of this transition [7] as well as its dependence on the
magnetic history of the system [8]. ©n the other hand. mag-
netic domains [9] and magnetic structures [10] have also been
investigated by using computational methods. A topological
excitation, the spin vortex. has been found inexperiments and
alzso detected in simulations. Vortex structures are believed
to drive a Bereziinski-Kosterlitz-Thouless (BKT) phase tran-
gition in the two dimensional planar-rotator (PR) model [11].
Althoungh vortices are present in thin films with long range in-
teractions, il is not clear if they play any role in the transition

The model we study is described by the Heisenberg spin
hamiltonian with exchange and long-range dipolar interac-
tions as well as single-ion anisotropy

- 5i-58
H=—JY ‘.i.-.‘s,-+DEk 'r?kk_
&

<

where we use classical spins |S| = 1. Here the first sum
is performed over nearest neighbors with exchange coupling
strenght, J = 0, while the second sum runs over all spin pairs
in the lattice. The constant of dipole coupling is DX, rg is
a vector connecting the ¢ and & sites and A is the single-site
anisotropy constant along the z-axis[5].

The main task in this work is to study the importance of
vortices in the physics of the model. Although preliminary.
our results indicate an anomalous behavior of the vortex
density at the transition temperature for 8 = £ = 1. In the
following we present a brief background on the simulation,

_2."""'"'“‘”5"'“"'—AE(S?]E . (1)
1

=
Cike

our results and the conclusions.
Maethod

The simulations are done in a square lattice of volume
Lo L owith L = 20,4060 by uwsing the Monte-Carlo method
with the Metropolis algorithm [12. 13]. Since nanodots are
finite per namre we have to use open boundary conditions in
our simulations. However, we want to emphasize the long
range effects of the dipolar term of the model at the boundary
of the structure. For that, we have used periodic boundary
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conditions in the non dipolar terms while for the dipolar term
we have used open conditions.

We have studied the model for three different values of the
parameters 4 and D, § = AQ =0.1, 1.0 and 9.0 for fised J = 1.
Energy is measured in units of J5% and lemperature in units
of J52 fkg. where kg_ is the Boltzman constant. For every tem-
perature the frst 107 MC steps per spin were used to lead the
system to equilibrium and the next 107 configurations were
used o calculate thermal averages of thermody namical quan-
tities of interest.

IL. RESULTS

In the case where & = 0.1, we measured the out-of-plane (z)
and in-plane (xy) magnetizations (Shown in Fig. 1)

T B B B B B B B B B L R
09 -
o.8F b
.y ]
U.ﬁ_— 7
05k ]

='3.-1_- 7
Z 03k -
0z ]
o1k ]
i Lol 1
010203040506 I','_]__T 0809 1 111213

FIG. 1: Out-of-plane and in-plane magnetization (open and full sym-
bols) for & = 0.1

The system comes from an ordered state at low tempera-
ture to a disordered state at high temperature. That behav-
ior indicates an order-disorder phase transition at T, == 0.55.
The in-plane magnetization, M. grows presenting a maxi-
mum close to the order-disorder critical temperature T,.. How-
ever, the height of the peak diminishes as L grows, in a clear
indicative that it is a finite size artifice.

The magnetic susceptibility is shown in Fig. 2. The posi-
tion of the maxima give us an estimate for T.(== 0.55).

We also measured the vortex density in the xy plane as a
function of the temperature. Starting from the highest emper-
ature, T = 1.2, the number of vortex decreases and reaches a
minimum. Then it starts to increase as the system is cooled
dovwen, This behavior is shown in Fig.3 and the graphics indi-
cate that the ground state of the system has a significant num-
ber of vortices and anti-vortices in the xy plane. Apparently,
the minimum of the vortex curve is connected with the transi-
fion to in-plane magnetization. however, we were not able to
establish that connection.

For & = 1.0 the behavior of the in-plane and out-of-plane
magnetizations (See Fig. 4), suggest that the ground state is
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B9

FIG. 2: Out-of-plane {open symbols) and in-plane (full symbols) sus-
ceptibilities for & = 0.1.
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FIG. 3: Vortex density in the xv plane for & = 0.1.
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FIG. 4: Out-of-plane {open symbols) and in-plane (full symbols)
magnetization for & = 1.0,
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disordered in contrast to earlier works of Santamaria [6] and
Vedmedenko [ 10] that argue that the ground state is for spins
ordered in the xy plane. A plot of the susceptibility is shown
in Fig. 5 as a function of temperature. Although some authors
[6. 10] concluded that this transition is of second order. the
curves show well defined maxima that do not seem to indicate
any critical behavior.

40 T T T T T T T T T

1.1

2

FIG. 5: In-plane susceptibility for & = 1.0. The lines are only a goide
to the eve.

The vortex density curve in the xy plane is shown in Fig. 6.
We see that the number of vortices increases monotonically
from zero as a function of temperature. As emperature grows
we observed that the spins in the lattice start to disorder, so
that pairs vortices-anti-vortices can unbind inducing a BET
transition. However our results are not refined enough to de-
cide that. In Fig. 7 we show two typical configurations for
T =0.8 and 1.2 where the vortices are indicated by circles
and the anti-vortices by squares.

0405 T T T T T T T T T T T

0.04F

&

=3

[}
T

0.02

b=
[=1
—
T
|

111213

PP PR W "l I
40506070809
T

FIG. 6: Vortex density in the xy-plane for & = 1.0,
For systems with larger 8. for example. & = 9.0, the spins
are preferentially in the xy plane but it does not present any
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FIG. 7: Configurations of the system with & = 1.0 for T = 0.8 &
T = 1.2, The vortices are indicated by spheres and the anti-vortices
by cubes.

Magnetization

5 B fe il

FIG. 8: Out-of-plane and in-plane magnetization (open and full sym-
bols) for & = 9.0,

magnetic ordering (See Fig. 8). The vortex density curve is
similar to the case where & = 1.0 (See Fig. 9).
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FIG, 9: Vortex density in the xyv-plane for & — 9.0,

1ML CONCLUSION

In summary, we iavestigated the Heisenberg spin model
with exchange J and dipolar interactions [ and an anisotropic

210

6T s
t2rm A for different parameters & — £, For small &, (0.1), we
obzerved that the vortex density has a minimum and i=s non-
rero for low emperatures. Apparently. this minimuem is con-
nected with the order-disorder phase transition but this con-
nection has o be studied more carefully. For larger values
of & (1.0 and 9.0) the vortex density and the configurations
of vortices in the system led us to suspect of a phase transi-
tion of the BKT type involving the unbinding of vortice s-anti-
vortices pairs. However our results are not refined enough to
decide that.
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Phase transition in ultrathin magnetic films with long-range interactions:
Monte Carlo simulation of the anisotropic Heisenberg model
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Ultrathin magnetic films can be modeled as an anisotropic Heisenberg model with long-range dipolar
interactions. It is believed that the phase diagram presents three phases: An ordered ferromagnetic phase (11, a
phase characterized by a change from out-of-plane to in-plane in the magnetization (IT). and a high-temperature
paramagnetic phase (IIT). It is claimed that the border lines from phase I to I and 1T to TI1 are of second order
and from I to IT is first order. In the present work we have performed a very careful Monte Carlo simulation of

the model. Our results strongly support that the line separating phases IT and 1T is of the BET tvpe.

DO 101053 PhyvsRevB. 75014425

L INTRODUCTION

Since the late 1980s there has being an increasing interest
in ultrathin magnetic films.!"~® This interest is mainly associ-
ated with the development of magnetic-nonmagnetic multi-
layers for the purpose of giant magnetoresistence
applications.” In addition, experiments on epitaxial magnetic
layers have shown that a huge variety of complex structures
can dewvelop in the system.®!! Rich magnetic domain struc-
tures like stripes. chevrons, labyrinths, and bubbles associ-
ated with the competition between dipolar long-range inter-
actions and stromg anisotropies perpendicular to the plane of
the film were observed experimentally. A lot of theoretical
work has been done on the morphology and stability of these
magnetic structures.'”'# Beside that, it has been observed
the existence of a switching transition from perpendicular to
in-plane ordering at low but finite temperature:'5-1% ar low
temperature the fAlm magnetization is perpendicular to the
film surface: as temperature rises the magnetization fips to
an in-plane configuration. Ewventually the out-of-plane and
the in-plane magnetization become zero.!®

The general Hamiltonian describing a prototype for an
ultrathin magnetic film assumed to lay in the xy plane is'?

H=—J2 §;-5,- A% 57

4 i
§."-STJ:_1(§."F§}L§_§'F@3 )
A

i

+ D>

i

Here J is an exchange interaction. which is assumed to be

nonzero only for nearest-neighbor interaction. I is the dipo-

lar coupling parameter, A is a single-ion anisotropy, and ry

=F‘,-— 7:.. where 7 stands for lattice vectors. The structures

developed in the system depend on the sample geometry and

size. Several situations are discussed in Ref. 14 and citations
therein.

Although the structures developed in the svstem are well
known. the phase diagram of the model is still being studied.
There are sewveral possibilities since we can combine the pa-
rameters in many ways. We want to analyze the case J>=0 in
some interesting situations. A more detailed analysis cover-
ing the entire space of parameters is under consideration.

(1)

109 8- D12 2007751 W0 14425(7)

O14425-1

PACS number(s): 75.10.Hk, 75 30Kz, 7540 Mg

(1) Case D=0, For D=0 we recover the rwo-dimensional
{2D) anisctropic Heisenberg model. The isctropic case A
=0 is known to present no transition.”' For A =0 the model
is in the Ising universality class®” undergoing an order-
disorder phase wamsition whose critical temperature is
nppmximme[yﬂ'

g 2Ts -
2T (A -
where T3 is the tramsition temperature of the three-

dimensional Heisenberg model T5/0==1.30.

If A=20, the model is in the xy universality class. In this
case it is known to have a Berezinskii-Kosterlitz-Thouless
(BKT) phase transition.” > This is an wnusual magnetic-
phase wansition characterized by the unbinding of pairs of
topological excitations named vortex-antivortex. =% A waor-
tex (antivortex) is a topological excitation in which spins on
a closed path around the excitation core precess by
2 (—2w). Above Tgxr the correlation length behaves as £
=explbr ), with +=(T—Tger}/Tagr and £—oo below
T ewr-

(2) Case D=0. In this case, there is a competition be-
tween the dipolar and the anisotropic terms. If f» is small

FIG. 1. A sketch of the phase diagram for the model [Eq. (1)].
Phase [ corresponds to an oot-of-plane magnetization, phase II has
in-plane magnetization, amd phase III is paramagnetic. The border
line between phase I and phase IT is believed o be of first order and
from regions [ and IT to II1 o be both of second order.

2007 The American Physical Society
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it

FIG. 2. Out-of-plane (a) and in-plane (b) magnetization for I
=0.1. The ground state is ferromagnetic. There is no in-plane spon-
taneous magnetization.

compared to A we can expect the system to have an Ising
behavior. If I? is not oo small we can expect a transition of
the spins from out-of-plane to in-plane configuration.!” For
large enough [ out-of-plane configurations become unstable
such that, the system lowers its energy by turning the spins
into an in-plane anti-ferromagnetic arrangement. For the pla-
nar xy model with pure dipolar interactions, the swystem or-
ders at T.=1.39+0.05 (Ref. 34) where temperature is in units
of J52/kg and kg is the Boltzmann constant.

Earlier works on this model, which discuss the phase dia-
gram, were mostly done using renormalization group ap-
proach and numerical Monte Carle simulation.'™1%2% They
agree between themselves im the main features. The phase
diagram for fixed 4 and J=1 is schematically shown in Fig.
1 in the space (2.T). From Monte Carlo (MC) results it is
found that there are three regions labeled in Fig. 1 as L 1L,
and III. Phase I comesponds to an out-of-plane magnetiza-
tion. phase IT has in-plane magnetization. and phase IIT is

5 T

in v

4.

o

— a2

5]

P TR TP T T T TP T T
El_'l G2 035 04 05 06 070809 1 1112135

FIG. 3. Specific heat as a function of temperature for D=0.1.
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FIG. 4. Out-of-plane susceptibility as a function of temperature
for =001,

paramagnetic. The border line between phase I to phase II is
believed to be of first order and from regions I and IT wo III
are both second order.

Although the different results agree between themselves
about the character of the different regions, much care has to
be taken because they were obtained by using a cutoff r_ in
the dipolar term. The long-range character of the potential is
lost. As a consequence, it will not be surprising if a different
phase line emerges coming from region IT to region IIL.

In this work we use NMC simulations to investigate the
model defined by Eq. (1). We use a cutoff r. in the dipolar
interaction. Our results strongly suggest that the transition
between regions II and III is in the BKT universality class,
instead of second order, as found in earlier works.

IL SIMULATION BACKGROUND

Our simulations are done in a square lattice of wvolume
L=L (L=10,20,30,40,50, 80) with periodic boundary con-
ditions. We use the Monte Carlo method with the Metropolis
algorithm. 27231 To treat the dipole term we use a cutoff r,
=5a, where a is the lattice spacing. as suggested in the work
of Santamaria and co-workers.'”

We have performed the simulations for temperatures in
the range 0.3=T7T= 1.2 at intervals of AT=0.1. When neces-
sary this temperature interval is reduced to AT=0.01. For
every temperature the first 5 % 10° MC steps per spin were
used to lead the system to equilibrium. The next 10° configu-
rations were used to calculate thermal averages of thermody-

K

0.5

= 0.3f
o2t
o

o
L

0ol 0.2 43 04 0.5 0.6 0,
W

o . r
g k% 1 11 12 L3

FIG. 5. Binder’s cumulant as a function of temperature for IO
=0.1.

0144252
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P T
a

FIG. 6. Vortex density in the xv plane for Dr=0.1.

namical quantities of interest. We have divided these last 10%
configurations in 20 bins from which the error bars are esti-
mated from the standard deviation of the averages over these
twenty runs. The single-site anisotropy constant was fixed as
A=1.0 while the I} parameter was set to 0.10, 0.15, and 0.20.
In this work the energy is measured in units of J5% and tem-
perature in units of J52/kp. where kg is the Boltzmann con-
stant.

To estimate the transition temperatures we use finite-size-
scaling (FSS8) analysis to the results of our MC simulations.
In the following we summarize the main FSS properties. If
the reduced temperature is r={T—T_)/T. the singular part of
the free energy is given by

F‘{I_’n = L—[‘E—n'l";-j_—(:Ll."p:] (3)
for T in the vicinity of the critical temperature and L not too
small.

Appropriate differentiation of F yields the wvarious ther-
modynamic properties. For an order disorder transition ex-
actly at 7. the magnetization M, susceptibility y. and specific
heat . behave respectively as*!2

Moo LR,
X L',

O L, (4)

In addition to these an important quantity is the fourth-order
Binder's cumulant
_ A

Uy=1 By (5)

where m is the magnetization.
TABLE I. Critical temperature T‘E’ of the specific heat C. suscep-

tibility x. and the crosses of the fourth-order Binder's cumulant L7y
as a function of the lattice size L. Data are for D=0.10.

L 1o 20 30 40 50 80
Ly 0.735 0711 0.695 0693 0.e90 DLGaED
X 0.771 0729 0710 0. 707 0. 700 0.6e97
Lhy 0.675 0LeT3 0,673 0.673 0.673
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FIG. 7. M_ and M,, (open and full symbals, respectively) for
=015,

For large enough L. curves for L74(T) cross the same point
U at T=T.. For a BKT transition the gquantities defined
abowve behave in a different way. There is no spontaneocus
magnetization for any finite temperature. The specific heat
presents a peak at a temperature that is slightly higher than
Terr. Beside that, the peak height does not depend om L.
Because models presenting a BKT transition have an entire
critical region, the curves for U74(L) just coincide inside that
region presenting no crosses at all.

The wvortex density is defined as the number of vortices
per area. In the simulation, we analyze each plaquette of four
sites and if the sum of the difference of the angles between
adjacent spins equals =247, we have a vortex (antivortex).

Below we present MC results for three typical regions.
When not indicated the error bars are smaller than the sym-
bol sizes.

1L SIMULATION RES
AL Case D=1

LTS

For D=0.1 we measured the dependence of the out-of-
plane magnetization M _ and the in-plane magnetization M,
as a function of temperature for several values of L (see Fig.
Z). The figures indicate that in the ground state the system is
aligned in the z direction. Approximately at T==0.70 the M_
magnetization goes to zero, which gives a rough estimate of
the critical temperature. The in-plane magnetization has a
small peak close to T ==0.70. Howewver, the height of the peak
diminishes as I grows, in a clear indicative that it is a finite-
size artifice.

T 0 D3 040506 0.7 DE DG 1
X

FIG. 8. Specific heat for D=0.15.

O14425-3
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FIG. 9. In-plane (a) and out-of-plane (b) susceptibility for D
=0.15.

Ll 02 U3 e s oG VT LE e 1 1L 12 L3
T

=]

FIG. 10. In-plane (a) and out-of-plane (b) Binder’s cumulant as
a function of temperature for D=0.15. Observe that the in-plane
cumulant has a minimum at 7==0.35 indicating a first-order phase
transition. After the minimum the curves do not cross each other
having the same behavior (except the spuricus case L= 10). up to
T==0.65 when they go apart. That is an indication of a BET phase
transition.
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FIG. 11.
=0.15.

Vortex density as a function of temperature for O

The behavior of the specific heat, susceptibility, and Bind-
er’s cumulant are shown in Figs. 3, 4. and 5. respectively.
The results indicate an order-disorder phase transition im
clear agreement with Refs. 5—17 and 19. The vortex density
in the xy plane (Fig. 6) has a very shallow minimum near the
estimated critical temperature and is almost independent of
the lattice size. The growth of the mumber of vortices whemn
the temperature is decreased is related to the disordering im
the plane when the magnetic moments tend to be in the z
direction. We have performed a finite-size scaling analysis of
the data above by plotting the temperature Tf as a function of
1/ L for the specific heat, the susceptibility. and the crosses of
the fourth-order cumulant. The results are shown in Table I.
By linear regression we have obtained the critical tempera-
ture as 7. =0.682(2). An analysis of the maxima of the spe-
cific heat Cpyuy (see Fig. 18) as a function of the lattice size
shows that it behaves as €, *In L. indicating a second-
order phase transition. In the phase diagram we crossed the
second-order line labeled c.

5

. Case D=l

In this region of the parameters, it was observed a transi-
tion from an out-of-plane ordering at low temperatures to an
in-plane configuration as described by the magnetization be-
havior shown in Fig. 7. We show M_ and M, in the same
figure for comparison. The out-of-plane magnetization goes
o zero at T==0.35 while an in-plane magnetization sets in.
This phenomenon has already been reported
experimentally''® and it is due to the competition between
the easy axis anisotropy and the dipolar interaction. The spe-
cific heat curve presents two peaks (see Fig. 8). The peak at
low temperature is pronounced and is centered in the tem-
perature in which occurs the rapid decrease of the out-of-
plane magnetization Ty ==0.35. The second peak appears at
To==0.65 and seems to be independent of the lattice size.

TABLE II. Critical temperature T‘f’ as a function of the linear
size L for the susceptibility ., and D=0.15.

Tf_' 0.729 0.698 0.678 0.670 0.650 0638

L 10 20 30 40 50 B0

0144254
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FIG. 12, M, and M_ (open and full symbols, respectively) for

In Fig. 9 we show the in-plane and out-of-plane suscepti-
bilities. The out-of-plane susceptibility presents a single peak
close to T ==0.35. The in-plane susceptibility has a maxima
at T5==0.65 beside the peak at T, indicating two phase tran-
sitions. The Binder's cumulant for the in-plane and ocut-of-
plane magnetization are shown in Figs. 10. Except for the
case L=10 the curves for different values of the lattice size
do not cross each other indicating a BET transition at T
= Th. Beside that. the in-plane cumulant has a minimum at
T==T,. which is a characteristic of a first-order phase
transition.*! 32

The wvortex demsity is shown in Fig. 11. Its behavior is
similar to that ome shown in Fig. 6. The maxima of the spe-
cific heat are shown in Fig. 18 as a function of L. It is clear
that after a transient behawvior it remains constant indicating a
BET transition. A FS5S analysis of the susceptibility (see
Table IT) gives the BKT temperature Tggp=0.613(5). In the
phase diagram we crossed the first-order line labeled a (T}
and the line labeled b (T3).

C. Case D=0.20

In Fig. 12 we show the in-plane and out-of-plane magne-
tization curves for several lattice sizes and D=0.20. We ob-
serve that as the lattice size L goes from L=10 to L=280, both
magnetizations decrease. It can be inferred that as the system
approaches the thermodynamic limit, the net magnetization
should be zero. Therefore, the system does not present finite
magnetization for any temperature T+ 0. The specific heat

568 e i b L B N B0 RS

C

[=T=]

07 .
OB THa A

FIG. 13. Specific heat for D'=0.2. The line is a guide to the
eves.
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FIG. 14. In-plane {a) and out-of-plane (b) susceptibility for D
=0.2.

(Fig. 13) presents a maximum at T==0.75. The curves are for
different values of L. We ohserve that the position of the
maxima and their heights are not strongly affected by the
lattice size. all points falling approximately in the same
curve.

In Fig. 14 we show the in-plane and out-of-plane suscep-
tibilities, respectively. = does not present any critical be-
havior. x™ presents a peak, which increases with L. For the
Binder's cumulant (see Fig. 15) there is no unique cross of
the curves (except for the L=10 curve, which is considered
too small to be taken into account). This behavior indicates a
BET transition at Tggpp==0.75. The vortex density. shown in
Fig. 16 is almost independent on the lattice size.

In addition. we did a FS5 analysis of the susceptibility
{see Table 1T} and the maxima of the specific heat. The spe-
cific heat is shown in Figs. 17 and 18. Its behavior indicates
a BET transition. The analysis of the susceptibility gives
Terr="2.709(5). In the phase diagram we crossed the line
labeled &. In our results we could not detect any other tran-

0.65
1.6
.55

PR -

=" 05
043
.4
0,35

n_a L | 1 L 1 1 L 1 _
A0Z0304 0506070809 | L1 1213
T

FIG. 15. Fourth-order in-plane comulant for =02
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FIG. l&. Vortex density in the xv plane for Dr=0.2.

sition for £=0.20. indicating that the line labeled a ends
somewhere im between 0,15 =20.20 or the crossing at @
occurs at a lower temperature (7 -20.30) outside the range of
our simulated data.

In a preliminary calculation using a lattice of size L=40,
we have estimated the value of the multicritical point in the
intersection of the a. b, and ¢ lines around D'=0.14. Our
estimate agrees with the phase diagram obtained by San-
tamaria and co-workers!? for A =2.0. Their simulations were
done on a BCC lattice with {(001) surfaces while we used a
simple cubic lattice. Howewver. the frst layer of these two
structures is equivalent.

IV. CONCLUSIONS

In earlier studies several authors have claimed that the
model for wlirathin magnetic films defined by Eq. (1) pre-
sents three phases. Referring to Fig. 1 it is believed that the
line labeled a is of first order. The lines b and ¢ are of second
order. Those results were obtained by introducing a cutoff in
the long-range interaction of the Hamiltonian. In the present
work we have used a numerical Monte Carlo approach to
study the phase diagram of the model for J=4=1 and D
=010, 0.15. and 0.20. In order to compare our results to
those discussed above we have introduced a cutoff in the
long-range dipelar interaction. A finite-size scaling analysis
of the magnetization. specific heat. susceptibilities, and
Binder’s cumulant clearly indicates that the line labeled @ is
of first order and the line ¢ is of second order in agreement
with other results. However, the b line is of BET type. After
analyzing the results obtained, some gquestions come out:

(L) Is it possible the existence of a limiting range of in-
teraction in the dipolar term beyond which the character of
the transition changes from BKT to second order?

12) How does the line labeled @ end in the phase diagram?

{33 What is the character of the intersection point of the
three lines in the phase diagram? As the cutoff ry in the
dipolar term is increased. the symmetry of the Hamiltonian is

TABLE III. Critical temperature T: as a function of the linear
size L for the susceptibility y., and £ =0.20.

I'[r' 0829 0781 0. 768 0753 0.750 0.729

L 1o 20 30 40 50 B0
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FIG. 17. Specific-heat maxima obtained by using histograms for
lattices of sizes L=50, 80, 100, and 120 and systems D=0.20 (left)
and D=0.15 (right). Each point is the result of 10° configurations.

not changed. Therefore, we expect that for larger values of
rp. there would be no gualitative changes in our results ex-
cept when the range of the interaction goes o infinity.

However, to respond to question (1) it is necessary for a
much more detailed study of the model for several values of
the cutoff range r_. Im a simulation program we have to be
careful in taking larger r. values since we have to augment
the lattice size proportionally to prevent misinterpretations.

In a very preliminary calculation, Rapini ef al 15 studied
the model with true dipolar long-range interactions by using
open boundary conditions and perfoming the sum without a
cutoff. Their results led them to suspect a phase transition of
the BEKT type involving the wunbinding of wvortices-
antivortices pairs in the model

In order to estimate the point (I*.7) in the phase diagram
where the a line ends it would be necessary to study the
system for T=<0.3. Unfortunately, we would not obtain reli-
able results by using any MC algorithm because for low
temperatures the system becomes trapped in a few regions of
the phase space for a long time. In the near future. we will
address this problem using the histogram technique o re-
spond to questions (2) and {3).
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FIG. 18. Maxima of the specific heat as a function of the lattice
size. The diamonds are for D=0.10. the squares for D=0.15, and
the circles for D=0.20. While in the second-order phase transition
the maxima in the specific heat scale as InL; in the BET phase
transition the finite-size effects are very small.
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We use Monte Carlo and molecular dynamics simulation to study a magnetic tip-sample interaction.
Our interest is to understand the mechanism of heat dissipation when the forces imvolved in the
system are magnetic in essence. We consider a magnetic crystalline substrate composed of several
layers interacting magnetically with a tip. The set is pot thermally in eguilibrivm at temperatare T
by using a numerical Monte Carlo technique. By using that configuration we study its dynamical
evolutiom by integrating numerically the equations of motion. Our results suggest that the heat
dissipation in this system is closed related to the appearing of vortices in the sample. © 2007
American Instinge of Physics. [DOI: 10.1063/1.2654067]

I INTRODUCTIOMN

The friction between two sliding surfaces is one of the
oldest phenomena studied in natural sciences.! In a macro-
scopic scale it is known that the force of friction berween
surfaces satisfies some rules: (1) The friction is independent
of the contacting area between surfaces: (2) it is proportional
to the normal force applied. and {3) the force of kKinetic fric-
tion is independent of relative speed berween surfaces. That
behavior, being the result of many microscopic interactions
between atoms and molecules of both surfaces, is also de-
pendent on the roughness, temperature, and energy dissipa-
tion mechanisms. Therefore, to understand friction it is nec-
essary to understand its microscopic mechanisms.”

For several applications of technology nowadays the un-
derstanding of how heat is dissipated when mobile parts are
involved plays an important role. The availability of refined
experimental techniques makes it now possible to investigate
the fundamental processes that contribute to the sliding fric-
tion on an atomic scale. Issues like how energy dissipates on
the substrate. which is the main dissipation channel {(elec-
tronic or phononic) and how the phononic sliding friction
coefficient depends on the corrugation amplitude were ad-
dressed, and partially solved, by some groups. — Less is
known of the effect on friction of a magnetic tip moving
relative to a magnetic surface. Applications of submicron
magnets in spintronics, quantum computing, and data storage
demand a huge understanding of the submicron behavior of
magnetic materials. The construction of magnetic devices
has to deal with distances of nanometers between the reading
head and the storage device. That makes the study of tribo-
logical phenomena crucial to understand and produce tech-

YElectronic mail: radias @ fisicaulmg br
PElectronic mail: mrapini @ fisica.o fmg. be
“Electronic mail: pablo@ fisicaufifbr
“Electronic mail: bve @ hAsica.ufme. br

Q021 20720074 01 (BV0E301 S/ar$22.00

101, 06320151

nologically competitive devices.5® In particolar the dissipa-
tion of heat in magnetic dispositives is a wvery serious
problem. For example, in a magnetic hard disk for data stor-
age the reading head passing close to the surface of the disk
transfers momentum to it. That momentum transference rises
the temperature locally. Depending on the rate transfer and
the capability of the disk to transfer that energy to the neigh-
borhood some, or all. of the information stored in the disk
can be lost. In the last decade. the progress in the magnetic
recording media and the reading head technology has made
the recording density double almost every 2 years. The mag-
netic bit size used in the most advanced hard-disk-drives is
as small as 0.5= 0.5 um?, while a giant magnetoresistance
head is used to read the bit. This magnetic bit size can still be
diminished by wsing materials with high magnetic aniso-
trapy. Howewver, the paramagnetic limit., when the anisotropy
energy becomes comparable to the thermal fluctuations, is
not far to be attained. As discussed by Garcia er al®1% 5 high
density data storage (1 Thit/in.% terabit per square inch) de-
mands the bit size to shrink to a few nanocmeters, with a
consequent diminishing of the reading head to the same di-
mensions. Well known limitations to that are the Johnson and
shot noise present in any magnetoresistive (MR) device. An-
other limitation to the application of the magnetoresistance
effect to build sensors is thermally imnduced magnetization
fluctuation noise. As discussed in Ref. 11, and references
therein. the magnetic noise iz a fundamental phencomenon
which is manifested as a white-noise resistance fluctuation of
all MR read heads and this effect will exceed Johnson noise
in the next generation of hard-disk-drives VIR heads. In fact
for a real read sensor, which is a spin valve, with the follow-
ing structure PiMn/CoFe/Ru/CoFe/Cu/CoFe/NiFe/Ta,
square physical sensor area =04 m <04 gem. and giant
magnetoresistive coefficient (AR/R) = 7% — 8%, had present
a total measured mnoise (Johnson-amplifier-mag-noise)

@ 2007 Amarcan Institute of Physics
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FIG. 1. Schematic view of a vortex (left) and antivortex (right) for spins of
the same length.

=1.3 nV/yHz, indicating that the mag-noise contribution
(=0.86 n\"z’-u'm} has now just exceeded the Johnson noise
(=0.84 nV//Hz).

Any device that uses the giant magnetoresistance effect
o read a magnetic bit has 1o be wvery sensitive to the spin
configuration in the magnetic surface . The formation of
structures like domain walls or vortices in the film will cer-
tainly increase the magnetic noise. Im that case. the compre-
hension of the nanoscopic mechanism of heat dissipation is
crucial, since a variation in temperature means an increase in
the domain wall and vortex densities of the material.'*™!

Magnetic films deposited on a nonmagnetic underlayer
are used in hard disks to store data. The films are deposited
at high temperatures which cause the magnetic material to
grow with a crystallographic texture. In such films, the pres-
ence of substrate roughness has significant effects on in-
plane magnetic anisotropy. This effect is useful in hard disks.
but the physical origin of this anisotropy is still debated. In
magnetic films for which the exchange interaction is less
than the separation between lavers form quasi-two-
dimensional magnetic planar structures. Im general the mag-
netization of such films is confined to the plane due to shape
anisotropy. An exception to that is the appearing of vortices
in the system. A wvortex being a topological excitation in
which the integral of line of the field on a closed path arcund
the excitation core precess by 2a(—247) (see Fig. 1). For the
purpose of avoiding the high energetic cost of nonaligned
moments, the vortices develop a three-dimensional structure
by turning out of the plane the magnetic moment compo-
nents in the vortex core.'” For data storage purposes, Imag-
netic vortices are of high interest since its study provides
fundamental insight in the nanoscopic magnetic structures of
the sysre:m‘JE'_JS

In this artilce we use a combined Monte Carlo-molecular
dynamics (MC-MD) simulation to study the energy dissipa-
tion mechanism in a prototype model consisting of a reading
head moving close to a magnetic disk surface. A schematic
wiew is shown in Fig. 2. Our model consists of a magnetic tip
(the reading head) which mowves close to a magnetic surface
(the disk surface). The tip is simulated as a square lattice of
magnetic dipoles and the surface is represented as a mono-
layer of magnetic dipoles distributed in a square lattice.

The energy of this arrangement is composed of short
range term A (this term will be discussed in detail later) plus

Downloaded 18 May 2007 to 150.164.15.93. Redistribution subject to AIP license or copyright, see http!
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FIG. 2. Schematic view of our simulation amangement. The tip is simulated
as a 525 rigid lattice of panticles cach camrying a spin 8. The surface is
simlated as an amangement of size 20 200 The tp is allowed to slid aver
the surface with initial velocity @ =wgié. Perdodic boundary conditons are
used for the in plane directions of the surface. The armws represent the spins
directions.

a long range term My, due to the pure dipolar interactions.
The ground state energy per spin of such a system can be
calculated exactly for fixed size as long as the ratio of the
dipolar interaction and the short range interaction K, is suf-
ficiently small. That will ensure that all spins are K aligned
parallel. In fact., Hucht er al.' have shown that for
K=24/30(3)=0.1476 all spins are pointing in the z direction.
In this article we will suppose that the dipole interactions are
shielded (it means to consider the low temperature. low
limit), so that we do not consider the dipolar interactions as a
first approximation. In other words, we are working in the
ferromagnetic region of the problem. Although, we are im-
posing some restrictions o the model, which dash off the
dipole interaction. it can be seen as a guide to understand
experiments and future theoretical works. As a benign side
effect it puts the CPU time inside reasonable borders. With
that in mind, the short range part of the energy is a sum of
exchange energy. anisotropy energy, and the kinetic energy
due to the relative movement between the tip and the surface
as follows:
= Pl

H= —— + Lipin + L7 1
E Y spin B—s» (1)

where Uspin=Ux+17,,

Ny
J . .
Uy, =— 22 2 (S%; - Shp+ Shi- Sk M SR S5 — D2 (550°.
4i 0 i=l1

(2)

N,
J, ) ) >
Uy= =3 2 (S S5+ 52 S5+ 0S5 55) D2 (S3)%

L)
(3)
and
Upe=— E P | R o TE P (4)
Ly
with
Fy_Alrg—r ) =Jy expl—airy,_; —ra) . (5)

Here S =8, %+.5 3+ 57, is a classical spin variable. In Eq.
(1) the first term, Py, ./ 20, stands for the relative kinetic
energy: surface-reading head (s—#). The second term. U .
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accounts for the magnetic dipoles interactions: in the tip (L7,)
and in the surface (L7,). The last term, L7_,. is the interaction
energy between the tip and the surface. The symbol {i,
means that the sums are to be performed over the first neigh-
bors. For the tip-surface interaction. we suppose that the cou-
pling. Jp_,. is ferromagnetic. By considering that J,__ is a
function of distance. it will allow us to study the effects of
the relative tip-surface movement. The exchange anisotropic
term A controls the kind of vortex which is more stable in the
lartice.

There is a critical value of the anisotropy. A,_,FBO.'?J'.JS
such that for A <=Zh_ the spins inside the vortex core mimi-
mizes the vortex energy by laying in an in-plane configura-
tion. For A = A_ the configuration that minimizes the vortex
energy is for the spins close to the center of the vortex to
develop a large out-of-plane component. The site anisotropy,
I, comtrols the out-of-plane magnetization of the model. It is
well known that a guasi-two-dimensional swstem with inmter-
action as in Eq. (2} undergoes a BRT phase transition for Iy,
sufficiently small {in general /.0 < N). at some critical tem-
perature Tger If DJIJ=Ak=0, Tgegr=0.7. For D/JF3= A the
system has a second order phase transition at T. which de-
pends on D)

In the sections that follow we will discuss the impor-
tance of vonex formation for the energy dissipatiom of a
magnetic material. In Sec. Il we introduce general aspects of
the numerical method used., in Sec. 11l we discuss our results,
and in Sec. IV we present our conclusions.

II. SIMULATION BACKGROUND

In this section we describe the numerical approach that
we have wsed to simulate the model. The simulation is done
bw wsing a combined MC-MD procedurs. The particles in our
simulation mowve according Newton's law of motion which
can be obtained by using the Hamiltonian Eqg. (1). The spins
evolve according to the eguation of motion

@S5 oo e PH -
dp TTERAREN g T

As we are mainly interested in the magnetic effects, we
consider the particles as fimed letting the tip slid over the
surface. This generates a set of 3N+ 3 coupled equations of
motion which are solved by increasing forward in time the
physical state of the system in small time steps of size &
=10"37"". The resulting egquations are solved by uwsing
Eunge—Kutta's method of integration. The surface is ar-
ranged as a rigid 20a = 20a square lattice with periodic
boundary conditions in the xy direction, where a is the lattice
spacing. The head is simulated as a rigid 5a > 5a square
lattice. With no loss of generality. the lattice spacing will be
taken as @ =1 from now on. In Fig. 2 we show a schematic
wview of the arrangement used in our simulation. Initially we
put the tip at a large distance from the surface. so that, J,__
=0. By using the MC approach we equilibrate the system at
a given temperature, 7. By controlling the energy of the sys-
tern we consider that the system is in eguilibrium after 1o
MC steps. Once the thermal equilibrivm is reached we ob-
serve the evolution of the separated systems for a small time
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05 *6'2"04 0.6 0.8 1
T

FHG. 3. Vortex density as a function of the temperature. The symbols am for
hy=Mhy=1 with D=, =017 (T). Dy=0.=—0.1F () and D=, =0 with
A=k =068 ( &) and hy=h, =097 (). The lines are only guides to the
eyes.

interval, 7, for posterior comparison. After that an initial we-
locity, v=wvpx is given to the tip. We follow the swvstem's
evolution by storing all positions, velocities, and spin com-
ponents at each time step for posterior analysis. A quantity of
paramount importance for us is the vortex density. g (1), at
the suwrface layver. We calculate the vorex density as a func-
tion of temperature and time for several values of the param-
eters h,. A and D, . As discussed in the following., the
vortex density will be related to energy dissipation. The en-
ergy is measured in units of J,=J =J. temperature in units of
Jfkg, time in units of Jb and wvelocity in units of aid,
where kg is the Boltzmann constant. Each point in our figures
is the result of an average owver 100 initial independent con-
figurations.

. RESULTS

The system is simulated for seweral temperatures and
anisotropy parameters. In all of them we have fixed J, =7,
=J. Jy=2J, and a=1. In the first set of simulations we use
A ,=Mp=LT and the site anisotropy D,=D,=0.1J, —0.1J to
obtain a system with out-of-plane (Ising-like) and in-plane
(XYY symumetries, respectively. In the second set. we put [,
=Ih =0 and k, =k, =0.6J. 0.9 to get vortices with in-plane
and out-of-plane cores, respectively. Before we start the time
evolution, we have to know how the vortex density, ¢, de-
pends on the temperature. In Fig. 3 we show a plot of ¢, as
a function of the temperature for the simulated models. The
wvortex density increases monotonically with T If there is any
relation between the wvortices and energy dissipation. it is
natural to think that an increase in the vortex density is re-
lated to an increase in temperature.

With the head far from the surface, we start the time
evolution of the syvstem at r=0 with p={. This pant of the
simulation serves as a guide to the rest of the simulation.
Only thermal fluctuations of the vortex density can be seen.
At r=200 the tip is released with initial velocity wg. For r
=206, the reading head starts to interact with the surface.
Some kinetic energy is transferred from the head to the sur-

Dowrndoaded 48 May 2007 to 150.164.15.93. Redistribution subject to AP license or copyright, see htip:/fjap.aip.orgliap/copyright.jsp
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face and we expect the vortex density to increase. We will
see in the following that depending on the initial conditions
and the symmetry of the system [see Eq. (1)] several things
can happen. Im Figs. 4—7 we show plots of the averaged
vortex density as a function of the time for the set of the
simulated parameters as discussed earlier. In each figure. the
graphics from left to right and top to bottom correspond to
T=0.1. 0.2, 0.3, 04, 0.5, 0.6, 0.7, and 0.8.

For the system with out-of-plane symmetry (Fig. 4) we
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FIG. 5. Vortex density as a function of tme for Dy=0.=—0. 107 and A=k,
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FIG. 6. Vortex density as a function of time for h,=hk,=067 and [=I¥,
=0. Temperatures are the same as in Fig. 4. The vorex has an in-plane
structure.

observe that for low temperature the vortex density augments
when the tip passes over the surface. Initially the vortex den-
sity grows reaching quickly a constant average. For higher
temperature the vortex density is almost insensitive to the tp
indicating that the energy transfer becomes more difficult. At
low temperature it is easier to excite the vortex mode since
they have low creation energy due to the out-of-plane spin
component. At higher temperature the system is already satu-
rated and creating a new excitation demands more energy.
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FIG. 7. Vorex density as a function of tme for Ay=h, =097 and Ir,=rr,
—0. Temperatures are the same as in Fig. 4. The vortex has an out-of-plane
structure.
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FIG. 8 Instantanecus velocoity and vortex density as a function of tme for
D=0, =017 and h,=x,= 17. The Hull line is the vorex density and the
dashed line is for the instantancous wvelocity, From top to hottom T
=i.1. 0.2 The initial velocity is 0=0.5 in all cases. The vortex density is
maultiplied by a factor of 2 as a matter of clarity.

For the in-plane symmetry (Fig. 5) the situation is opposite.
At low temperature there is no energy transfer to vortex
modes. Creating a vortex demands much energy because the
spin component of the vortex is almost whole in-plane. At
higher temperature the system is soft so that it can absork
energy angmenting the vorex density. Eventually it reaches
saturation at high enough temperature. For the case when the
vortex has an in-plane-symmetry (A ==A_). shown in Fig. 6.
the average vortex density is constant even at higher tem-
peratures. For (A, _) (Fig. 7} the sitwation is similar to that
where the system has a global in-plane symmetry (compare
to Figs. 4 and 5).

In Fig. 8 we show the velocity of the head and the vortex
density as a function of time plotted in the same graphic for
some interesting situations. The wvortex density is multiplied
by a factor of 2 as a matter of clarity. In the first plot we
observe that the kinetic energy of the tip is transferred to the
surface. The head stops. moves back and forth, and escapes
from the surface influence. At higher temperatures the situa-
tion is a bit more complex. Depending on the initial condi-
tion the head passes through the surface region just augment-
ing the vortex density [Fig. 8(b)] or it can be trapped in the
surface region. as seen in Fig. 8(c). The cost for the increase
in the vortex density is a decrease in the kinetic energy.

In Figs. 9(a) and 9(b) we show the velocity and vortex
density as a function of time for two different initial veloci-
ties (w=0L6, 0.2, respectively). at the same temperature T
=0.2. For the higher velocity, the tip decreases its velocity
almost up to stop. howewver, its kinetic energy is sufficient to
go across the surface region. For a lower velocity, Fig. 9(b).
the tip imteract elastically with the surface. Because there is
no lost in kinetic energy the vortex density is conserved. We
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bath cases. From top to bottom the inital velocity is p=0.6. 0.2, The vorex
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note that the increase in the vortex density it is not an instan-
taneous response to the diminishing of the kinetic energy of
the tip. It may be due to an intermediate mechanism: The
kinetic energy is used o excite spin waves in the surface.
Because there is no mechanism of energy dissipation, part of
the energy contained in the spin waves is transferred to vor-
tex excitations.

In Fig. 10 we show a plot of the temperature variation as
a function of the tip’s velocity for several initial tempera-
tures. There are two important effects that limits the reading
efficiency. For nanocontact reading heads the local increase
in temperature increases the Johnson noise and there is an
aungmemt in the magnetic noise due to the augment in the
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FIG. 10, Tempermture variation as a function of velocity for several initial
temperatures and O,=0r =017,
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vortex density. It is important to note that the increase in
temperature can be minimized by judicially choosing the
temperatore and velocity in which the dewvice operates.

V. CONCLUSIONS

We have used Monte Carlo and spin dynamics simula-
tion to study the interaction between two magnetic mobile
parts: a magnetic reading head dislocating close to a mag-
netic surface. Our interest was to understand the mechanism
of heat dissipation when the forces involved in the system
are magnetic in essence. To simulate the surface we have
considered a magnetic crystalline substrate interacting mag-
netcally with a magnetic tip. From the results presented ear-
lier we have strong evidences that vortices play an important
role in the emergy dissipation mechanism in magnetic sur-
faces. The augmenting of the vortex density excitations in
the system Increases its entropy. That phenomenon can blur
any information eventwally stored In magnetic structures in
the surface. An interesting result is the velocity behavior of
the tip passing close to the surface. Im principle. we should
expect that the velocity will always diminish. as an effect of
the interaction with the surface. Howewver. for certain initial
conditions the effect is opposite. The tip can oscillate, be
trapped over the surface, or even be repelled. In the case of
an elastic collision the vortex density remains unchanged. If
the wvortex density increases the tip’s kinetic energy dimin-
ishes. Howewer, the increase in the vortex density is not an
instantaneous response 1o the diminishing of the kinstic en-
ergy of the tip. We suspect that an intermediate mechanism
involving spin wave excitations is present intermediating the
phenomenon.

The effects on friction observed in cur simulations demm-
onstrate that when pure magnetic forces are involved they
are quite different from ordinary friction. There are two
points that should be interesting to study: The effect of nor-
mal forces applied to the system and how the observed ef-
fects depend on the contacting area between surfaces.

An important effect is the local rise in temperatare due
to the magnetic friction. Two important effects that limit the
reading efficiency show up. For manocontact reading heads
the local increase in temperature increases the Johnson noise
and there is an augment in the magnetic noise due o the
augment in the wvortex density. We believe that for futare
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designs of magnetoresistive head devices the magnetic noise
must be considered beside the Johnson noise.
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