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Resumo

Neste trabalho utilizamos a simulacdo micromagnética para o estudo dos efeitos de intera-
coes dipolares em arranjos de nanofios de niquel. Especificamente, utilizamos o Nmag como
ferramenta de cdlculo, que € baseado no método dos elementos finitos para resolver as equacodes
micromagnéticas. Para o estudo, arranjos hexagonais de fios policristalinos foram construidos
a base de cadeias de elipsoides. As dimensdes de cada elipsoide foram fixadas em 30 nm de
semieixo transversal a cadeia e 60 nm ao longo do eixo da cadeia. Cada amostra estd formada
por um total de 10 x 10 cadeias de estes elipsoides e formam uma matriz com ordenamento
hexagonal. O tamanho da matriz foi otimizado ao tempo de calculo. Num primeiro estudo
analisamos os efeitos do comprimento dos fios (cadeias de elipsoides). Para definir o tamanho
dos fios tomamos cadeias compostos por 1 até 4 elipsoides para um comprimento maximo de
240 nm. Um outro estudo compreende os efeitos da distancia entre os fios. Para isso estudamos
arranjos cuja distancia de eixo a eixo da cadeia adota valores de 70 nm, 65 nm, 60 nm, 55 nm,
50 nm, 45 nm, 40 nm e 35 nm. Todo o estudo foi feito sobre a base do comportamento da curva
de histerese em funcdo do angulo do campo aplicado. Depois de calculadas as curvas foram
extraidos os valores do campo coercitivo e a remanéncia, com a finalidade de verificar a sua
dependéncia angular. Entre os resultados mais significativos, temos a variacdo acentuada da
derivado das curvas estudadas. O motivo principal € o aumento da energia dipolar a medida que
numero de elipsoides aumenta na cadeia. A remanéncia também apresenta mudancgas drasticas
que explicam o porque das tantas divergéncias reportadas na literatura, para fios que suposta-
mente sdo longos. No estudo, nos preocupamos inicialmente na escolha do método de célculo
e também trabalhamos na otimizag¢do do tamanho de célula na discretizagao dos fios. Para isso
analisamos os célculos utilizando o OOMMF (método de diferencas finitas) que permitem o
calculo para células de 4 nm e 2 nm. O cédlculo com 2 nm resultou ser bem demorado, motivo
pelo qual escolhemos a de 4 nm. Logo depois, para comparar com o método de elementos
finitos, utilizamos Nmag. Com este simulador fizemos os calculos para tamanho de célula di-
ferentes a fim de otimizar o tempo. Os resultados com OOMMEF e Nmag foram comparados e
depois de algumas analises observamos que Nmag seria a melhor escolha. Sendo assim a maior
parte dos resultados apresentados aqui sdo obtidos por elementos finitos.

Palavras-chave: Nanofios. Simulagdo Micromagnética. Nmag. OOMME.



Abstract

In this work we used the micromagnetic simulation to study the effects of dipolar interac-
tions in nickel nanowires arrays. Specifically, we use the Nmag as calculation tool, which is
based on the finite element method to solve the micromagnetics equations. For this study, he-
xagonal arrays of polycrystalline wires were constructed by ellipsoids chains. The dimensions
of each ellipsoid was fixed with transversal minor axis of 30 nm and major axis along the chain
of 60 nm. Each sample is formed by a total of 10 x 10 chains of these ellipsoids and form a
hexagonal array. The array size is optimized to the calculations time. We change wire lengths
and study their effects (ellipsoids chains). To set the size of the wire, chains formed by 1 to
4 ellipsoids were used to a maximum length of 240 nm. We analized the effects of distance
between wires. For this, we make arrangements that change the axis to axis distance of the
chain takings values of 70 nm, 65 nm, 60 nm, 55 nm, 50 nm, 45 nm, 40 nm and 35 nm. The
results were analyzed compared with the hysteresis curve behavior as a function of the applied
field angle. Then we used this curves to obtain the coercive field and remanence, in order to ve-
rify their angular dependence. Among the most significant results, we have the sharp variation
of the derivative of the studied curves. The main reason is the increase of the dipolar energy
as minimal ellipsoid increases in the chain. The remanence also features dramatic changes that
explain why so many of the discrepancies reported in the literature for wires that are supposed
to be long. We carefully choose the method of calculation and work on optimizing the size
of discretization of the cell. For this we analysed the calculations using the OOMMF (finite
difference method) that allow the calculation for cells of 2 and 4 nm. The calculation with 2
nm is time consuming, that is why we chose to use 4 nm cell. Then, to compare with finite
elements method, we use Nmag. With this simulation we made the calculations for different
cell sizes in order to optimize the time. The results with OOMMEF and Nmag were compared
and after some analysis we observe that Nmag would be the best choice. Thus the major part of
the results presented are obtained by finite elements.

Keywords: Nanowires. Micromagnetic Simulation. Nmag. OOMME.
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1
Introducao

Nos ultimos anos, ha um crescente interesse no desenvolvimento de nanofios, filmes mul-
ticamadas finas magnéticas e outras nanoestruturas com propriedades controlaveis [1-7]. Os
nanofios magnéticos sdo cientificamente interessantes e tem aplicacdes potenciais em muitas
areas de nanotecnologia avancada, dispositivos magnéticos e para aplicacdes de micro-ondas.

Muitos sdo os trabalhos na literatura onde se estudam as propriedades magnéticas de arran-
jos de nanofios. Em geral, encontramos trabalhos experimentais e tedricos.

A eletrodeposicdo de materiais magnéticos em alumina poroso (figura 1.1) pode ser utili-
zada para produzir arranjos regulares do nanofios [8—11].Outras maneiras de fabricar nanofios
cilindricos incluem a deposi¢ao em peneiras moleculares, onde pode-se produzir nanofios de
Fe, Co e Ni com diametros de 4 a 200 nm e comprimento de até 1 um [12—-15]. Normalmente
os nanofios formam matrizes hexagonais com espacamentos de centro a centro da ordem de 50
nm [16,17]. Os materiais resultantes sdo de interesse para midia de gravacao magnética [18-21],

para aplicagOes Opticas e micro-ondas [22] e como dispositivos eletroluminescente.

r(a;'.".‘.‘-‘ B p p « «
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Figura 1.1: Nanofios de Niquel, a) imagem obtida por microscopia eletronica de transmis-
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sdo de uma membrana porosa de alumina, b) representacio esquematica da alumina anddica
porosa vista em se¢ao transversal destacando caracteristicas importantes. [14, 15]

Grande parte dos trabalhos iniciais de nanofios magnéticos em matrizes foram focados em
questdes, como o eixo ficil e as condi¢des de preparacdo, a anisotropia de forma, anisotropia
magnetocristalina [23—-30]. Mais recentemente, a atencdo se voltou para a compreensao de pro-

cessos de magnetizagdo [31-33]. O nanofio magnético ideal é um sistema unidimensional, com

18
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forma cilindrica. O nanofio de Ni € magnetizado espontaneamente ao longo do eixo do cilindro.
As suas propriedades magnéticas sao dominadas por anisotropia de forma e as varias contribui-
¢des atuam como perturbagdes. O efeito de anisotropica magnetocristalina, desencadeada pelo
campo elétrico cristalino ou as tensdes induzidas em nanofios de Ni, também pode ter um papel

fundamental.

15,0 pm

Figura 1.2: Nanofios obtidos nosso laboratério [34], em outros laboratérios [35], [28].

Desde a década de 1950 o estudo de fios magnéticos longos vem chamando a atencdo da
comunidade cientifica. Para determinar os modos de reversdao da magnetizacao nestes sistemas
tém sido utilizadas tradicionalmente, as equagdes de Brown [36], o método variacional [37] e
outras aproximacdes.

Uma das tentativas de destaque para explicar o comportamento de arranjos de nanofios fer-
romagnéticos € a apresentada nos trabalhos de Skomski e colaboradores [38—40]. Em seus
trabalhos se defende a ideia de inversdao da magnetizagdo a partir da existéncia de modos lo-
calizados. Esta ideia se sustenta a existéncia de irregularidades na estrutura real dos fios. A
ideia de modos localizados toma for¢ca quando analisados os dados de viscosidade magnética
que revelam que o volume de ativa¢do € muito menor do que o volume de um fio, contradizendo
assim a consisténcia do modo coerente e outros modos ndo localizados. A tentativa de Skomski
et al [38,39] até o presente € qualitativa e para justificar quantitativamente sdo utilizados cédlcu-
los micromagnéticos através de métodos computacionais, limitando-se a poucos fios e, portanto
deixando duvidas do comportamento sugerido em arranjos.

G. C. Han et al [41] com o estudo do comportamento do campo coercitivo e da quadratura
em fun¢do do angulo do campo externo aplicado defenderam a ideia de que a reversdao ocorre
por meio de modo curling, propondo para o campo de anisotropia, ter seguinte expressao:

R°L

Hy =27IMS—6.37IMS?, (1.1
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onde R, d e L sdo respectivamente o raio dos fios, a menor distancia entre eles no arranjo e seu
comprimento.

A proposta de U. Netzelmann para sistemas de particulas em fitas de gravacdo magnética
[42] pode ser tomada como ponto de partida no estudo de nanofios. De acordo com o resultado
do trabalho da referéncia [43]

Hy = 27Mg(1—3P). (1.2)

A equacdo 1.2 sugere que para empacotamento P, menor a 1/3 a direcdo de facil magnetiza-
cdo do arranjo € ao longo dos fios, sofrendo uma mudanga para plano fécil (perpendicular aos
fios) quando o empacotamento aumenta acima de 1/3.

Entre outros fatores, a forma real dos fios é que determina quais dos mecanismos sao res-
ponsaveis pela reversdo da magnetizagdo. Existe entdo um tamanho critico (didmetro no caso
de cilindros e elipsoides) onde ocorre a transi¢do de rotacao coerente para modo curling. Nos
trabalhos de A. Aharoni, S. Strikman [36], 1.S. Jacob, C.P. Beam [44] e outros autores podem-se
encontrar os estudos realizados nesta tematica para diferentes geometrias. Wei Chen et al. pro-
puseram, em func¢do das falhas j4& mencionadas dois modelos, em que os fios sdo considerados
como uma cadeia de elipsoides para explicar as propriedades magnéticas de nanofios [45].

O maior problema deste modelo € a ndo inclusao do fator de empacotamento, P ou em outras
palavras as interacdes entre os fios que desempenham um papel fundamental nas propriedades
de arranjos de nanofios magnéticos [46]. Além das propriedades antes mencionadas, a policris-
talinadade dos fios tem se mostrado como fator determinante na resposta destes sistemas. Outro
parametro para estudar é o comprimento dos fios, que j4 ficou explicito em alguns trabalhos
ser fator determinante para os valores do campo coercitivo e da remanéncia. Sendo assim, este
trabalho estd centrado no estudo dos efeitos do comprimento dos fios num arranjo hexagonal.
Todos os nossos resultados sdo obtidos por simulagdo computacional derivada da solucao das
equacgdes micromagnéticas. Também temos como objetivo, verificar os efeitos da distancia en-
tre os fios. Os fios foram modelados como cadeias de elipsoides e todos os estudos foram feitos
sobre o comportamento da curva de magnetizacdo em funcdo do angulo do campo aplicado.

Esta dissertacdo estd dividida em capitulos para facilitar a leitura. No capitulo 2 apresenta-
mos um breve resumo dos principais conceitos sobre magnetismo, que foram utilizadas neste
trabalho. O capitulo 3 apresenta detalhes sobre os parametros de simulag@o e algumas caracte-
risticas dos simuladores utilizados neste trabalho. Finalmente apresentamos um capitulo 4 com

os resultados do nosso estudo.
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Figura 1.3: O grafico a direita foi tirada do artigo [6], grafico esquerdo foi obtido nosso laboratério [47].
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Figura 1.5: O gréfico a direita foi tirada do artigo [28], grafico esquerdo foi obtido nosso laboratério [47]




2
Fundamentacao Tedrica

2.1 A curva de histerese magnética

A principal caracteristica de um sistema ferromagnético € o ciclo de histerese. Este € tradi-
cionalmente representado como a magnetizacdo global da amostra em fun¢ido do campo mag-
nético aplicado, Figura 2.1(a). O valor do campo aplicado onde o lago cruza o ponto zero de
magnetizacdo é conhecido como campo coercitivo H¢, e representa, 0 campo necessario para
inverter a direcdo de magnetizacdo do material. Mg € a magnetizacdao remanente, magnetizacao
que continua quando o campo aplicado € reduzido a zero. Comparando-se os lagos de histerese,
na figura 2.1(b), pode-se fazer a observacio de que o material mole terd um ciclo de histerese
estreito, isto é, o campo de aplicacdo necessdria para inverter a magnetizagcao € relativamente
baixo, e o material duro vai possuir um ciclo de histerese relativamente largo.

O ponto em que a magnetizacao global de uma amostra ndo pode mais ser aumentada (do
ponto de saturacdo ou Ms) € identificado como um plato nos extremos do ciclo de histerese.
Existem amostras em que H¢ depende da orientacdo do campo Figura 2.1(c).Nanofios sdo tipi-

camente assim.

¥ " f;f Isotropic
Ml A
S Vay
;:I/’;Hc‘_ ] SEMMI-:MHDHARD
(a) (b) (c)

Figura 2.1: Lacos de histerese: (a) As quantidades extrinsecos bésicas derivadas de um lago
de M-H (linha continua) o laco B-H correspondente (linha tracejada), (b) lacos de histerese de
materiais duros, semiduros e moles, (c) lacos paralelos medida e perpendicular a um eixo ¢
facil [48].

Para o armazenamento de dados, € desejdvel ter um material com um ciclo de histerese

adequado e, portanto, um campo coercivo, que torna dificil o referido material a perder o seu

22
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estado de magnetizacdo. Um ciclo de histerese estreito € uma caracteristica para aplicagdes tais
como cabecas de gravacao.

Materiais ferromagnéticos do ponto de vista da fisica tedrica sdo descritos com maior pre-
cisdo pela mecanica quantica. Nesta teoria, o ferromagnético € descrito por um problema de N

corpos cuja complexidade cresce exponencialmente com o nimero N [49].

Tabela 2.1: Modelos para ferromagnéticos [50].

Modelo Descricao Escala do comprimento
Histerese magnética | Descricdo de magnetizacido de uma amostra vV comprimento
Teoria do fase Descricdo dos ensembles de dominios > 0.1mm
Teoria do dominio Descricdo da estrutura de dominio 1 —1000 um
Teoria micromagnética Descri¢ao continua da magnetizacdo 1 —1000nm
Teoria nivel atdmico Inicio célculos da mecénica quantica < 1lnm

Diferentes modelos foram propostos com o finalidade de descrever aproximadamente mate-
riais ferromagnéticos numa escala macroscopica. Dependendo das simplificacdes introduzidas
por um modelo particular, pode-se descrever o sistema com precisd@o apenas sob certas pre-
missas € numa escala do comprimento. A Tabela 2.1 apresenta uma visdo geral dos modelos
estabelecidos para a descricao do ferromagnetismo em diferentes escalas de comprimento.

Para a descricdo do ferromagnetismo na escala micrométrica a teoria de micromagnetismo
provou ser uma ferramenta confidvel. Por outro lado, as equacdes micromagnéticas s6 podem
ser resolvidas numericamente para sistemas relativamente grandes.

Um material magnético consiste basicamente de dipolos magnéticos chamados de magnetos
elementares. Estes dipolos sdo os 4tomos que tem a contribui¢do de spins € momento angular.
Propriedades magnéticas macroscOpicas consequentemente, sdo derivadas da interacdo desses
dipolos.

No caso especial de materiais ferromagnéticos, os elétrons com fung¢des de onda sobrepostas
favorecem um alinhamento paralelo do spin devido a interagdo de troca. O alinhamento de

magnetos elementares m; em locais r; pode ser considerado localmente quase paralelo:
mi~m; para |r;—rj| <A, 2.1

onde A é uma medida da a intera¢do de troca, chamado comprimento de troca. A distribuicdo
discreta de momentos magnéticos m; pode ser bem aproximada a um vector de densidade con-

tinua M (r), chamado de magnetiza¢do. O micromagnetismo descreve a dinimica do campo de
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magnetizacdo pela equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG). Devido a esta combinagdo de
teoria cldssica dos campos e da mecanica quantica, micromagnetismo € muitas vezes referida
como teoria semi-cldssica do continuo.

A curva de histerese e o tratamento com a equagdes LLG tem como ponto de partida as
energias magnéticas mais relevantes no sistema em estudo. Sendo assim apresentamos alguns
conceitos relacionados com as energias geralmente utilizadas em estudos com nanofios magné-

ticos.

2.2 Energias Magnéticas em Arranjos de Nanofios

A energia total de um ferromagnético em fun¢do da magnetizagdo € influenciada por uma
grande quantidade de efeitos fisicos. Embora alguns desses efeitos tenha uma descrigdo clas-
sica, como a energia de desmagnetizacdo e a energia Zeeman, outros t€m explicacdo na me-
canica quantica, estes ultimos,tem que ser adaptados a teoria do micromagnetismo. Exemplo,
disso € a energia de troca e a energia magnetocristalina. Ao encontrar minimos locais da fungao
energia, configuracoes de magnetizacao estaveis podem ser obtidas. No entanto, a energia total
também desempenha um papel importante no estudo da dindmica da magnetizacao.

Tipicamente no estudo de nanofios sdo incluidas energias magnetocristalina, de troca, auto-

desmagnetizante e Zeeman.

Energia de troca

O caracteristica marcante de materiais ferromagnéticos, € a existéncia de magnetizacao es-
pontanea [51]. Os magnetos elementares em materiais ferromagnéticos sao sujeitos a chamada
interacao de troca. Este efeito quantico leva a um alinhamento paralelo, energeticamente favo-
recido, de spins vizinhos e a configuracdes uniformes de magnetizacao.

A energia de troca € derivada da interacdo de Coulomb de duas particulas indistinguiveis
com sobreposic¢io de fungdes de onda. Um sistema de dois férmions dispde de uma fungdo de
onda anti-simétrica. Uma discussdo detalhada da interagdo de troca pode ser encontrada em
qualquer livro sobre mecanica quantica [52].

Vamos usar o Hamiltoniano de Heisenberg de dois spins vizinhos como ponto de partida

para derivar uma expressao micromagnética para a energia de troca:

Eij=-JS;-S;. 2.2)
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Aqui J € a integral de troca e S; e S; sdo operadores de spins de dtomos vizinhos. Com a

magnitude dos spins S = |S;| = |S;| e os vetores unitdrios n; = S;/S e n; = S;/S podemos
escrever,
Eij=—JSn; n; (2.3)
1
= IS S n)). @4

A energia de troca de um corpo magnético € calculada através da soma
2 1 2
E=Y —J;$ [1—§(ni—nj) ], (2.5)
iJ
onde J;; € a integral de troca para spins i e j. Isso significa que J;; # 0 apenas para intercambio
entre vizinhos. Na teoria do micromagnetismo para esta expressao deve ser adaptada ao campo

continuo de magnetizacdo m. O produto escalar na Eq. 2.3 € analogamente dado por:
1
m(r)-m(r+Ar) =1— i[m(r) —m(r4Ar)]?, (2.6)

onde Ar € o vetor distincia entre dois momentos magnéticos acoplados. Expandindo m(r + Ar)
em Ar até primeira ordem e inserindo em Eq. 2.6 teremos
1 2
m(r)-m(r+Ar) =~ 1— EZ(AF -Vm;)~. (2.7)
i
A energia de troca para um corpo magnético € obtida através da soma das contribui¢des depen-

dendo da estrutura de cristal e a integrag@o sobre o volume £,

_/ ZA m(r)-m(r+ Ar;)dr, (2.8)
onde A € a constante de troca. Inserindo Eq. 2.7 teremos a expressao global,
om; 8m,
E=C A 29
+/ Z *ox; g axk 29)

para a energia de troca. A constante C resulta da integracdo do termo constante da Eq. 2.7 e
pode ser omitida sem alterar a fisica do sistema. Aqui A j; € uma matriz de constantes de troca.

Por rotagado do sistema de coordenadas desta matriz podemos diagonalizar e obtemos,

om;
_/ZA (ax]) dr. 2.10)

No caso de materiais cuibicos e isotrépicos a constante do troca nao depende da dimensao, a Eq.

2.10 se reduz ainda mais,

— N2 4, — 2
E_A/in"(vm,) dr_A/Q(Vm) dr. (2.11)
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Esta expressdo descreve com precisdo a maioria dos materiais e € normalmente usada em mi-
cromagnetismo. A constante de troca A é determinada experimentalmente.

Este resultado foi obtido a partir do modelo de Heisenberg que assume spins localizados.
Em ferromagnetos metdlicos, os spins ndo sdo localizados e o modelo de Heisenberg nao se
aplica. No entanto, a Eq. 2.11 ainda descreve a interacdo de troca fenomenologicamente em

primeira ordem [50], o que permite o uso em 2.11 em materiais metalicos.

Energia desmagnetizante

O campo desmagnetizante se origina da descontinuidade da componente normal da magne-
tizacdo através da superficie que contorna o material magnético e tem sentido oposto ao campo
aplicado. Isto significa que esta contribui¢do da energia € responsével pela interacio dipolo-
dipolo dos magnetos elementares.

A energia desmagnetizante pode ser derivada a partir do electromagnetismo cldssico. As

equacdes de Maxwell para a magnetostdtica, assumindo J = 0, sdo dadas por

V-B=0 (2.12)

V xH=0. (2.13)
Aqui o fluxo magnético B é ligado ao campo magnético H através da magnetizacdo M
B=uy(H+M). (2.14)

A equacdo 2.13 € equivalente a dizer que o campo magnético H € o gradiente de um potencial

escalar u. Por isso, o campo de desmagnetizacao € a solucao para o sistema de equagdes

Au=V-M (2.15)

H=—Vu. (2.16)
A condic¢ao de contorno para este sistema é dada de uma forma assintética por
u(r)=0(1/|r|) para |r| — oo. (2.17)

Esta condi¢do indica que o potencial cai para zero no infinito. Muitas vezes referida a condi¢ao
de contorno aberto. A equacdo 2.15 é a equacao de Poisson e pode ser resolvida com a fun¢do
de Green, que, naturalmente, satisfaz a condi¢ao de contorno 2.17,

1 vi.-M(')
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Na equacdo a integracdo € feita em todo o espaco. No caso de um corpo magnético ideal a

magnetizacdo € definida apenas numa regido finita Q,

M, sereQ
M (r)| = (2.19)
0 ser¢Q

o que leva a uma descontinuidade de M na fronteira dQ.

Figura 2.2: Esboc¢o do processo, utilizado para limitar a derivacdo do termo de fronteira na
integral do potencial escalar. A descontinuidade da magnetizacdo do outro lado da fronteira
dQ é suavizada para fora em uma regidao Q; que circunda a amostra.

Neste caso, a solucdo da Eq. 2.18 pode ser obtida por um processo de limite. Considere
uma regido finita Q; que rodeia o corpo magnético 2. Além disso assumimos um decaimento
suave da magnetizacdo dentro g, ver Figura 2.2. Como a magnetizacdo e o seu divergente

desaparecem na regido fora Eq. 2.18 pode ser escrita como,

1 vV.-M(r) vV -M(r)
=—— —dr / ——2dr. 2.20
== e | o
Aplicando o teorema de Green para a integral sobre ; obtemos
vV M M(7)- 1
/ —(,r)dr’:/ (r—),”ds’—/ M) V' ——dr, (2.21)
Q |r—="r| aQ |r—"r| Qq r—7|

onde ds’ é medida da drea em 1’ € n é a normal para fora. Na extremidade existe, um decai-

mento rapido da magnetizacdo, M da regiao €2;, e pode tornar-se infinitamente pequena, sem

alterar o resultado de Eq. 2.21. A fronteira dQ, consiste de um interior € um lado externo. A

integral sobre o limite exterior desaparece, por causa de um decaimento da magnetizagdo, M.

O contorno interior coincide com o contorno do corpo magnético d2 excepto na orientagio.

Assim, a integral de contorno pode ser substituida por uma integral sobre d€2 com sinal oposto.
Inserindo em Eq. 2.20 resulta

/ / /
u(r):—ﬁ {/Q%%)dr’—/m%ds’]. (2.22)
As expressdes p = —VM e 6 = M - n sdo densidade volumétrica e superficial de “carga

magnética”, respectivamente. Uma expressao alternativa para a Eq. 2.22 pode ser obtida através
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da aplicagdo do teorema de Green,

1 1
u(r) :E/QM(r')-V'|r_r/|dr’. (2.23)

O campo de desmagnetizagdo H gemag € calculado como o gradiente negativo de potencial u em
relagcdo a r,

H gemag(r) = —Vu(r) = /Q N(r—rM(/)dr, (2.24)

sendo N o tensor de desmagnetizac¢do dado por,

~ 1 1
N(ir—r)=—-—VwV : 2.25
(r=7) 47 |r—r'| 2.25)
De acordo com a eletrodinamica classica a energia magnética € dada por
E=_* / M H gemag dr, (2.26)
2 Ja
E= —% / / M(PN(r— /)M () drdr. 2.27)
Q

O fator 1/2 explica o fato de que o campo é gerado pela prépria magnetizagdo. Devido a
integrac@o ao longo de r e r/, cada intera¢do dipolo-dipolo entre M (r) e M(r') contribui duas

vezes para o resultado, que é corrigido por esse prefactor.

Energia magnetocristalina

Dependendo da estrutura cristalina de um material ferromagnético, € favorecido o alinha-
mento da magnetizacdo paralelo a certos eixos energeticamente favoraveis. Esta contribui¢do
de energia resulta das interacdes spin-6rbita [50] e € referida como energia magnetocristalina.
Os eixos energeticamente favorecidos sao chamados eixos faceis. Estes sdo eixos sem dire¢ao,
o que significa que um minimo local da energia em mp,;, implica um minimo local em —mip;,
com,

E(mmin) = E(—mmin). (2.28)

Dependendo da estrutura, um material pode ter um ou mais destes eixos faceis. No caso mais
simples um material tem um unico eixo facil. Esta energia magnetocristalina uniaxial é dada
pela equacdo,

E= —/ [Ku1 (m - e)? + Ky (m - ey)*] dr (2.29)
Q

onde e, € um vetor unitdrio que aponta na direcdo do eixo ficil e K,; e Ky sdo chamadas

constantes de anisotropia. Esta expressdo fenomenoldgica € o resultado de uma expansao de
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Taylor da energia até quarta ordem. SO poténcias pares sdo considerados, a fim de cumprir
a condic@o de simetria 2.28. A anisotropia uniaxial ocorre em materiais com uma estrutura
cristalina hexagonal ou tetragonal, como o cobalto.

Materiais com uma estrutura de rede cibica naturalmente possuem trés eixos e; faceis que
sdo pares ortogonais,

ei-ej = 5. (2.30)

A energia magnetocristalina de um material cuibico € o resultado de uma expansdo nas compo-

nentes de magnetizacdo ao longo dos eixos faceis,
E = /Q[Kcl (m3m3 + mam3 + m3m?) + Keymim3m3) dr, (2.31)

onde m; = e;-m é a componente de magnetizacdo na dire¢do dos eixos e;. Os termos que violam
a condicdo de simetria 2.28 sdo desconsiderados. Além disso, somente as contribui¢cdes que
sdo constantes sob permutacdo de componentes m; sao consideradas, a fim de cumprir com a
simetria cibica. Anisotropia cubica ocorre em materiais tais como ferro, que tem uma estrutura
cubica de corpo centrado e niquel, que tem uma estrutura ctbica de face centrada.

Embora as expressdes para a energia magnetocristalina em Eq. 2.29 e 2.31 tenham uma ori-

gem fenomenoldgica, sdo capazes de descrever os efeitos de anisotropia com uma alta precisdo.

Energia Zeeman

A energia Zeeman € relacionada a interagdo do momento magnético total do material quando
¢ colocado um campo externo. Em termos da magnetizacao sem dependéncia espacial a energia
Zeeman pode ser expressada como, 2.32, Hzeeman 0 campo magnético externo e M a magneti-

zagdo da mostra.
E - _‘LLO /S;M . HZeeman dl". (2.32)

Para utilizar estas energias em estudo micromagnético, se faz um tratamento no qual hd um
campo associado a cada interag@o presente no sistema. A modo de melhor compreende a teoria

micromagnética, apresentamos alguns aspectos relevantes para este trabalho.

2.3 Equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert

A equacdo utilizada no micromagnetismo para a descri¢do da dindmica da magnetizacao
¢ a equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG), que foi originalmente proposta por Landau e

Lifshitz [53], o movimento da magnetizacao € descrito por um termo de precessao € um termo
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de amortecimento. O termo de amortecimento € puramente fenomenolégico. Em 1955 Gilbert
obteve uma expressao equivalente para a equac¢do LLG a partir de uma formulagdo de Lagrange,
onde o amortecimento € tratado de forma mais rigorosa [54, 55].

Na sequéncia, o método cldssico de Lagrange, bem como uma abordagem quéantica sao
apresentados brevemente para derivar a equacdo LLG. Ambas as abordagens oferecem uma

visdo do modelo micromagnético e sdo, de interesse para a aplicagao desta teoria.

Abordagem classico pelo formalismo Lagrangiano

A equagdo LLG pode ser obtida pelo formalismo de Lagrange. A magnetizacdo M € assu-
mida ser normalizada, e o seu movimento pode ser localmente bem descrito pela rotacdo de um

corpo rigido. A velocidade angular de um corpo rigido em termos de angulos de Euler é

¢ sin(0) sin(y) + 0 cos(y)
Q= | ¢sin(0)cos(y) -+ Bsin(y) |, (2.33)
dcos(0) + yr
onde a abreviagio da notagio f = d; f é usada. Note-se que a velocidade angular , e os Angulos
0, ¢ e y tem que depender do local r, a fim de descrever o campo de magnetizacao m(r). Sem
perda de generalidade, os eixos de rotacdo podem ser escolhidos de tal modo que o r3 seja na

direcdo da magnetizacdo, em cada ponto e assim,

(2.34)

Na representacdo de corpo rigido a magnetizacdo € descrita por uma barra com simetria de
rotacdo. Uma vez que o angulo y descreve a rotagdo da barra em torno do seu eixo de simetria,

pode ser ajustada para ¥ = 0, sem perda de generalidade [56]. Assim Eq. 2.33 reduz-se a
0
o=| 4sin(6) |- (2.35)
¢ cos(0) +yr

O Lagrangiano de um sistema dinamico, é dado por

£ =T(q,4)—V(q) (2.36)
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onde T € a energia cinética e V € a energia potencial do sistema e g e ¢ sdo as coordenadas
generalizadas e sua derivada no tempo, respectivamente. No micromagnetismo a energia poten-
cial é dada por contribui¢cdes de energia discutidos na Sec. 2.2. A energia cinética no entanto,
ndo tem qualquer, explicagdo cldssica, uma vez que a magnetiza¢do ndo tem inércia no sentido

classico. Em [54] Gilbert propds o Lagrangiano

7 —%(f)cos(@)—U(O,(])). (2.37)

Podemos também escrever,
&= %1[¢005(9)+W]2—U(9,¢), (2.38)
,Z:% Q3-U(6,9), (2.39)

que descreve uma energia de rotacao cldssica sendo / o momento de inércia. No entanto, nesta
energia somente a rotacdo em torno do eixo de simetria da magnetizacdo é considerada. De
um ponto de vista classico, ndo € claro por que ; e Q; podem ser desprezados. Em [57] esta
escolha de . € discutida em detalhe.

A seguir, vamos ficar com o Lagrangiano 2.37, tal como proposto por Gilbert. De acordo
com a formulagdo de Lagrange, a equacdo de movimento em termos de coordenadas generali-

zadas ¢ = (0,¢) é dada por
dé6Z 62 n 6D _
dt 8g;  8qi  8qi

onde 8/6 f representa uma derivada funcional e D é uma funcao de dissipacdo Rayleigh adi-

0, (2.40)

cional, que € responsdvel por perdas de energia do sistema. Inserindo Eq. 2.37 em Eq. 2.40

obtemos
- _y [6U oD
s Y oU oD
0= M;sin(6) [5(]) + 6¢] ’ (2.42)

Estas equacdes do movimento descrevem a dinamica da magnetizagcdo pelos dngulos de Euler
¢(r) e 6(r). De modo a obter uma descri¢do em coordenadas cartesianas, a derivada temporal

da magnetizacdo em coordenadas cartesianas € considerada
¢sin(0)
om=Qxm= -0 ) (2.43)
0
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Além disso, uma vez que a magnetiza¢do é um campo de vetores unidade |m| = 1, as variagdes

de angulos de Euler ¢ e 0 sao dadas por

omy = sin(0)5¢ (2.44)
omy = 66. (2.45)

Dai Eq. 2.41 e 2.42 podem ser escritas como,

Yy | U 6D
omy =~ | —— 4 — 2.46
i M |:5m2 * onip ( )
y [ U 6D
Oy = —— | = 4 2.47
2 M |:5m1 Omiy |’ ( )
ou seja,
Y oU oD
om=—— 7). 2.48
o Msmx<5m+5m (245)
Escolhendo a fungio dissipativa D = a*(d;m)?, com o* > 0, resulta na equacio LLG,
dm = —y(m X Heg) + a(m X dym), (2.49)
onde H.¢ € o campo efetivo dado por
1 o6U
Hepp = — —_— 2.50
eff = =M. om (2.50)

e a > 0 é uma constante de amortecimento.

Abordagem Quantica

Nesta secdo uma abordagem quantica € discutida para obter a equacdo LLG. O campo con-
tinuo de magnetizagdo se deriva de uma distribui¢do discreta de spins. Na mecanica quantica
as componentes do spin sdo descritas pelos operadores S;. Na representacio de Heisenberg da
evolugdo temporal dos operadores de spin

(8], @51)
As contribui¢des para o Hamiltoniano no contexto do micromagnetismo dependerdo dos

spins. Assim, é razodvel expandir o Hamiltoniano nos operadores de spin

A

. ol .. .

[S;,A] :Z_aﬁ S, 8] + 0 (1),
k k

A A 0H

S, ] =inY a—Aejle, + O(h?). (2.52)
k1 95k
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Inserindo na Eq. 2.51 e usando a notagio vetorial § = (§1 .S, §3) obteremos,

ds .~ O0H
T —Sx % +0(h). (2.53)

No limite cléssico, os operadores de spin podem ser substituidos pelo vetor de magnetizacao
M = Mgm. Além disso, o segundo termo pode ser desconsiderado. Identificar dH / 98 com o

campo efetivo H.g na Eq. 2.50 conduz a
om = —7 (mx Heg). (2.54)

Esta equacdo descreve a precessdo da magnetizacdo em torno da direcao do campo efetivo,
sem qualquer perda de energia. De acordo com o trabalho original de Landau e Lifshitz [53] um
termo de amortecimento fenomenolégico € adicionado a fim de levar em conta as perdas. Este
termo de amortecimento € construido de tal modo que seja perpendicular ao termo de precessao.

Além disso deve conservar a norma da magnetizacdo levando a
dm = —y (mx Hegr) — a'm x (m x Heg). (2.55)

Esta é a forma explicita da equacdo LLG. Pode-se mostrar que essa forma € equivalente a
forma na Eq. 2.49. Isto é feito através da insercdo de Eq. 2.49 para dym no lado direito da Eq.
2.49 e usando a identidade vetorial a x (b x ¢) = (a-c)b— (a-b)c. Os coeficientes das diferentes

versoes da equagdo de Landau-Lifshitz-Gilbert cumprem as relacdes

Y =7/(1+a?) (2.56)
o =ay/(1+a?). (2.57)

Campo Efetivo

A equacdo LLG descreve o movimento da magnetizagao ao redor do campo efetivo definido
pela Eq. 2.50. Este movimento pode ser descrito como a soma de um termo de precessdo € um
termo de amortecimento. A Figura 2.3 ilustra esses dois termos para a formulagdo explicita da
equacao LLG 2.55.

No caso da energia Zeeman e a energia desmagnetizante, o campo efetivo € um campo real
no sentido classico. O campo Zeeman € diretamente dado por H ,eeman, © campo de desmagne-

tizacdo € calculado através de Eq. 2.24.
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a) b) c)

Heyy Heyy H.y
A

Figura 2.3: A evolug@o no tempo de um momento magnético como descrito pela equa-
¢do LLG. O movimento pode ser dividido em uma precessdo e uma contribuicdo de
amortecimento. (a) Movimento de precessdo em torno do campo efetivo. (b) Movimento
amortecido. (c)A magnetizacdo relaxa em dire¢do ao campo efetivo. Resultando movi-
mento incluindo precessdo e amortecimento.

O campo de troca, bem como o campo de anisotropia magnetocristalina tem que ser calcu-
lados por meio da derivada variacional na Eq. 2.50. A densidade de energia de troca € dada

pela integral de Eq. 2.11. Aplicando a regra da cadeia de célculo das variagdes obteremos,

__ A9 2
Hex(r) = i 5,-(Vm) (2.58)
A (2.59)
HoM;

Analogamente os campos efetivos para a anisotropia uniaxial e cubica sdo obtidos pelo

calculo da derivada variacional de Eq. 2.29 e 2.31, respectivamente,

2K, 4K
(V) = ,U()AL;[ eu(eu m) + —[Jo]\i[ eu(eu 'm)3 (2'60)
S S
mlm%+m1m§ mlm%m%
= — — . 2.61
o(r) oM, | "2 + mym Lo, | a3 (2.61)
m3m% + mgm% m%m%mg,

2.4 Limites do modelo micromagnético

O modelo micromagnético introduz um conjunto de simplificacdes para a descricdo de ma-
teriais magnéticos. Enquanto justificada para uma ampla gama de aplicacdes, estas simplifica-
coes podem ser inadequadas em alguns casos. A aplicacdo bem sucedida do micromagnetismo
a problemas fisicos requer uma sélida compreensio da origem deste modelo. E crucial consi-

derar suas suposicoes e simplifica¢des, a fim de prever a validade dos resultados de simulagdo
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para problemas fisicos especificos. Sem a pretensdo de ser completa, esta secao discute uma

série de limita¢des para o modelo micromagnético introduzido nas secdes anteriores.

Pontos de Bloch O pressuposto central no micromagnetismo € a magnetizacao de saturagao
homogénea M. Esta suposicdo € justificada pelo fato de que os materiais ferromagnéticos sao
sujeitos a acoplamento de troca, o que leva ao alinhamento local dos momentos magnéticos.
No entanto, determinados processos magnéticos envolvem a criagdo de singularidades mag-
néticas chamadas pontos de Bloch. Nesses pontos ha mudangas de magnetizacdo rapidamente
no espago, o que € inconsistente com a suposicao basica de uma Mg homogénea. Apesar deste
fato foi demonstrado em [58] que as simula¢des micromagnéticas que envolvem a criagdo de
pontos de Bloch sdo capazes de descrever os processos correspondentes, de acordo com os

experimentos, embora a densidade de energia no ponto de Bloch seja subestimada.

Temperatura Outro exemplo da violagdo do micromagnétismo de uma magnetizagdo local-
mente homogénea é dada por efeitos térmicos. Os efeitos térmicos sdo refletidos mais natural-
mente por perturbacdo local dos momentos magnéticos. A perturbacdo de um tinico momento
magnético, no entanto, quebra a homogeneidade da magnetizacdo. No ambito do micromag-
netismo uma possivel aproximagdo para a consideragdo da temperatura finita é a reducdo da
magnetizacdo de saturacdo de acordo com uma aproximacao de campo médio, ver [59]. Outra
aproximacdo € a de adicionar um campo oscilante para o campo operacional, a qual converte
a equacdao LL.G em uma equagdo diferencial estocdstica, ver [60]. Ambas técnicas ndo leva
em conta as alteracdes locais na magnetizacao de saturagdo e, como resultado os métodos ndo
conseguem descrever a dinamica da magnetiza¢do corretamente, quando se aproxima da tem-
peratura de Curie. Esta deficiéncia € superada pela equacdo de Landau-Lifshitz-Bloch, que é
uma extensdo a equacdo LLG ndo s6 por um campo oscilante, mas também por um termo que

permite a alteracdo do médulo de magnetizacdo [61].

Interfaces O modelo micromagnético foi projetado para descrever a energia e a dinamica em
um material homogéneo. Assim, a descricdo da interface entre materiais diferentes, da ori-
gem a um outro limite do modelo. O acoplamento magnético a essas interfaces muitas vezes
ndo sdo totalmente claros e podem estar sujeito a efeitos quanticos que ndo sao cobertos pelo
modelo micromagnético. Estes efeitos incluem a interacio Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida

(RKKY) [62] a Interacdo Dzyaloshinskii-Moriya (DMI) [63]. Trabalhos tem sido feitos sobre
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a integracdo desses efeitos em teoria micromagnética e cdlculos, ver [64,65]. A simplificacdo
comum para a descricdo dos materiais com multicamadas finas, € a suposi¢do de um bulk do
material com constantes efetivas . Estas constantes efetivas sdo determinadas através de expe-

rimentos.

A equagdo LLG com contribui¢cdes de campo efetivo como introduzidas nas se¢Oes anteriores
¢ uma equacdo diferencial parcial ndo-linear no espaco e no tempo. Além de alguns casos o
sistema de equagdes resultante ndo pode ser resolvido analiticamente. Este trabalho é dedicado

a solucdo numérica das equacdes micromagnéticas para um arranjo hexagonal de nanofios.




3

Micromagnetismo Numérico

3.1 Resolvendo as equacoes micromagnéticas

Para resolver a equacgao diferencial parcial (EDP) de LLG que descreve a dindmica da mag-
netiza¢do, a complexidade limita solugdes analiticas, sendo a tendéncia para utilizar métodos
numéricos.

Existem cddigos abertos e comerciais, simuladores baseados em método de diferencas fi-
nitas (FD) e método de elementos finitos (FE). Quanto a discretizacdo, simuladores baseados
em FD como Object Oriented MicroMagnetic Framework (OOMMEF ) [66] sdo geralmente mais
rapidos e exigem menos memoria do que [67] ferramentas simuladores baseados em FE como
Magpar [68] ou Nmag [69]. Mas os baseados no FD sdo utilizados para as amostras em que
a forma pode ser descrita por uma malha regular de paralelepipedos. Como demonstrado por
vérios grupos, rugosidade de superficie tem um grande efeito sobre a dinamica, [70,71] que
significa modelagem de configura¢des experimentais reais geralmente com a utilizacdo de si-
muladores baseados em FE. Portanto, a escolha de um simulador depende de requisitos de

precisdo e tempo de execucdo dependendo do problema particular.

3.2 Método de diferencas finitas e OOMMF

FD é um método para resolver equagdes diferenciais parciais numericamente. A ideia basica
do FD é discretizar a fungdo de referéncia f(x) em pontos da malha x; e substituir as derivadas
espaciais por diferencas finitas [67] entre os pontos da malha. Muitos simuladores micromagné-
ticos a base de FD utilizam uma malha regular, uma vez que permite a aplicacao de métodos de
convolugdo ripidos para o cdlculo do campo de desmagnetiza¢dao.A malha regular é mostrada
na Fig. 3.1. Aqui, o espaco € subdividido em uma malha regular, em que o valor da fungdo é
assumida no centro do cuboide.

A magnetizacdo é uma func¢do de tempo e espaco. No método FD, o volume simulado é V =
XYZ dividido em ny,ny,nz blocos chamados células de simulagdo de igual tamanho Ax-Ay- Az

(em coordenadas cartesianas). Cada dimensao do volume simulado deve ser dividida em um

37
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li d
Nome Licenca scripting método | paralelizacio fnsuagem ~e Bibiotecas
programacio
AlaMag GPL - FD - C++ -
JaMM PDC - FD - Java/XML -
Sdi
OOMMF coqigo sim FD SMP C++ TCL/TK |  VODE
aberto
Sdi
RKMAG cocigo nio FD nio FORTRAN | Intel MKL
aberto
MagFEM3D GPL - FE - FORTRAN -
TAO,
TAO PVODE
M GPL ’ FE MPI C++ ’
agpat Python Sundials
PETSc
PVODE,
. Sundials,
Nmag GPL sim FE MPI Python OCaml
PETSc,
HLib

Tabela 3.1: Lista de simuladores micromagnéticos de licencas livre existentes. Para cada simulador o
tipo de licenga, o apoio linguagem de script, o0 método de discretizagao utilizado, o suporte para compu-
tagdo paralela, a linguagem de programacéo basica, e as bibliotecas numéricos utilizados sdo listados.

nimero inteiro de células, apenas estruturas retangulares sdo eficazes. Para geometrias curvas,
os erros nas bordas ocorrem e a solu¢c@o aproximada pode ser muito diferente do correto. No
modelo de micromagnético FD € menos dispendioso computacionalmente como suas malhas
regulares permitem a utilizagdo de algoritmos de convolucao rapidos para o calculo do campo
de desmagnetizacdo. Vamos limitar-nos ao sistema de coordenadas cartesianas.

Depois de discretizacao do volume de simulacdo em células, as propriedades micromagné-
ticas em funcdo dos materiais, ou seja, magnetizacdo de saturacdo, o coeficiente de troca e a
constante de anisotropia, deve ser definida para cada célula. A solu¢do da equacio LLG, € entdo
determinada como o produto de espaco e tempo dependente de um vector da norma 1 (depen-
dente espacialmente) com um pardmetro do material Mg. A equacdo LLG pode ser resolvida
para cada célula individual de modo que a solu¢do do problema micromagnético torna-se em
encontrar a solu¢do para n = n, - n, - n, equacoes diferenciais ordindrias do tipo
|7lex

dM(I‘jJ) B
Ms(r;)

dt

:—l’}_/’M(l'j,t)XHeff(l'j,t) M(I‘j,[)XM(I‘j,Z‘)XHeff(I'j,[). (31)

O acoplamento entre as células individuais sé entra em jogo nas interagdes magnéticas que

sdo resumidos pelo campo efetivo. A discretizagdo do campo efetivo € o grande desafio na
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Figura 3.1: Resultante de malha regular de cuboide usando o método FD. O valor
da fungao espacialmente resolvido € assumida para ser localizada no centro de cada
cuboide. [72]

implementa¢do do modelo micromagnético.

H,rr(rj,t;, M(ry,t;),M(r,t;)) = Hz(rj,t;) + He(rj,1;, M(xj,4;), M(x,1;))

+Hp(r,t;, M(ryy, 1)) +Hy(rj, 6, M(rj,1;)), (3.2)

onde all sdo os indices de todas as células, e os indices do nn vizinhos mais préximos para a
célula j — sima. Para computar o campo de troca deve encontrar uma discretizacdo eficiente
para calcular a diferencial parcial em Eq. 3.1. Usa um polindmio de Taylor para determinar
a mudanc¢a na magnetizacdo entre duas células. Ja que a interagdo de troca de curto alcance
¢ geralmente suficiente para limitar o cdlculo para os vizinhos mais préximos. Para as células

j—sima

Hg(r;,t) _AMs ) M(r;, ;) - M(ry, 1;)
s Ho k=nn (rj_rk)2

sendo A € a constante de troca. Ha varias maneiras de selecionar os vizinhos mais préximos.

; (3.3)

Para problemas tridimensionais, pode-se selecionar qualquer uma das seis células com superfi-
cies comuns ou as 26 células com vértices compartilhados. Em qualquer modo, a complexidade
computacional é O(N) [73]. Para discretizar o campo de desmagnetizagdo é preciso primeiro
resolver o tensor de desmagnetizacdo N para cada célula. A soma dupla, levaria a uma comple-
xidade O(N?), pode ento ser convertido em uma integral de convolugdo. Newell e Dunlop [74],
pela primeira vez encontraram uma solucao para o tensor de desmagnetizacio de corpos retan-
gulares.

Através da aplicacdo de integral de Gauss, Newell reduziu os elementos do tensores des-

magnetizacdo para integrais de superficie de uma célula de simulagdo.
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Hp(r;,t,N) ZN i —r;)-M(r;) (3.4)

. ds; S
N(l‘l’— j 477: /S,/S |l’, (35)

Os elementos diagonais, N;;, descrevem a interacdo da magnetizagdo em superficies opostas
de uma c€lula, e os elementos ndo diagonais ;; descrevem a interacdo entre as outras superfi-
cies Newell et al. derivado uma férmula fechada para os elementos tensores (ver Ref. [74] para
mais detalhes). Para uma implementagdo do algoritmo computacional, deve-se também tratar
as c€lulas na superficie do volume simulado, ou seja, quando, nynyn; = 0 ou N; . A integral

de convolucdo pode, entdo, ser substituido por uma soma de convolugdo discreta
Hp(r;, ;N ZN — 1) -M(rg,1;) (3.6)

O campo de desmagnetizacdo Hp precisa ser calculado para todas as células j em cada passo
de tempo, tornando-se, de longe, a parte mais dificil da computacdo. Para reduzir o tempo
de processamento, pode-se fazer uso da grade regular de FD com transformada de Fourier
do tensor N e os vectores de magnetizacdo. O calculo em seguida, € constituido por nove
multiplicacdes (para cada elemento tensor) e duas transformacdes de Fourier. Uma vez que a
geometria do volume simulado ndo se altera durante a simulacdo, os elementos do tensor de
desmagnetizacio s6 precisam ser calculados uma vez, na fase de inicializacdo e € armazenada
como sua transformada de Fourier. Ao utilizar a simetria do problema no espaco de Fourier,
pode-se ainda reduzir o nimero de operagdes necessdrias [66].

Para simular a dindmica do sistema magnético, o tempo deve ser discretizado para uma série

de pontos [f;]. O modelo é assim alterado como segue:

Moy 7o
g = M) X By () — s

Para a solucdo passo a passo para da Eq. 3.7 devemos integrar numericamente. Os valores

M(r;,1;) x M(rj,t;) x Hepr(rj,t)  (3.7)

para a magnetizacdo de cada célula M(r;,#;) sdo calculados e adicionando o resultado para
a funcdo de valores de M(rj,7;_1), tal como representado na Fig. 3.2. A partir dos novos
valores M(r},;) os componentes de campo efetivo sdo calculados e a integracdo é repetida.
Para uma integracdo numérica eficiente é vidvel a utilizagdo de vérias etapas ou métodos de
Runge-Kutta. O método de passos miltiplos avalia a fungdo, neste caso dM/dt em varios

intervalos de tempo (no método de Adams-Bashforth) incluindo o préximo passo de tempo
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para um preditor-corretor para aumentar a precisdo da integracdo [75]. Para uma determinada
precisdo o intervalo de tempo pode entdo, ser aumentada substancialmente, de modo que o
calculo da integracdo torna-se muito mais rdpida. Alternativamente um intervalo de tempo
[ti,ti + 1] pode ainda ser dividido por pontos médios adicionais em que a fungdo é avaliada
(método Runge-Kutta). Para mais informacao do algoritmo usado no programa OOMMF ver

apéndice A.

'y
dM ]
dt e e
/.',
h
‘ { >

n ntl

Figura 3.2: Computagido numérica da integral da equagdo Landau-Lifshitz. [76]

3.3 Método dos elementos finitos e Nmag

O método dos elementos finitos EF requer a discretizagdo do dominio espacial com ele-
mentos finitos uma triangulacdao T regular. Por dois problemas tridngulos e retangulos tridi-
mensionais, em trés dimensoes tetraédricos Fig. 3.3 e elementos hexaédricos sao comumente
usados. Também uma mistura de diferentes tipos de elementos € possivel, mas apds a avaliagdo

de vérias outras formas e para simplificar a discretizacao o tetraédrico foi escolhido.

[T

Figura 3.3: Kuhn triangulacdo de um cubo em seis elementos finitos tetraédricos (vista explodida) [77].

Em comparac¢do com métodos de diferencas finitas [5S0], a malha de elementos finitos pode

ser inteiramente ndo-estruturada. Tornando-se uma modelagem de geometrias complexas em
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microestruturas irregulares mais convenientes. Ainda assim, uma triangulacdo de um corpo de
forma arbitraria com elementos tetraédricos tridimensional pode descrever melhor objeto.

A fim de tratar as interacdes magnetostaticas de pecas magnéticas distintas, o método dos
elementos finitos pode ser combinado com um método de elementos de contorno. O espago
de discretizacdo das equagdes diferenciais parciais que descrevem a dinamica de magnetizacao
conduz a um sistema de equagdes diferenciais.

As equacoes diferenciais parciais para o potencial escalar magnético (2.15 - 2.17) definem
um problema de fronteira aberto. O potencial ou sua derivada normal apenas sdo conhecidos no
infinito. Em principio, temos que utilizar uma ampla regido fora das particulas magnéticas, a
fim de esclarecer as condi¢des de contorno no infinito (2.17). A fim de superar estes problema,s
vdrias técnicas para tratar limites abertos em simulac¢des de elementos finitos tem sido propostos
[78]. Um método hibrido elemento finito/contorno finito foi introduzido originalmente por
Fredkin e Koehler [79] sendo muito apropriado para simula¢des micromagnéticas. Isto é porque
trata as interacOoes magnetostiticos, sem a necessidade de malha do espaco fora dos corpos
magnéticos.

O conceito basico desta abordagem € dividir os cdlculos usando o principio da superposi-
¢do. Primeiro um potencial, Uj, que surge a partir das cargas magnéticas dentro dos corpos
magnéticos individuais € calculado. Em uma segunda etapa, um potencial, U,, que representa
as interacdes magnetostaticas entre corpos e as condi¢cdes de contorno no infinito. O potencial
U, € assumido para resolver um problema do valor limite fechado. Em seguida, as equagdes
para U, podem ser derivadas a partir de (2.15 - 2.17), que possuem potencial total U = U; 4 Us.

O potencial U; pode ser computado a partir do problema de contorno,

V.
AU (r) = ﬂ ser € Qjy, (3.8)
Ho
U] = O ser E Qex[, (3.9)
AU n=3"serer. (3.10)
Ho

O potencial U; € a solug¢do da equagdo de Poisson dentro das particulas magnéticas e igual
a zero no exterior dos magnetos. Na superficie dos imds condi¢des de contorno naturais sao

validas. O potencial U, satisfaz a equacdo de Laplace em todos os lugares

AU(r) =0ser € Qi UQy, (3.11)
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com as seguintes condi¢des de contorno para r € I’

Uit - Ui = Uy, (3.12)

(VUS™ — VUE" -n) = 0. (3.13)

O potencial U, mostra um salto nas superficies dos corpos magnéticos. O problema em
(3.8 - 3.10) pode ser resolvido através de um método padrdo de elementos finitos. Tanto o
potencial U; potencial e os cossenos diretores da polarizacdo magnética, sdo interpolados por
funcgdes lineares em um malhado tetraédrico de elementos finitos. A equagdo linear resultante
€ resolvida usando um método do gradiente conjugado [80]. Durante a integracdo no tempo
da equacdo LLG, a solugdo iterativo pode ser iniciado com a solucdo anterior para U; como
suposicdo inicial. Tipicamente cerca de 25 iteracdes sdo necessarias num sistema com 2 x 10%

nodos. As equacdes (3.11 - 3.13) definem um potencial de dupla camada,

1 v 1 ! g.02
- v : 14
Us(r) 471_/FU1(1') 1 ndr-, (3.14)

que € criado por uma folha de dipolo com magnitude U;. Em principio U, pode ser avaliada em
todos os lugares dentro dos corpos magnéticos utilizado (3.14). No entanto, em vez do cdlculo
direto da discretizacdo U; (3.14), nés avaliamos U; no limite e, depois, resolvemos (3.11) dentro
Qint, usando os valores limite conhecidos como condi¢des de Dirichlet. Para calcular U, em I,

temos que tomar o limite r — I do integral da superficie de dentro I;;

_1 A v/ 1 ! g.02 Q(r)_
Uz(r)—E/FUl(r)V P n'dr +<H 1) Uy (r). (3.15)

N6s discretizamos (3.15) usando as fungdes lineares para interpolar U; em uma malha de su-

perficie triangular. U, Resulta de um produto U, = BU;. A matriz de elementos de contorno,
B, depende apenas da geometria do problema e tem de ser calculada apenas uma vez. B ¢
m X m matriz que relaciona os nés m do contorno. Em resumo, temos de executar o procedi-
mento a seguir para calcular o campo de desmagnetizagdo. Geralmente estamos interessados
na resposta dindmica de um sistema ao longo de um periodo de tempo que € cerca de duas
ordens de magnitude maior do que o tempo de precessao intrinseca. Assim, o tempo de CPU
da fase de instalagc@o € apenas uma pequena fracao do tempo total da CPU. A cada iteragcao du-
rante a integracao no tempo que temos para realizar as seguintes etapas para atualizar o campo
magnetostatico sao:
1. Solucdo iterativa de um sistema linear de U; (equagdo 3.8).

2. Matriz de produto vetor para obter U,, na fronteira dos corpos magnéticos (equagao 3.15).
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3. solucdo iterativa de um sistema linear para U, dentro dos corpos magnéticos (equagao
3.11).

4. Soma U; e U, e criar um gradiente (equagdo 2.16).

Usamos um método para integrar a equacio LLG (2.55) e assumir que a equacao seja valida

até os nos da malha de elementos finitos. Usando média espacial vamos atribuir um momento

magnético
1
m; = — [ J()d’r, (3.16)
Ho Jv;
para o n6 i da malha de elementos finitos. A caixa de volume V; tém as seguintes propriedades
N
Zw:/ d*r, (3.17)
i—1 Qi
ViNV;=0parai# j, (3.18)

em que a soma de (3.17) vai de 1 ao ndmero total de nés da malha de elementos finitos, N. O

campo efetivo no n6 i pode ser aproximado como

i1 JdE,
eff — o omi’

(3.19)

Mais uma vez uma interpolagdo linear por partes do vector de polarizacdo magnética em uma
malha tetraédrica dos elementos finitos € utilizado para discretizar a energia livre de Gibbs
magnética total, E;.

Usando as equacdes (3.16) e (3.19) definimos um vector de momento magnético e um vector
de campo efetivo em cada n6 da malha de elementos finitos que conduz a um sistema de 3N
equagoes diferenciais ordindrias. Os vetores sao resolvidos através do método BDF [81].

O tratamento numérico de processos de magnetizacdo envolve uma ampla margem de escala
de comprimento. A malha de elementos finitos suficientemente fina é necessaria para prever
com precisdo o campo de comutacdo de particulas magnéticas. Experimentos numéricos por
Rave e colaboradores [82] mostraram que a simulagdo correta da nucleacao de dominios requer
um tamanho de malha comparével com o comprimento caracteristico do material. A medida
que o tamanho da malha atinge o comprimento critico da densidade de energia e a troca de equi-
librio de densidade de energia magnetostética e o campo de nucleacio torna-se independente
do espacamento da grade. A escala de comprimento critico depende da forga relativa da den-
sidade de energia de troca em relacdo aos outros termos energéticos. Em materiais magnéticos

moles a contribui¢do das energias mais dominante € a energia magnetostatica. O comprimento
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significativo € dado pelo comprimento de troca,

2110A
= | 22 (3.20)
\/ M3

Em materiais magnéticos duros a contribui¢io das energias mais dominante € a energia magne-

tocristalina. O comprimento significativo é dado pelo parametro de Bloch

A
5y = /fu (3.21)

As escalas tipicas de comprimento envolvidas sdo as seguintes:

* A maioria materiais magnéticos exibe uma estrutura policristalina. O tamanho de griao de
elementos magnéticos de filmes finos € na ordem de 10 nm [83].

* O comprimento caracteristico € uma propriedade intrinseca tipicamente no intervalo de
3 nm a5 nm. E a escala de comprimento em que o vector de polariza¢io magnético muda de
direcdo [82].

Esquemas de refinamento e processo adaptativos sdo aplicadas, a fim de trabalhar com estas
escala de comprimento em simula¢cdes micromagnéticas. Hertel e Kronmuller [84], introduzi-
ram um regime de refinamento adaptativo em simula¢gdes micromagnéticas, para calcular con-
figuragdes de dominio em elementos de filme fino. Para mais informacdo do algoritmo usado

no programa Nmag ver apéndice B.

3.4 Discretizacio de arranjos de nanofios de niquel

Como mencionado no capitulo 2, utilizamos neste trabalho a simulacdo micromagnética
para o estudo de propriedades estaticas de arranjos de nanofios de niquel. A maioria dos calculos
foram realizados utilizando o método FE. Realizamos uma anélise prévia, onde comparamos os
resultados gerados com os programas: OOMMF e Nmag, para este tltimo a malha € gerada por
meio do programa Gmsh [85] no apendice B.2 mostra informag¢do da malha. Usando um CPU
Intel(R) Core(TM) 15-3330S CPU @ 2.70GHz com 4GiB de RAM

Para comecar a explicagdo, fizemos arranjos compostos por 100 nanofios. Os estudos foram
sobre a base das curvas de histerese para diferentes angulos de campo aplicado. A figura 3.4
apresenta uma representacio esquemadtica do arranjo do cilindros e mostra o angulo medido em
relac@o a normal (eixo dos cilindros). Observemos ademas, que os fios estudados neste trabalho,
se encontram dispostos em um arranjo hexagonal. A distancia entre os fios no arranjo foi um

dos parametros estudados durante nosso trabalho, assim como o comprimento dos fios.
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60nm

A

b) c)

Figura 3.4: Amostra do arranjo de 10 x 10 nanofios de niquel formadas por cadeias de elip-
soides. a) Mostra o arranjo a simular onde se aplica um campo externo. b) Mostra que consiste
um arranjo hexagonal. c) Cada cadeia esta formada por elipsoides de eixo menor 30 nm e eixo
maior 60 nm e distancia entre elas de D.

Considerando que os fios na literatura geralmente sdo policristalinos, utilizamos uma cadeia
de elipsoides para modelar os fios. Os elipsoides foram adotados com dimensdes de 30 nm de
diametro perpendicular ao eixo do fio e 60 nm ao longo da cadeia. As dimensdes aqui escolhidas
sdo sobre o critério de que a maior parte dos fios na literatura sdo fabricados em membranas de

alumina, que quando feitos com acido oxélico tem poros de 20 nm a 40 nm de didmetro.

Figura 3.5: Amostra do arranjo de 10 x 10 nanofios de niquel com um comprimento de 2
elipsoides, discretizado em cuboides de ~ 4 nm para OOMMEFE.

A figura 3.4 c) apresenta um esquema mais detalhado do modelo de nanofio utilizado, com-

posto por uma cadeia de elipsoide. Neste caso, a distancia D entre as cadeias corresponde
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Figura 3.6: Amostra do arranjo de 10 x 10 nanofios de niquel com um comprimento de 2
elipsoides, discretizado em tetraedros com o programa Gmsh [85] para simular em Nmag.

aquela entre os fios. Para controlar o comprimento L dos fios utilizamos o critério de mudar o
nimero de elipsoides na cadeia. Dessa forma, o comprimento L dos fios € sempre multiplo de
60 nm. Em nosso trabalho utilizamos os valores de: 60 nm, 120 nm, 180 nm e 240 nm. Os
valores usados para os efeitos da distncia D entre os fios foram 70 nm, 65 nm, 60 nm, 55 nm,
50 nm, 45 nm, 40 nm e 35 nm, também sdo encontrados na literatura. Para realizar os estudos
em OOMME, analisamos a discretizacdo de cada elipsoide em celas de 4 nm e de 2 nm. A
Figura 3.5 apresenta elipsoides depois de discretizado em DF.

Observemos que a medida que a cela € maior, os contornos do malhado sdo mais distantes
do elipsoide. A Figura 3.6 mostra uma discretizacdo em FD, diferente da FD. Observe que
dada a natureza do objeto a ser estudado, os segmentos que delimitam as celas em FE sdo de
tamanhos diferentes por isso, neste método temos uma distribui¢do dos volumes, que na hora de
discretizar com uma malha mais fina, apresentard corrimentos do valor maximo da distribui¢ao
e algumas modificacdes no formato da distribuicdo. No préximo capitulo, onde apresentamos

os resultados, podemos ver com maior detalhe.




4
Simulacao de nanofios de Niquel

Como mencionamos, realizamos estudos em arranjos de nanofios de niquel. Para organizar
o estudo, tomamos parametros de andlise de acordo com os nossos objetivos. Nos conside-
ramos uma amostra feita com um sistema de 100 nanofios em arranjo hexagonal, onde cada
um tem estrutura cristalina baseada em cadeias de elipsoides. Neste caso, estamos mudando o
comprimento L desde um até quatro elipsoides, os nanofios estdo separados a uma distancia de
70 nm, cada elipsoide estd com uma tamanho de eixo maior de 60 nm e eixo menor do 30 nm
esta consideragdo é tomada da a imagem da Figura 4.1 A). Esta amostra é colocada no plano
XY, e aplica-se um campo magnético na direcdo Z, variando o angulo de aplicacdo desde 0°

até 90°, para obter a curva de magnetizacao em fungdo destes dngulos. Num primeiro estudo

A)

Figura 4.1: A) Microscopia eletronica de transmissdo mostrando a morfologia da amostra de
graos em fios de niquel. [34]. B) Mostra o arranjo que serd utilizado no simulacio e direcéo
do campo magnético H e o angulo 6.

fizemos uma anélise do tamanho da malha tanto para OOMMF como para Nmag. Para isso dis-
cretizamos os fios em FD com tamanho de célula menor que o comprimento de troca do niquel.
Escolhemos células de 4 nm, para as quais o cdlculo devolve resultados em tempos apropria-
dos (3 horas cada curva de magnetizacdo). Para verificar se este tamanho garante resultados

representativos fizemos os mesmos cédlculos com célula de 2 nm.

48
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Também foi utilizado método de FE por meio do Nmag utilizando tamanho de malha dife-
rentes a fim de verificar a convergéncia e também comparar o tempo de calculo e os resultados
obtidos com OOMMEF e Nmag. Logo depois de escolher o método mais eficiente e o malha,
comegamos o estudo das influéncias do comprimento dos fios nas propriedades dos arranjos e
também verificamos os efeitos da distancia entre os fios no arranjo. Como mencionamos todos
os estudos foram feitos, sobre a base do comportamento da coercitividade e da remanéncia, em

func¢do do angulo do campo aplicado.

4.1 Amostra de Niquel (por diferencas finitas) OOMMEF

Para o método de diferencas finitas, primeiro foi feita a simulagdo do arranjo do 100 nanofios
de niquel de um elipsoide, numa matriz hexagonal, no OOMMEF, com uma malha cibica de 2

nm com os parametros da Tabela 4.1.

Tabela 4.1: Propriedades intrinsecas dos materiais e parametros da simulacio.

.. Malha(nm
Materiais Ms(A/m) A(J/m)  Hpa(kOe)  lox(nm) AX AY( A)Z
Ni  413.8x10° 1.05x 10! 5 772 4 4 4
Ni  413.8x10° 1.05x 10! 5 772 2 2 2

Como mencionamos antes, o objetivo aqui € verificar qual seria o tamanho de célula ade-
quado para gerar resultados representativos do sistema. A Figura 4.2 apresenta as curvas de
histerese para o arranjo com fios formados por apenas um elipsoide de 60 nm de comprimento.
As curvas foram calculadas para angulos desde 0° até 90° com passo de 10°. As curvas vistas
progressivamente nessa ordem apresentam um laco largo e quadrado com campo coercitivo de
1.5 kOe. E importante destacar que este laco & tipico de elipsoides semelhante aos trabalhos
utilizando o modelo de Stonner. A medida que o campo é inclinado procurando a direcio do
plano do arranjo, podemos observar um estreitamento da curva e também diminui¢ao do for-
mato quadrado apresentado em 0°. Observe que em 90°, a curva é uma linha sem histerese,
semelhante aos resultados de Stonner.

As Figuras 4.3, 4.4 apresentam um resumo do comportamento de He e Mg/Mg respetiva-
mente para cada angulo no arranjo de cadeias de um tnico elipsoide e com malha de 2 nm

obtido com OOMMF.
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Figura 4.2: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulacdo do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 70 nm entre os
nanofios. Com malha 2 nm para o programa OOMMF.
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A simbologia na legenda dos referidos graficos, para identificar as simulacdes com diferen-
cas finitas adotamos a seguinte simbologia : cx-ye-Dz, onde x € o tamanho da célula em nm, y é
numero de elipsoides de fio (cada elipsoide tem comprimento de 60 nm) e z € a distancia entre
os fios em nm (esta distancia es medida de centro de eixo de elipsoide 4 eixo do outro elipsoide)
ver Figura 3.4 (c). Olhando para o comportamento nos referidos graficos podemos ver curvas

tipicas de sistema uniaxial e variacao muito forte no valor de Hc.

10 ° c2-1e-D70 @
14t 1
12 | |
1 L i
0.8 t :
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04 | e |
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Figura 4.3: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagcdo de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
Hc é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.2 (para o malha de 2 nm no programa
de OOMMEF).
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Figura 4.4: Curva da razdo Mg /Mg em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com compri-
mento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separacdo de 70 nm entre os nanofios, A razdo Mg /My é obtida
através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.2 (para o malha de 2 nm no programa de OOMMEF).
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E importante mencionar que a diferencd entre o valor maximo e o mfnimo na curva de Hc
em funcdo do angulo, € um valor que iremos monitorar durante todo este trabalho. Isto porque
na literatura sdo apresentados valores que variam muito de um autor para outro.

Observamos também que a remanéncia reduzida tem uma queda continua desde 0° até 90°,
enquanto que Hc apresenta uma queda abrupta até 30° e depois uma mudanga na derivada da
curva até He atingir o valor nulo. E importante falar, que nos arranjos de nanofios reportados
na literatura, Hc nunca tem valor nulo, mesmo para 90°.

Os mesmos célculos foram realizados em fios de um unico elipsoide mas agora com uma
célula de 4 nm no OOMMEF. Os resultados dos célculos s@o apresentados na Figura 4.6. Quando
comparamos com as curvas de magnetizacdo obtidas em malha de 2 nm, apresentados anteri-
ormente, podemos observar que hd semelhanca de uma figura a outra. Esta semelhanga € vista
para cada angulo de campo aplicado o que nos leva a pensar que com 4 nm o célculo é possivel

sem perder as informagdes genéricas das amostras.
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Figura 4.5: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagcdo de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura4.6 (para o malha de 4 nm no programa de
OOMMEF).

E importante mencionar que os cilculos para célula de 2 nm é realizado com tempo de
execucdo de aproximadamente 7 horas cada curva, lembrando que para célula de 4 nm foram
de 3 horas. Este € um dos motivos que nos levou a pensar que seria mais adequado a escolha
de 4 nm para nossos cdlculos. Observando as graficas das Figuras 4.5 e 4.7 podemos verificar o
mesmo comportamento que na amostra com malha de 2 nm, como mencionamos na comparagao

entre as curvas de magnetizagdo.
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Figura 4.6: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulacdo do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 70 nm entre os
nanofios. Com malha 4 nm para o programa OOMMF.
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Figura 4.7: Curva da razdo Mg /Ms em funcdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com compri-
mento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 70 nm entre os nanofios, A razio Mg/Ms é obtida
através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.6 (para o malha de 4 nm no programa de OOMMEF).

Como forma de verificar se com FD em OOMMEF era possivel obter mudangas aparentes
com o aumento do comprimento dos fios, decidimos realizar os cdlculos para arranjos de cadeias
de dois elipsoides para um malha de 4 nm. Também aproveitamos esta tarefa no sentido de
avaliar o aumento do tempo com a aumento de elipsoides no fio. Lembrando que agora o
nimero de nés no malha duplica com a duplicagdo do comprimento dos fios.

Observamos que as curvas da Figura 4.8 podemos verificar que agora em 0° ha uma leve
curvatura no momento da mudancga do sinal da magnetizacdo global da amostra. Observemos
também que os graficos apresentam mudanca em outros angulos. Observemos que o tempo de
calculo quase duplica para cada angulo do campo aplicado o qual nos faz concluir que para o
estudo de dependéncia das propriedades com o comprimento dos fios, ndo € eficiente o trabalho
com OOMMF.

Quando olhamos os graficos das Figuras 4.9 e 4.10, podemos verificar mudanga no compor-
tamento de Hc em funcdo do dngulo do campo aplicado. Por outro lado surge a incognita de
utilizar outro cédigo para poder analisar um estudo detalhado como comprimento dos fios em

arranjos.
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Figura 4.8: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulagao do arranjo de
10x 10 dos nanofios com comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separag¢do de 70 nm entre os
nanofios. Com malha 4 nm para o programa OOMMF.
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Figura 4.9: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separagdo de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura4.8 (para o malha de 4 nm no programa de
OOMMEF).
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Figura 4.10: Curva da razdo Mg/Mg em funcdo angulo do campo aplicado Oy, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separacgdo de 70 nm entre os nanofios, A razdo Mg /Ms
¢é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.8 (para o malha de 4 nm no programa de
OOMMF).

Para melhor comparar todos os resultados até aqui expostos, a Figura 4.11 apresenta os re-
sultados de dependéncia da coercitividade Hc com o angulo do campo aplicado 6. Observe
que as curvas para arranjo com um unico elipsoide apresentam comportamentos muito proxi-
mos. A maior diferenca entre estas curvas se apresenta entre 20° e 40° e chega um valor de
20%. E importante destacar que é esperada esta diferencd, ja que em angulos com estes valores,

o sistema se encontra em uma condi¢do geométrica de instabilidade e qualquer mudanca pode
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ser representativo.
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Figura 4.11: Comparacio das curvas de coercitividade Hc em funcdo do dngulo do campo aplicado 6y
de 1 elipsoide com malha 2 nm e 4 nm e 2 elipsoides com malha de 4 nm no programa OOMMEF.
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Figura 4.12: Comparac@o das curvas da raziao Mg /Mg em fungdo do angulo do campo aplicado 6y para
um elipsoide com malha 2 nm e 4 nm e dois elipsoides com malha de 4 nm.

As curvas da razdo Mg/Ms em funcdo do angulo 6y, sdo todas com o mesmo comporta-
mento, se sobrepondo todas independentemente do tamanho do malha e do comprimento da
cadeia. A Figura 4.12 apresenta estas curvas detalhadamente. Como comentamos, 0 OOMMF

ndo ¢é eficiente para o célculo em arranjos de 100 nanofios e tamanhos diferentes. Por esse
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motivo, decidimos adotar o Nmag, que se baseia em FE, para executar os mesmos cdlculos e

monitorar o tempo na geracao de cada ciclo de histerese.

4.2 Comparacao dos resultados em nanofios de Niquel resol-
vidos por FD (OOMMF) e FE (Nmag)

Ao comparar os resultados dos calculos com base nos métodos de diferengas finitas e ele-
mentos finitos. Como mencionamos, o trabalho com OOMMEF para arranjos de 10 x 10 na-
nofios ndo € vidvel para o estudo magnético mudando o comprimento. Mesmo sabendo que o
método de elementos finitos € mais complicado, tratamos alguns calculos com Nmag para veri-
ficar eficiéncia nos célculos. Com a finalidade de tomar um critério de triangulaciao, adotamos
o principio de trabalhar com volumes aproximadamente iguais aos utilizados no teste com o
OOMME. Sendo assim geramos malhas cujo volume dentro dos nodos € aproximadamente de
8 nm? semelhante ao da célula de 2 nm de FD. A distribuicio de tamanhos dos arestas para esta
malha € apresentado na Tabela B.1.

Da mesma forma foi gerado um malha cujo volume comparado com da célula de 4 nm
gerado em FD. Este malha depois de feito apresentou uma distribuicao de tamanhos de arestas
relatado na Tabela B.1. Para também fazer o malha correspondente correspondente ao de 4
nm, mas em fios compostos por dois elipsoides, geramos uma distribuicao de distancias que €
semelhante 4 anterior. Isto mostra que a geracao do nosso malha é reprodutivel independente
do tamanho dos fios aqui estudados. Os valores podem ser observados na Tabela B.2, onde
podemos verificar a semelhanca com anterior.

Os graficos na Figura 4.13 apresentam as curvas geradas com a maior das malhas aqui
mencionada. Observemos que em 0° a curva tem o mesmo formato quadrado apresentado nas
mesmas curvas calculadas em OOMMF e que com o aumento do angulo a curva comeca um
estreitamento semelhante ao existente nos cdlculos por FD. Da mesma forma, a curva de 90° é
uma linha passando pela origem. Mais importante do que tudo aqui € verificar o comportamento
de H¢ e Mg /Mg como fungdo do dngulo de aplicagdo do campo.

As curvas dos gréficos 4.14 e 4.15 apresentam as referidas dependéncias angulares, que
mostram 0 mesmo comportamento visto nas curvas obtidas por FD. Principalmente vemos a
mudanca na derivada da curva de Hc vs Oy, que também comeca com um valor grande em 0°

de 1.15 kOe e apresenta uma queda forte até 40° onde inicia uma diminui¢ao suave até zero.
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Figura 4.13: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 70 nm entre os
nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Figura 4.14: Curva de coercitividade Hc em funcio angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ ¢é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.13 ,no programa de Nmag.
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Figura 4.15: Curva da razdo Mg/M;s em funcdo angulo do campo aplicado Oy, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagido de 70 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.13, no programa de Nmag.

As curvas histerese magnética geradas para o arranjo 10x 10 e dois elipsoides (comprimento
L =120 nm) sdo apresentadas na Figura 4.16 apresentam de um modo geral um comportamento,
que quando comparado ao arranjo de um elipsoide (comprimento L. = 60 nm), apresenta se
uma grande diferenca em 0°. Esta consiste basicamente, num estreitamento da curva e que

seguramente estd associado com efeitos de interacdo entre elipsoides.
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Figura 4.16: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separagdo de 70 nm entre
os nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Observando os valores apresentados nas Figuras 4.51 e 4.18, podemos ver que neste caso
ha mudangas significativos em valou maximo de H¢ para 0°. Este fato é de grande importancia
de acordo com a discussdo que apresentamos mais na frente.

Observando as curvas de remanéncia reduzida, podemos verificar que hd novamente sobre-
posicao dos curvas independentemente do tamanho dos fios. Os resultados para o malha menor,
ndo sdo aqui apresentados ja que o tempo de cdlculo é extremamente elevado e ndo € vidvel o
uso deste malha em Nmag para 10 x 10 nanofios de um elipsoide. Certamente, o aumento de
elipsoides geraria um aumento no tempo de célculo.

Levando em conta estes comentdrios vale ressaltar que o tempo para gerar as curvas dos
ultimos graficos € estremadamente pequeno quando comparado ao resto dos cdlculos aqui men-
cionados. No caso do arranjo de fios formados por um tnico elipsoide, todas as curvas de
magnetizacdo foram calculadas em apenas 3 horas. Este fato é de grande importancia neste
trabalho. Devido ao fato que para fios mais longos, compostos por um nimero maior de elip-
soides os cdlculos mesmo aumentando em tempo de execu¢do, ndo deverdo ser extremamente
demorados. Sendo assim, vale a pena fazer uma analise cuidadosa de todos os resultados até o

momento gerados.
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Figura 4.17: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separagdo de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
Hc¢ € obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.16, no programa de Nmag.
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Figura 4.18: Curva da razdo Mg/Ms em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoide) com uma separag@o de 70 nm entre os nanofios. A raziao Mg/Ms
é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.16, (no programa Nmag).

Para melhor comparar os resultados com FE e FD em cada malha utilizado, juntamos os

graficos de remanéncia reduzida obtidos até aqui na Figura 4.19. No mencionado grafico, pode-

mos observar que todas as curvas sdo exatamente sobrepostas, sendo assim teremos que realizar

outras comparagoes.
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Figura 4.19: Comparagdes das curva da razdo Mg/Mg em fungdo dngulo do campo aplicado 6y, para
nanofios com comprimento de 60 nm e 120 nm (1 elipsoide e 2 elipsoides) com uma separacido de 70
nm entre os nanofios, A razdo Mg/My é obtida através das curvas de histerese que foram feitas com o

programa OOMMEF e o programa de Nmag.
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Figura 4.20: Comparacdes das curva de coercitividade Hc em funcdo angulo do campo aplicado 6y,
para nanofios com comprimento de 60 nm e 120 nm (1 elipsoide e 2 elipsoides) com uma separagdo de
70 nm entre os nanofios, A coercitividade Hc € obtida através das curvas de histerese que foram feitas
com o programa OOMMEF e o programa de Nmag.

Nas curvas de H¢ vs 0y da Figura 4.20 podemos observar como se comporta cada malha em
relac@o ao campo coercitivo. Observando a legenda, as curvas claras representam o calculo para
FD em cadeias de um unico elipsoide. As curvas de tridngulo invertido (60 nm) e de circulo
de duas cores (120 nm) apresentam o resultado para a mesma amostra em FE. Da comparacido
entre as duas por FD, j4 feita anteriormente, podemos escolher a de 4 nm pelo fato de um tempo
de calculo vidvel. Por outro lado, quando aumentamos o nimero de elipsoides na cadeia, o
tempo deveram aumentar consideravelmente e OOMMEF ndo € eficiente. Quando comparamos
as duas curvas para FD com a curva de tridngulo invertido, podemos observar que mesmo com
valores menores, o comportamento € reproduzido. No mesmo grafico, as arranjos de cadeias de
dois elipsoides apresentam dependéncia semelhante com os valores reduzidos. Por uma parte
¢ dificil escolher o método a ser utilizado tendo em conta apenas o tempo de calculo. Por
outra parte, os valores reportados na literatura para fios curtos mostra sue coercitividade de 1
kOe [47].

Na Figura 4.21 segue a dependéncia de Hc com Oy para fios de niquel eletrodepositados
em membranas de alumina. Observe que neste caso o valor de Hc em 0° € de 947 Oe. Outros
trabalhos tem apresentado valores baixos motivo pelo qual tentamos entender os mecanismos

que influenciam o comportamento de H¢ vs 0y.
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Figura 4.21: Curvas experimentais de coercitividade Hc em funcéo angulo do campo aplicado 6y dos
nanofios de niquel obtidos de nosso laboratério [47].

Além dos pontos aqui mencionados, podemos voltar a malha que origina os célculos. Obser-
vando os valores, a malha de 4 nm em relacdo ao diametro de 30 nm gera um erro na superficie
geométrica do elipsoide que em FE ndo € tdo critico. Como podemos ver na Figura 3.6 em FE
a geometria é melhor reproduzida. O ponto de contato muda de FE para FD. Sendo assim esco-
lhemos para o nosso estudo o Nmag a fim de poder gerar cdlculos em nanofios curtos arranjados

hexagonalmente.

4.3 Nanofios de Niquel com o método do elementos finitos
Nmag

Mostramos aqui o estudo por FE da dependéncia angular de Hc e Mg em arranjos de na-
nofios. Voltando ao comportamento apresentado na curva da Figura 4.21 obtida nas medidas
de amostra real de nanofios de niquel vemos dois aspectos importantes. Um deles é o baixo
valor de Hc em 0°. Outro é que o comportamento da curva ndo correspondem com os repro-
duzidos até aqui neste trabalho. Estamos aqui nos referindo a queda abrupta até 40° e ao leve
decaimento observado no comportamento angular de H¢ para a amostra formada por fio de um
tinico elipsoide. Além disso, quando examinamos as medidas de Mg /Mg em fun¢éo do angulo,
vemos para esta amostra, que o valor em 0° é muito menor que a unidade.

Diversos trabalhos atribuir om este comportamento a um modo transverso que se propaga

pelos fios e origina reversdao dos momentos da amostra. Por outro lado, muitos trabalhos repor-
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tam caracteristicas angulares de H¢ para fios supostamente iguais, resultado este que € sufici-
ente a finalidade de estudar estes comportamentos numericamente. Propomos daqui para frente,
apresentar os resultados de célculos de curvas de magnetizacdo em nossos arranjos e fazer do
duas mudancas. Uma delas seria o comprimento dos fios como ja mencionamos, isto também

acompanhado da mudanga na distancia entre os fios no arranjo.

4.3.1 Variacao do comprimento dos nanofios

Nesta subsecdo apresentamos os resultados dos cdlculos em arranjos mudando o compri-
mento dos fios do arranjo por Nmag. A mudancga € feita até no mdximo quatro elipsoides no
fio, para um comprimento total de 240 nm da cadeia de elipsoides. A Figura 4.23 apresenta as
curvas obtidas para fios compostos por trés elipsoides, lembrando que os resultados de um e
dois elipsoides ja foram apresentados na se¢do 4.2.

Observando os graficos nas Figuras 4.22 e 4.24 podemos verificar que além de uma pequena
mudanca na derivada na curva da razdo Mg/MS, ha varia¢des no valor de Hc em 0°, quando
comparados com o valor pra arranjos de nanofios de um e dois elipsoides. Este resultado é
relevante pois hd indicios de que a estrutura de elipsoides pode ser capaz de gerar resultados
compativeis com os experimentos. Resultados estes que ndo foram gerados nos trabalhos que

simulam os fios cilindricos perfeitos.
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Figura 4.22: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 180 nm (3 elipsoides) com uma separag¢do de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
Hc¢ € obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.23 (no programa de Nmag).
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Figura 4.23: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 180 nm (3 elipsoides) com uma separagdo de 70 nm entre
os nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Figura 4.24: Curva da razdo Mg/Mg em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 180 nm (3 elipsoides) com uma separagdo de 70 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms
é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.23 (no programa Nmag).

As curvas de magnetizacao para o arranjos de 10x 10 nanofios formados por um compri-
mento quatro elipsoides (L = 240 nm) s@o apresentados nos graficos da Figura 4.25. As grandes
mudancas destes graficos quando comparados com os gerados para nanofios curtos, sao basica-
mente os mesmos valores encontrados para Hc.

Observamos também que em 0°a curva apresenta um formato mais reto(menos inclinagdo)
do que as curvas em 0° de fios mais curtos. A Figura 4.25 apresenta resultados das curvas
histerese magnética geradas para o arranjo 10x 10 para 4 elipsoides de comprimento (L = 240
nm). Observe que nas Figuras 4.26 e 4.27, os graficos apresentam comportamentos que vao

mudando em relagdo aos do fio de um elipsoide por exemplo.
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Figura 4.25: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x10 dos nanofios com comprimento de 240 nm (4 elipsoides) com uma separag¢do de 70 nm entre
os nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Figura 4.26: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 240 nm (4 elipsoides) com uma separagcao de 70 nm entre os nanofios. A coercitividade
Hc¢ € obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.25 (no programa de Nmag).
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Figura 4.27: Curva da razdo Mg/Ms em funcdo angulo do campo aplicado Oy, para nanofios com
comprimento de 240 nm (4 elipsoides) com uma separag¢@o de 70 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms
¢é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.25 (no programa Nmag).

A curva para da razdo Mg/Ms vai adotando um formato mais plano, o que pode ser devido
as interagdes dipolares entre fios e também a dos elipsoides entre se. A curva de Hc vs Oy se
apresenta neste caso com um formato mais diferente ainda ao do nanofio do comprimento de L.
= 60 nm (um elipsoide) o valor em 0° € cada vez menor.

Para melhor entender os comentdrios anteriores, primeiramente se apresentam os resultados
para dependéncia de H¢ Figura 4.28. Observe que em baixos angulos a coercitividade tem uma

diminuic@o brusca em 0° e para o resto das orientagdes o valor de Hc aumenta suavemente
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com uma convergéncia aparente com uma curva para fios longos. E provédvel que para obter
comportamento semelhante aos experimentais como o da Figura 4.21 seria preciso mudar a
elipticidade dos elementos da cadeia. Por outro lado, outros trabalhos nossos [34,47] mostram

que a mudanca somente ocorre no valor mdximo, enquanto o comportamento segue sendo o

mesmo.
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Figura 4.28: Comparagdes das curva de coercitividade Hc em funcdo adngulo do campo aplicado 6y,
para nanofios com comprimento de 60 nm, 120 nm, 180 nm e 240 nm (de 1 até 4 elipsoides) com uma
separacdo de 70 nm entre os nanofios.
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Figura 4.29: Comparagdes das curva da razdo Mg/Mg em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para
nanofios com comprimento de 60 nm, 120 nm, 180 nm e 240 nm (de 1 até 4 elipsoides) com uma
separacdo de 70 nm entre os nanofios.
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Para outro lado sabemos, que as interagdes dipolares sdo sensiveis a distancia entre fios.
Além disso a Figura 4.29 ndo mostra mudanga aparente o que faz pensar que nao seria possivel
reproduzir os experimentos. Vemos também que as curvas experimentais da Figura 4.30 que
a derivada de Mg/Ms vs 6y muda em altos dngulos, comportamento que ndo vemos até o

momento.
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Figura 4.30: Curvas experimentais da razdo Mg/Mg em fungdo angulo do campo aplicado 6y dos
nanofios de niquel obtidos de nosso laboratério [47].

4.3.2 Variacao da distancia entre os nanofios

Para entender os efeitos de distancia entre fios geramos curvas para arranjos de fios com um
e dois fios em distancias menores a 70 nm. As distancias escolhidas neste caso sao 65 nm, 60
nm, 55 nm, 50 nm, 45 nm, 40 nm e 35 nm de centro a centro dos fios.

A Figura 4.31 ilustra os lagos calculados para o arranjo de 10x10 de nanofios compostos
por um elipsoide (comprimento L = 60 nm), agora calculada com distancia de centro a centro
de 65 nm. Observe que tanto para a curva 0° como para a de 80° se apresenta uma mudanga
significativa se comparado com os resultados para distancia de 70 nm j4 apresentado no tépico

anterior.
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Figura 4.31: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 65 nm entre os
nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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A diferenga antes mencionada, certamente estd relacionada com o aumento na interacao
dipolar de fio para fio. Para verificar a mudanga com o angulo de Hc e Mg/Ms, apresentamos
as Figuras 4.32 e 4.33 onde se observa principalmente, que o0 comportamento para amostra com
um elipsoide é semelhante para distancias de 65 nm e 70 nm. O valor de Hc em 0° para 65 nm

se mostra menor, portanto a interagao entre os fios favorece esta diminuigao.
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Figura 4.32: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 65 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ ¢é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.31.
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Figura 4.33: Curva da razdo Mg/Ms em funcdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagio de 65 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.31 (feitas por o programa Nmag).

Os cdlculos para distancias entre nanofios de 60 nm devolvem resultados para os curvas de

histerese, que aparentemente nao mudam. A mudanca mais significativo estd no valor de Hc em
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0°. Observemos nas curvas das Figuras 4.34 e 4.35, que o comportamento para a remanéncia
¢ mantido, por outro lado Hc = 0.9 kOe em 0° e apresenta uma leve mudanga na derivada na

curva que mais uma vez mostra a sensibilidade de Hc em relacio as mudancas da distancia entre

os fios.
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Figura 4.34: Curva de coercitividade Hc em funcio angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 60 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ ¢é obtida através das curvas de histerese (feitas por o programa de Nmag).
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Figura 4.35: Curva da razdo Mg/Mg em funcdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoides) com uma separa¢do de 60 nm entre os nanofios. A razéo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese (feitas por o programa Nmag).




4. SIMULACAO DE NANOFIOS DE NIQUEL

76

Mg / Mg

Mg /Mg

Mg/ Mg

Mg /Mg

0.5

Mg /Mg
o

-0.5

T 0 T
Oy=0" ——

T 0 T
0y=10" ——

T 0 T
0=20° —+—

T 0 T
0,=30° —+—

T 0 T
By=40° —+—

T 0 T
0,=50° ——

T 0 T
B=60° —+—

Hob

T 0 T
0,=70° ——

T 0 T
0,;=80° —+—

|
N

0
oH (kOe)

EN
.
S
(=}

toH (kOe)

Figura 4.36: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulacdo do arranjo

de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 55 nm entre os

nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Em arranjo com nanofios distanciados em 55 nm, as variacdo sdo mais significativos, prin-
cipalmente na curva de magnetizagao para 0° e 80°, que mostram um estreitamento e mudanca
na inclinagdo. Observe na Figura 4.36 que arranjos, mesmo formados por fios de um tnico

elipsoide, apresentam um comportamento bem diferente em distancias de 55 nm.
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Figura 4.37: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 55 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ € obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.36 (feitas por o programa de Nmag).
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Figura 4.38: Curva da razdo Mg/Ms em funcdo angulo do campo aplicado Oy, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoides) com uma separag¢do de 55 nm entre os nanofios. A razéo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.36 (feitas por o programa Nmag).

Para melhor mostrar as mudangas, as Figuras 4.37 e 4.38 apresenta a dependéncia angular
de Hc e Mg/Ms. Primeiro que tudo é importante chamar aten¢fio para o formato da curva

de Mg em angulos elevados. Observe que a coercitividade que comeca em 80° é a mesma
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apresentada anteriormente para fio de niquel. Por outra lado, para um dngulo pequeno o valor de
Mpg /Mg ainda é grande, sendo assim, é possivel mudar a estrutura do fio para gerar os resultados
experimentais.

O grafico de H¢ € que apresenta mais mudangas, principalmente porque o comportamento
tipico de elipsoide que vemos em distancia de 70 nm agora ndo aparece mais. Observe que
agora as interagdes levaram a um comportamento quase linear e também 4 diminuicdao de He
em 0°. Isto pode ser o sinal de uma mudanga de regime no comportamento e pode ser que em

distdancias abaixo de 55 nm os resultados se apresentam mais proximos dos experimentais.
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Figura 4.39: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 50 nm entre os nanofios. A coercitividade
H é obtida através das curvas de histerese.
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Figura 4.40: Curva da razdo Mg/Mg em funcdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagido de 50 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese.
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As curvas das Figuras 4.39 e 4.40 para nanofios de um tnico elipsoide (comprimento L = 60
nm) e distdncia D = 50 nm apresentam um comportamento que em baixos angulos € interessante.
Observe que a curva de He em fungdo do dngulo ndo apresenta mais um méaximo valor em 0°.
Podemos ver também que em 10° aparece um pico e logo depois o comportamento linear é
recuperado, de acordo com o descrito para 55 nm. No gréifico de remanéncia reduzida, podemos
ver que em angulo alto, a curvatura se acentua, adotando forma semelhante as experimentais da

Figura 4.30, mesmo com valores numéricos bem diferentes.
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Figura 4.41: Curva de coercitividade Hc em fungdo dngulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 45 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ € obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.43 (feito por o programa de Nmag).
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Figura 4.42: Curva da razdo Mg/Ms em func¢do angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagio de 45 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms é
obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura 4.43 (feito por o programa Nmag).
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Figura 4.43: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo

de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagdo de 45 nm entre os

nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Verificando o formato das curvas de magnetizacdo para D = 45 nm, podemos ver na Figura
4.43, que em 0° a curva segue sendo larga mas apresenta uma inclinacao pronunciada que nao
vemos em outras amostras. De forma geral todas as curvas t€m comportamento diferente e
os valores de remanéncia e coercitividade comecam a ter mudancas de comportamento mais
acentuadas para fios cada vez mais proximos.

Podemos ver nas curvas das Figuras 4.41 e 4.42 que a dependéncia angular de Hc e Mg /Mg
apresenta mudancas significativas. Observe primeiro, que a curvatura inicial € muito modificada

quando comparada a amostra com D = 50 nm.
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Figura 4.44: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagcdo de 40 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ € obtida através das curvas de histerese ( no programa de Nmag).

Um resultado muito importante foi obtido para amostra com D = 40 nm. Observemos que na
Figura 4.45 a remanéncia tem um comportamento idéntico ao apresentado em medidas de niquel
e ferro. As referidas medidas se apresentam na Figura 4.46. Para o nosso cdlculo podemos
verificar, que Hc também tem o comportamento semelhante ao experimental apresentado na

Figura 4.21.
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Figura 4.45: Curva da razdo Mg/Ms em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com

comprimento de 60 nm (1 elipsoide) com uma separagéo de 40 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms é

obtida através das curvas de histerese (no programa Nmag).

Podemos verificar também que os valores no nosso cdlculo tem semelhanga aos apresenta-

dos em experimentos. Estes resultados sdo muito significativos, jd que a estrutura de elipsoides

aqui apresentada é capaz de reproduzir os resultados experimentais.
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Figura 4.46: Curvas experimentais da razdo Mg/Mg em fungdo angulo do campo aplicado 6y dos
nanofios de Ni e Fe obtidos de nosso laboratério [47].
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Figura 4.47: Comparacio das curvas de coercitividade Hc em funcio do angulo 6y do arranjo de 10x 10

nanofios de comprimento L = 60 nm (1 elipsoide) onde se variam as separacdo dos nanofios desde D =

70 nm até D = 35 nm.

Uma forma de juntar e comparar direitamente todos os comportamentos descritos aqui é

apresentada na Figura 4.47 observamos que h4 uma evolucdo no comportamento que apresenta

mudanca de comportamento para D = 55 nm (circulo sélido). Como ja mencionado, é neste

valor que as curvas apresentam o formato semelhante ao das curvas em nossos experimentos.

Para representar a mudanga do valor de Hc em 0°para todas as nossas amostras, a Figura

4.48 o gréfico apresenta uma queda de He com a diminuicao da distancia entre os fios. Aparece

um pico justo em 45 nm que novamente leva ao comportamento anterior. Observemos também

que em 90° o valor de H¢ sempre é o mesmo e igual a zero.
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Figura 4.48: Curva de coercitividade Hc no angulo 8y = 0° em func¢do da separacdo dos nanofios desde
D =70 nm até D = 35 nm do arranjo de 10x 10 nanofios de comprimento L. = 60 nm (1 elipsoide).
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Uma andlise comparativa entre os valores de Mg /My pode ser feita utilizando as curvas na
Figura 4.49. Nestas curvas vemos fundamentalmente que o comportamento com o angulo é
sempre o mesmo apresentado valores mdximos que diminuem com o aumento das interacdes
dipolares entre os fios(diminui¢do da distncia). A Figura 4.50 mostra que o valor em 0° comeca

a diminuir em D = 45nm.
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Figura 4.49: Comparacdo das curvas da razio Mg /My em fungdo do dngulo 6y do arranjo de 10x 10
nanofios de comprimento L = 60 nm (1 elipsoide) onde se variam as separag¢@o dos nanofios desde D =
70 nm até D = 35 nm.
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Figura 4.50: Curva de da razdo Mg /My no angulo 6y = 0° em fungdo da separacdo dos nanofios desde
D =70 nm até D = 35 nm do arranjo de 10x 10 nanofios de comprimento L. = 60 nm (1 elipsoide).
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Figura 4.51: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separagdo de 55 nm entre os nanofios. A coercitividade
H € obtida através das curvas de histerese ( no programa de Nmag).
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Figura 4.52: Curva da razdo Mg/M;s em funcdo angulo do campo aplicado Oy, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separag¢@o de 55 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms
é obtida através das curvas de histerese ilustrada na Figura (do programa Nmag).

A mesma anélise foi feita em uma amostra formada por nanofios com dois elipsoides com o
objetivo de verificar alguns aspectos que ficam como incégnita, como He = 0 Oe para 90° para
todas as distancias.

As curvas na Figura 4.53 apresentam os resultados para nanofios formados por duas cadeias
de elipsoides. Cabe destacar que de modo geral as curvas t€ém um comportamento semelhante

ao visto em outras amostras antes analisadas.
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Figura 4.53: Curvas de histerese magnética para os angulos desde 0° até 90°, da simulac¢do do arranjo
de 10x 10 dos nanofios com comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separagdo de 60 nm entre
os nanofios. Com malha irregular para o programa Nmag.
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Examinado o comportamento da coercitividade e da remanéncia em funcdo do angulo pode-
mos observar que para D = 65 nm a remanéncia tem 0 mesmo comportamento que apresentava
nas amostras com um unico elipsoide no fio. A curva de Hc em fun¢do do angulo na Figura
4.54 mostra também o mesmo formato em 120 nm que em 60 nm de comprimento do fio. Por

outra parte Hc = 0.8 kOe em 0°.
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Figura 4.54: Curva de coercitividade Hc em fungdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoide) com uma separagdo de 65 nm entre os nanofios. A coercitividade
H¢ € obtida através das curvas de histerese ( do programa de Nmag).
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Figura 4.55: Curva da razdo Mg/Mg em funcdo angulo do campo aplicado 6y, para nanofios com
comprimento de 120 nm (2 elipsoides) com uma separac¢do de 65 nm entre os nanofios. A razdo Mg/Ms
é obtida através das curvas de histerese (do programa Nmag).

Este € um resultado que quando comparado a fios curtos pode ser tomado como positivo.

Isso porque aparentemente o aumento de elipsoides contribui com a diminui¢do de Hc em 0°,
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resultado € aparentemente contraditdrio se pensamos no fio como um cilindro. Por outro lado o
efeito dipolar entre elipsoides € determinante.

Para melhor comparar todos os resultados apresentamos nas Figuras 4.56 € 4.57 a curva que
compara a dependéncia angular de He e Mg /Mg para todos as mostras com distancias de 35 nm
e 65 nm entre fios. A mudanga no regime no comportamento de Hc com angulo ocorrem em 50
nm de distAncia, semelhante 2 amostra com um tnico elipsoide que foi em 60 nm. E importante

destacar que dependendo da distancia entre fios, 0 mdximo na curva € deslocado.
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Figura 4.56: Comparacao das curvas de coercitividade Hc em funcio do angulo 6y do arranjo de 10x 10
nanofios de comprimento L = 120 nm (2 elipsoides) onde se variam as separa¢do dos nanofios desde D
=70 nm até D = 35 nm.
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Figura 4.57: Comparagdo das curvas da razdo Mg/Mg em fungdo do angulo 6y do arranjo de 10x 10
nanofios de comprimento L = 120 nm (2 elipsoides) onde se variam as separa¢do dos nanofios desde D
=70 nm até¢ D =35 nm.
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Outro resultado positivo encontrado em nossos calculos é que He em 90° comeca ter valores
acima de zero, como reportado nos graficos de medidas experimentais. As curvas de remanén-
cia reduzida apresentam comportamento semelhante ao apresentado em amostra de 60 nm de
comprimento. Também neste calculo se revela remanéncia diferente de zero para 90° quando a

distancia diminui.




Conclusoes e Perspectivas

O nosso trabalho aqui apresentado permite observar com detalhe alguns efeitos das intera-
coes dipolares em arranjos de nanofios de niquel. Especificamente concluimos que:

EF foi mais eficiente, uma vez que tem uma malha irregular, que permite gera o elipsoide
melhor que DF. Vimos a variacdo acentuada da derivada das curvas estudadas. O motivo prin-
cipal € a variacdo da energia dipolar 2 medida que o nimero de elipsoides aumenta na cadeia.
Com o esquema proposto na simulagado foi produzir varios resultados experimentais para arran-
jos hexagonais de niquel, tal como a diminui¢@o da coercividade e remanéncia quando sobre a
interacao entre os nanofios aumenta. A remanéncia também apresenta mudancas drasticas em
fun¢do de D que explicam o porque das tantas divergéncias reportadas na literatura. Com a
mudanca de D podemos gerar valores de H¢ diferentes de zero para 90°, como nos resultados
experimentais.

Sempre € importante fazer analises que deixem os resultados mais consistentes. Por isso
sugerimos em trabalhos futuros estudar efeitos de comprimento para D = 40 nm, j& que apenas
tomamos D = 70 nm. Utilizar GPU para refinar célculos e utilizar comprimento mair que 240
nm e malha com célula menor. Mapear as energias durante os cdlculos para melhor entender a
causa de cada comportamento e aprimorar as Conclusdes. Fazer uma simulagdo dindmica que

ofereca mais elementos para discutir os efeitos aqui relatados.
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Apéndice A
Codigo OOMMF (FD)

O simulador micromagnético Object Oriented Micromagnetic Framework, (OOMMF do
inglés), € desenvolvido pelo NIST. Estd desenhado para ser portatil, flexivel e extensivel, com
uma interface grafica facil de usar. O cédigo estd escrito em C ++ e TCL/TK. Pode ser utilizado
em uma ampla gama de plataformas: Unix, Windows NT e Windows 9X. Nao esta estruturado

em um s6 programa.

A.1 script

# MIF 2.1

# MIF Example File: nanohilos de Ni

# Description: Tcl script used to algorithmically defined Oxs_MultiAtlas
# with a large number of regions. This example is

# otherwise identical to manyregions-scriptatlas.mif.

set pi [expr 4x*atan(1.0)]

set mu0 [expr 4*$pixle-T7]

set radian [expr $pi/180]

RandomSeed 1

Parameter cellsizez 4e-9
Parameter angulo O
Parameter radio 15e-9
Parameter distancia 40e-9
Parameter region_count 10
Parameter region_county 5
Parameter region_countz 2
Parameter H 500

set Hx [expr {$H*sin($angulo*$radian)}]
set Hz [expr {$H*cos($angulo*$radian)l}]

set diametro [expr {2*$radio}]

set region_period [expr {$diametro+$distancia}l]

set region_periody [expr {sin($pi/3)*$region_period}]

set xmax [expr {($region_count-1)*$region_period + $diametro
+0.5*$region_period}]

set ymax [expr {$region_periody+2*($region_county-1)*$region_periody

+$diametrol]
set zmax2 [expr {2*$diametrol}]

set cellsize [expr {$xmax/floor ($xmax/$cellsizez)}]
set zmax [expr {$zmax2*$region_countzl}]

Parameter divisiones [expr {$xmax/$cellsizel}]

set cellsizey [expr {$ymax/$divisiones}]

proc Ellipsoid { x y z } {
set xrad [expr 2.*$x - 1. ]
set yrad [expr 2.*$y - 1. ]
set zrad [expr 2.*$z - 1. ]
set test [expr $xrad*$xrad+$yrad*x$yrad+$zrad*$zrad]
if {$test>1.0} {return O}
return 1
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# Use a Tcl for-loop to construct a string representing list of regiomns.
# This string is imported into the Oxs_MultiAtlas Specify block to

# define the regiomns.

for {set i 0} {$i<$region_count} {incr i} {

for {set j 0} {$j<$region_county} {incr j} {

for {set k 0} {$k<$region_countz} {incr k} {

set atlas_string [subst {0xs_ScriptAtlas:atlas {

xrange {[expr {$i*$region_period}]

[expr {$i*$region_period+$diametro}]}
yrange {[expr {$j*2*$region_periodyl}]

[expr {$j*2+$region_periody+$diametro}]}
zrange {[expr {$kx$zmax2}]

[expr {($k+1)*$zmax2}] }
regions {region_$i$j$k}
script {Ellipsoid}

3}]

lappend regions_list "atlas" $atlas_string

e

for {set i 0} {$i<$region_count} {incr i} {
for {set j 0} {$j<$region_county} {incr j} {
for {set k 0} {$k<$region_countz} {incr k} {
set atlas_string [subst {Oxs_ScriptAtlas:atlas {

xrange {[expr {0.5*$region_period+$i*$region_period}]
[expr {0.5%$region_period+$i*$region_period+$diametro}]}
yrange {[expr {$region_periody+2*$j*$region_periody}]
[expr {$region_periody+2*$j*$region_periody+$diametro}]}
zrange {[expr {$k*$zmax2}]
[expr {($k+1)*$zmax2}] }
regions {region_$i$j$k}
script {Ellipsoid}

}}]

lappend regions_listl "atlas" $atlas_string

e

Specify Oxs_MultiAtlas:atlas [subst {
$regions_list $regions_listl
xrange {0 $xmax}
yrange {0 $ymax}
zrange {0 $zmax}

# Exchange is automatically O at locations where Ms=0.
# Oxs_UniformExchange does not allow more general variation of A. If
# more control is needed, use Oxs_Exchange6Ngbr.
Specify Oxs_RectangularMesh:mesh [subst {
cellsize {$cellsize $cellsizey $cellsizez}
atlas :atlas

H

Specify Oxs_UniformExchange {
A 1.05e-11 comment {A here is a single scalar, not a scalar field}
X
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Specify Oxs_UZeeman [subst {
multiplier [expr {0.001/$mu0}]

Hrange {
{ $Hx O $Hz -$Hx O -$Hz 300 }
{ -$Hx O -$Hz $Hx O $H=z 300}
}
H

Specify Oxs_Demag {}

Specify Oxs_CGEvolve:evolve {
energy_precision 2e-10

# Define an Oxs_AtlasVectorField object to define initial magnetization.
for {set i 0} {$i<$region_count} {incr i} {

for {set j 0} {$j<$region_county} {incr j} {

for {set k 0} {$k<$region_countz} {incr k} {

set value_string [list 0 0 0]
lappend mO_value_list "region_$i$j$k" $value_string

e s

Specify Oxs_AtlasVectorField:m0 [subst {
atlas :atlas
norm 1.0
default_value {0 O 0}
values { $mO_value list }

]

Specify Oxs_MinDriver [subst {
evolver :evolve
stopping_mxHxm 0.1
mesh :mesh
Ms { Oxs_AtlasScalarField {

atlas :atlas
default_value 413.8e3
values {

universe 0.0

}
i3
mO :mO
H

Destination archive mmArchive

Schedule DataTable archive  Stage 1




Apéndice B
Codigo Nmag (FE)

Nmag € um software micromagnético escrito em Python e OCaml. Ele € baseado no método
dos elementos finitos para 0 modelo micromagnético. Isto é conseguido por meio de:

e Proporciona uma linguagem de scripting (Python) de interface que permite o processa-
mento em lote, bem como o uso interativo, e usando uma linguagem compilada rapida.

e Implementagdo do cddigo de elementos finitos subjacentes que utiliza descrigdes simbo-
licas de elementos e func¢des de forma.

e Permite uma constru¢do em geracao de malha (dimensao arbitraria).

e Uma mini-linguagem abstrata para a especificacdo dos operadores diferenciais que tam-
bém suporta a convenc¢do de Einstein.

e Fundado o pacote em bibliotecas lineares baseados em MPI e ODE solver (PETSc e

Sundials).

B.1 script

import nmag

from nmag import SI, at
import math as m

#create simulation object

for j in xrange(0,100,10):
namel=’simlc2p5NiAng’+str(j)
sim = nmag.Simulation(namel)

# define magnetic material
Ni = nmag.MagMaterial (name="Ni",
Ms=SI(413.8e3,"A/m"),
exchange_coupling=SI(1.05e-11, "J/m"))

B g i
#numero de objetos por simular
num=100
matriz = []
for i in xrange(num):
t = (Cellipsoid’+str(i), Ni)
matriz.append(t)
HAHBHHAHHAH B HBHHAHHHH R H R RS H R R

# load mesh: the mesh dimensions are scaled by 0.5 nm
sim.load_mesh("elipsodes100D55.nmesh.h5",
matriz,
unit_length=SI(1le-9,"m"))

# set initial magnetisation
sim.set_m([0.01,0.,0.]1)

Hs = nmag.vector_set(direction=[0.,1.0*m.sin(j*m.pi/180.),
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1.0*m.cos(j*m.pi/180.)1],
norm_list=[3.0, 2.97, [], -3.0,
-2.97, -2.94, [], 3.0],
units=1e5*SI(’A/m’))

# loop over the applied fields Hs
sim.hysteresis(Hs, save=[(’averages’, at(’convergence’))])

B.2 Geracao da amostra para a malha

1c=2.5;

D=55;

a=30;

b=30;

c=60;

ii=0;

ij=1;

For j In {0:0:1}

kk=0;

For k In {0:4:1}

For i In {0:9:1}

n=iix14;

Point (n+1) = {i*D, kk*D*(3.0/4)70.5, j*c, lc};

Point (n+2) = {i*D+a/2, kk*D*(3.0/4)°0.5, j*c, 1c};

Point (n+3) = {i*D, kk*D*(3.0/4)70.5+b/2, j*c, lc};
Point(n+4) = {i*D-a/2, kk*D*(3.0/4)70.5, j*c, 1lc};
Point(n+5) = {i*D, kk*D*(3.0/4)70.5-b/2, j*c, 1lc};

Point (n+6) = {i*D, kk*D*(3.0/4)70.5, c/2+j*c, lc};

Point (n+7) = {i*D, kk*D*(3.0/4)70.5, -c/2+j*c, 1lc};

Point (n+8) = {i*D+D/2, (kk+1)*D*(3.0/4)70.5, j*c, lc};
Point(n+9) = {i*D+D/2+a/2, (kk+1)*D*(3.0/4)70.5, j*c, lc};
Point (n+10) = {ixD+D/2, (kk+1)*D*(3.0/4)70.5+b/2, j*c, lc};
Point(n+11) = {i*D+D/2-a/2, (kk+1)*D*(3.0/4)70.5, j*c, lc};
Point(n+12) = {i*D+D/2, (kk+1)*D*(3.0/4)"0.5-b/2, j*c, 1c};
Point (n+13) = {i*xD+D/2, (kk+1)*D*(3.0/4)70.5, j*c+c/2, lc};
Point(n+14) = {i*D+D/2, (kk+1)*D*(3.0/4)°0.5, j*C-C/2, 1c};
m=ii*60;

Ellipse(m+1) = {n+3, n+l, n+4, n+2};

Ellipse(m+2) = {n+2, n+l, n+4, n+5};

Ellipse(m+3) = {n+5, n+l, n+2, n+4};

Ellipse(m+4) = {n+4, n+1, n+2, n+3};

Ellipse(m+5) = {n+3, n+l, n+7, n+6};

Ellipse(m+6) = {n+6, n+l, n+7, n+5};

Ellipse(m+7) = {n+5, n+l1, n+3, n+7};

Ellipse(m+8) = {n+7, n+l, n+5, n+3};

Ellipse(m+9) = {n+2, n+l1, n+6, n+7};

Ellipse(m+10) = {n+7, n+l, n+6, n+4};

Ellipse(m+11) = {n+4, n+l, n+2, n+6};

Ellipse(m+12) = {n+6, n+l, n+7, n+2};

Ellipse(m+13) = {n+14, n+8, n+13, n+10};

Ellipse(m+14) = {n+10, n+8, n+12, n+13};

Ellipse(m+15) = {n+13, n+8, n+14, n+12};

Ellipse(m+16) = {n+12, n+8, n+14, n+11};

Ellipse(m+17) = {n+14, n+8, n+13, n+12};

Ellipse(m+18) = {n+11, n+8, n+9, n+10};

Ellipse(m+19) = {n+10, n+8, n+12, n+9};

Ellipse(m+20) = {n+9, n+8, n+1l, n+12};

Ellipse(m+21) = {n+14, n+8, n+13, n+9};

Ellipse(m+22) = {n+9, n+8, n+1l, n+13};
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{n+13, n+8, n+14, n+11};
{n+11, n+8, n+13, n+14};

Ellipse(m+23)
Ellipse (m+24)

Line Loop(m+25) = {m+1, -(m+12), -(m+5)};
Ruled Surface(m+26) = {m+25};

Line Loop(m+27) = {m+12, m+2, -(m+6)};
Ruled Surface(m+28) = {m+27};

Line Loop(m+29) = {m+6, m+3, m+11};

Ruled Surface(m+30) = {m+29};

Line Loop(m+31) = {m+11, -(m+5), -(m+4)};
Ruled Surface(m+32) = {m+31};

Line Loop(m+33) = {m+2, m+7, -(m+9)};

Ruled Surface(m+34) = {m+33};

Line Loop(m+35) = {m+9, m+8, m+1};

Ruled Surface(m+36) = {m+35};

Line Loop(m+37) = {m+8, -(m+4), -(m+10)};
Ruled Surface(m+38) = {m+37};

Line Loop(m+39) = {m+10, -(m+3), m+7};
Ruled Surface(m+40) = {m+39};

Line Loop(m+41) = {m+22, -(m+14), m+19};
Ruled Surface(m+42) = {m+41};

Line Loop(m+43) = {m+23, m+18, m+14};

Ruled Surface(m+44) = {m+43};

Line Loop(m+45) = {m+23, -(m+16), -(m+15)};
Ruled Surface(m+46) = {m+45};

Line Loop(m+47) = {m+15, -(m+20), m+22};
Ruled Surface(m+48) = {m+47};

Line Loop(m+49) = {m+20, -(m+17), m+21};
Ruled Surface(m+50) = {m+49};

Line Loop(m+51) = {m+21, -(m+19), -(m+13)};
Ruled Surface(m+52) = {m+51};

Line Loop(m+53) = {m+18, -(m+13), -(m+24)};
Ruled Surface(m+54) = {m+53};

Line Loop(m+55) = {m+17, m+16, m+24};

Ruled Surface(m+56) = {m+55};

Surface Loop(m+57) = {m+28, m+26, m+36, m+34, m+40, m+38, m+32, m+30};
Volume (m+58) = {m+57};

Physical Volume(ij) = m+58;

Surface Loop(m+59) = {m+56, m+50, m+48, m+46, m+44, m+54, m+52, m+42};
Volume (m+60) = {m+59};

Physical Volume(ij+1) = m+60;

ii=ii+1;

1j=13+2;

EndFor

kk=kk+2;

EndFor

EndFor

Mesh.CharacteristicLengthFactor = 5;

A qualidade de uma malha pode ser definido de vérias maneiras. Em micromagnetismo, nds
queremos geralmente tetraedros que t€m bordas de comprimento quase idéntico (ou seja, nao
queremos que os tetraedros para ser plana).

nmeshpp usa a relacdo entre o raio da em-esfera (a esfera que pode simplesmente encaixar-
se um tetraedro de modo que toque os lados) para raio de circum-esfera (a esfera que passa
através dos quatro cantos), multiplicado pelo nimero de dimensdes. Esse nimero € de 1.0
para um tetraedro perfeito com comprimentos das arestas idénticas, e 0 para um (efetivamente

2-dimensional) tetraedro completamente plana.A Informacdo da malha que se usa em FE se
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Gmsh - fhome/pacla/Documentos/felipses/100elipses/100elipses65D/elipses.geo $ = @ ) 1810 &%

FEile Tools Window Help

L[] Modules
Hol Gex

e &
SETTTTTTTTTT T T TE 1188
Swgmm w EPmmozmm

k-2

XY ZQ1:15 [ <[> Done optimizing 3D mesh with Netgen (2.76615 s)

Figura B.1: Vista do programa GMSH que gera a malha da amostra a simular em Nmag.

observa nas tabelas B.1, B.2 mostra um histograma da distribuicdo do comprimento da aresta

da malha e um histograma da distribui¢ao desse parametro de qualidade para a malha.

Figura B.2: Mostra da malha de um elipsoide feita com o programa GMSH.
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Tabela B.1: Informag¢do da malha do arranjo de 10x 10 de 1 elipsoide

[a0  interval] counts = probability
[ 4.911- 7.420] 617 = 1.63% **
[ 7.420- 9.929] 6920 =18.247, *kkkkkkskkkkokokokokkk
[ 9.929-12.438] 17279 =45 .55, skskskskoksk sk ok sk sk ok sk 3k ok sk 3k ok sk 5k ok sk k ok sk ok ok sk ok ok sk ok ok sk ok ok ok ok ok ok oK
[ 12.438-14.947] 10314 =27.19% skskskskskokskskskk sk sk kk ok k% ok 3k k >k 3k k k
[ 14.947-17.456] 2388 = 6.307% **kkkxx
[ 17.456-19.964] 377 = 0.99% *
[ 19.964-22.473] 19 = 0.05% *
[ 22.473-24.982] 2 = 0.01% *
[ 24.982-27.491] 3 =0.01% *
[ 27.491-30.000] 12 = 0.03% *
average a0: <a0> = 11.755658
stand dev a0: <a072> = 2.22372472
min and max : =(4.911137,30.000000)
[qual interval] counts = probability
[ 0.000- 0.100] 0 = 0.00%
[ 0.100- 0.200] 12 = 0.08% *
[ 0.200- 0.300] 6 = 0.04% *
[ 0.300- 0.400] 24 = 0.16Y% *
[ 0.400- 0.500] 101 = 0.68% *
[ 0.500- 0.600] 332 = 2.24% **xx*
[ 0.600- 0.700] 1308 = 8.81% *kkkkkokokxk
[ 0.700- 0.800] 3894 =26.23% *kkkkkkkokokokokokokkkkkokkokokokkkk
[ 0.800- 0.900] 6088 =41 .00 skkskskokskskokskkokk ok ok 3 ok 3k 3k ok 3k ok ok 3 ok 5k 3 ok 3 3k ok 3 oK ok 3 ok 5 3 ok 3k 5k
[ 0.900- 1.000] 3083 =20.76Y kkkskskkskskkkskkkkkkkkkkk
Tabela B.2: Informagdo de malha em Nmag de 2 elipsoides
[a0  interval] counts = probability
[ 4.122- 6.825] 806 = 1.04% *
[ 6.825- 9.528] 12598 =16.27% **kkkkkkkkkkkk*
[ 9.528-12.232] 35627 =46.007, sk sksksksk sk sk sk 3k sk sk 3k ok 3k 3k ok 3k 3k ok 3k 5k ok 3k 5k ok 3 ok ok 3 ok ok 3 oK ok 3k ok ok K oK
[ 12.232-14.935] 21553 =27.83 kkkskkskokskokskokkskk ok kkkk kK kk kK
[ 14.935-17.639] 5400 = 6.977 *kkkxx*
[ 17.639-20.342] 1011 = 1.31% *x
[ 20.342-23.046] 86 = 0.11% *
[ 23.046-25.749] 61 = 0.08Y% =*
[ 25.749-28.452] 211 = 0.27% *
[ 28.452-31.156] 92 = 0.12% =*
average a0: <a0> = 11.829017
stand dev a0: <a072> = 2.55734072
min and max : =(4.121528,31.155795)
[qual interval] counts = probability
[ 0.000- 0.100] 6 = 0.02% *
[ 0.100- 0.200] 108 = 0.36% *
[ 0.200- 0.300] 165 = 0.55% *
[ 0.300- 0.400] 280 = 0.93% **
[ 0.400- 0.500] 550 = 1.84Y% **x*
[ 0.500- 0.600] 1279 = 4.27% **x*x
[ 0.600- 0.700] 3577 =11.947% *kxskkokkkskokkkkk
[ 0.700- 0.800] 8177 =27 .30 skkskokskokskskksk sk k sk k ok 3k ok 3k ok 3k ok 3 >k 3 ok 3 ok 3 >k 3k ok
[ 0.800- 0.900] 10789 =36.02, kkkskokksk sk sk k ok sk 3k sk sk 3k ok 3k 3k ok 3k 3k ok 3k k ok 3k K ok sk ok ok 3k ok ok ok ok ok ok ok
[ 0.900- 1.000] 5021 =16.T76Y, skkskskkskskkskskkkkkkkkkkK
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