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Resumo

Neste trabalho é realizado um estudo sobre os efeitos das rugosidades nas propriedades
magnéticas de nanofios de niquel para os modos de reversao curling e transversal. Para o
estudo adotamos a simulagao micromagnética como ferramenta fundamental e para ser
implementada utilizamos OOMMEF. Para mudar a rugosidade utilizamos uma cadeia de
elipséides e uma forma de variar este parametro foi fixando o comprimento dos fios em 1
pm e mudando o nimero de elipsbéides na cadeia. Dessa forma a relagao de aspecto dos
elipséides foi modificada para ser entendida como cadmbios na rugosidade. Nas analises
realizamos estudos dinamicos e estaticos da reversao dos momentos. A simulagao se baseia
fundamentalmente na resolugao da equacao LLG. Nos estudos dinAmicos monitoramos
a dependéncia temporal dos mapas de momentos a das componentes transversais da
magnetizacao depois de ser invertido o campo aplicado. Foram simulados os ciclos de
histerese através da minimizacao da energia livre de Gibbs. Nos estudos estaticos monito-
ramos a dependéncia angular do campo coercitivo, campo de comutagao e a magnetizacao
remanente. Observamos em modo geral que ha grandes efeitos das rugosidades sobre as
propriedades magnéticase que nossos resultados reproduzem os reportados na literatura

assim como as curvas experimentais.

Palavras-chave: Nanofio de niquel. Propriedades magnéticas. Micromagnetismo. Modo

curling. Modo transversal. Efeitos de rugosidade.



Abstract

This work is a study on the effects of roughness on the magnetic properties of nickel
nanowires for their reversal modes (curling and transversal). For the study we adopted the
micromagnetic simulation as a fundamental tool and we used OOMMEF to implemented.
To change the roughness use ellipsoids chain and a way to vary this parameter was
securing the length of the wires in 1 pum and changing the number of ellipsoids in the
sequence. Thus the ellipsoids of the aspect ratio has been modified to be understood as the
exchange roughness. In the analyzes we perform static and dynamic studies of the reversal
of moments. The simulation is based largely on the resolution of the LLG equation. In
dynamic studies we monitor the time dependence of the maps of magnetic moments and
the transverse components of the magnetization after being reversed the field applied. The
hysteresis cycles were simulated by minimization of Gibbs free energy.In static studies we
monitor the angular dependence of the coercive field, the switching field and remanent
magnetization. We observe in general that there are major effects of roughness on the
magnetic properties and that our results reproduce the reported in the literature as well

as the experimental curves.

Keywords: Nanowire nickel. Magnetic properties. Micromagnetism. Curling mode. Trans-

verse mode. Roughness effects.
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Introducao

A nanotecnologia engloba producao e aplicagao de sistemas fisicos, quimicos e
biologicos. Em escalas de tamanho, que vao desde atomos ou moléculas individuais, até
dimensoes submicrométricas e na integracao das nanoestruturas resultantes em sistemas
maiores. Este tipo de tecnologia promete ter, um impacto econémico e social profundo neste
século. Provavelmente comparavel com o impacto que teve a tecnologia de semicondutores,
a tecnologia da informacao e os avancos em biologia celular e molecular no século XX.

Tipicamente sao estudadas particulas, cascas, nanofios e outros objetos.

O estudo de nanofios ferromagnéticos é muito importante devido as suas potenciais
aplicagoes em dispositivos de gravagdo magnética de alta densidade, spintronica (14),
quimica (15), semicondutores (16), biossensores (15) e aplicagoes em microondas (17).
Além disso, como os nanofios ferromagnéticos sao obtidos usualmente por eletrodeposicao
em moldes de membranas de 6xido de aluminio (AAO), o didmetro dos nanofios pode ser
controlado e sua disposi¢ao no espago pode ser considerada uma rede regular de nanofios
paralelos. Portanto, sdo considerados como um sistema reprodutivel, versatil e de baixo
custo para investigar processos de magnetizagao e fendmenos de transporte (18). Por isso

sao sistemas modelo para investigar interagoes em estruturas magnéticas unidimensionais

(19).

Outros moldes utilizados para a obtencao de nanofios sdo as membranas de po-
licarbonato mas, as membranas de AAO sao mais atraentes devido as suas excelentes
propriedades fisicas. As membranas AAO sao regulares, altamente ordenadas e produzidas
por processos quimicos de auto-ordenamento. O diametro dos poros esta num intervalo
entre 5 e 250 nm. A profundidade destes poros é desde varias centenas de nanémetros a
micrometros. Nas membranas de AAQO estes dois pardmetros sdo controlaveis o que permite
uma flexibilidade significativa no crescimento de nanofios com varios diametros e relagao
de aspecto. Além disso, como nas membranas AAO é obtida uma densidade de poros
elevada (10® — 10! poros/cm?), se alguém quisesse produzir em massa um nanomaterial
pelo método de molde, as membranas com alta densidade de poros permitiria produzir
um grande nimero de nanoestruturas por unidade de area de molde. As membranas
AAO também sao termicamente estaveis a temperaturas de 900 — 1000°C', permitindo
que sejam aplicados tratamentos térmicos nas matrizes de nanofios magnéticos. Além de
serem resistentes a corrosao e ambientalmente seguras, por isso, sao usadas na producao de
nanofios com uma vasta gama de materiais, incluindo metais, semicondutores, polimeros e

ceramicas (8).

As propriedades magnéticas de nanofios ferromagnéticos tém sido investigadas
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com especial énfase nos temas seguintes: (i) fatores determinantes no eixo efetivo de facil
magnetizacao dos nanofios; (ii) processos de reversao da magnetizacao; (iii) interagoes
magnéticas entre nanofios (8). Para se estudar qualquer um destes problemas é essencial
especificar cuidadosamente a historia magnética da amostra. Porque pode-se obter estru-
turas de magnetizagao completamente diferente nos mesmos cristais, com o mesmo valor
de campo magnético, mudando apenas a histéria do campo aplicado. A especificacao da
historia magnética do material em estudo ¢ feita assumindo que a amostra ¢ inicialmente
saturada em um campo magnético suficientemente forte. Reduzindo lentamente até zero,
e em seguida aumentando lentamente, em sentido oposto. Este procedimento conduz a
obtencao da curva de histerese. Uma vez que a histéria do campo foi especificada se tenta
encontrar o valor do campo, para o qual o estado saturado ja nao é estavel e em que a
reversao comega (20). Os modelos analiticos utilizam este valor do campo citado acima,
chamado campo de nucleacao, para determinar qual dos possiveis modos de reversao da
magnetizagao apresentard a amostra. Os possiveis modos de reversao da magnetizagao
sao obtidos como auto-estados de um conjunto de equacgoes diferenciais, desenvolvido por
Brown na descricao dos processos de magnetizacdo em materiais. Conhecendo o modo
de reversao da magnetizacao da amostra pode-se obter a curva de histerese, conseguindo
desta forma os pardmetros caracteristicos da reversdo da magnetizacao (21). A teoria nao
tém continuado, desenvolvendo-se significativamente com o procedimento descrito. Isso
porque a diferenca entre teoria e experimentos levaram a conclusao de que os processos de
magnetizagdo em cristais reais sao sensiveis a defeitos superficiais, rugosidade e outros
defeitos nos cristais que sdo desprezados na teoria simplificada (20). Sendo entao necessario

dessa forma, incluir esses defeitos para melhorar a teoria.

No caso de nanofios de metais de transi¢ao, um dos defeitos é a forma irregular
que estes apresentam na superfcie (22). A partir de imagens do TEM, tem-se comprovado
que cada nanofio se assemelha a uma cadeia de esferdides (23, 12) ou cadeia de elipsdides
(13) de modo que o modelo de cadeia de elipsdides tem sido usado para a interpretagao
do processo de inversao de magnetizacao dos nanofios. Nestes modelos, a rugosidade é
a irregularidade da superficie, devido a forma elipsoidal dos graos cristalinos. Usando
essa abordagem, varios estudos foram realizados: Jacobs e Bean (24) propuseram um
modelo de esferas, para investigar o mecanismo de inversao da magnetizacao das particulas
alongadas finas. Richter e Hempel propuseram um modelo que consiste em uma cadeia de
dois elipsdides considerando a anisotropia magnetocristalina, a fim de estudar a reversao

da magnetizacao em particulas de Ba-ferrita (25, 26).

Ainda assim somente foi possivel explicar a dependéncia angular do campo de
comutagao de um nanofio de niquel, a partir da inclusao da rugosidade (definida como a
irregularidade da superficie devida aos graus cristalinos que formam o nanofio) (13, 12).
Uma outra variagao significativa da dependéncia angular do campo coercitivo foi encontrada

experimentalmente em nanofios de niquel submetidos a tratamento térmico (27). Tal
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variagao poderia ser explicada como um efeito da alteracdo na rugosidade (aumento do

tamanho dos elipséides), devido ao tratamento térmico.

Além disso, existem varias contradigoes na literatura, quando os nanofios sao
geralmente considerados como cilindros. Por exemplo, G. C. Han, utilizou a dependéncia
angular do campo coercitivo para determinar dois modos de reversao da magnetizacao:
modo curling, quando o didmetro ,d dos nanofios é maior do que 50 nm e modo coerente
quando o didmetro é inferior a 30 nm (28). De acordo com a hipdtese de que os nanofios
tém forma de cilindros devem aparecer apenas os dois modos de reversao mencionados
por G. C. Han e no diametro critico d. = 40 nm deve ocorrer a transicdo de modo de
reversao de curling para coerente (12). Enquanto Wernsdorfer descobriu que, para d = 50
nm aparece um pico no grafico da dependéncia angular do campo de conmutagao para o
angulo 6 = 0°, que nao pode ser explicado por nenhum dos modos de reversao mencionados
acima. Xiancong (13) conseguiu reproduzir o pico na dependéncia angular do campo
coercitivo. Utilizando um modelo de cadeia de elipsoides assumindo o modo de reversao
coerente para um diametro d = 60 nm > d.. Finalmente as simulagoes computacionais de
Hertel resultaram em dois modos de reversao possiveis nos nanofios cilindricos: curling e
transversal (29). Contudo, sendo conhecido que hé influéncia da rugosidade na dependéncia
angular do campo coercitivo e que o campo coercitivo é usado para identificar os modos
de reversao da magnetizagao na andalise de nanofios ferromagnéticos (28), ndo é muito

estudado, o efeito de rugosidade sobre o processo de reversao da magnetizagao.

O tratamento de um problema como este em materiais nanoestruturados, que
trata sobre a correlacdo entre a microestrutura e propriedades magnéticas muitas vezes
requer técnicas numeéricas e computacionais. Estas técnicas sdo, em muitos aspectos,
complementares as técnicas experimentais, especialmente quando se estudam mecanismos
de reversdo da magnetizacao. Estudos experimentais, tém sérias dificuldades em estudar as
propriedades magnéticas em escalas temporais de nanossegundos e espaciais de nanémetros.
Ao mesmo tempo, a modelagem da propagacao dos modos de reversao nessas escalas
temporais e espaciais é possivel. A utilizacdo de técnicas computacionais com base no
micromagnetismo fornecem uma maneira de obter relagoes realistas entre microestrutura
e as propriedades magnéticas (30). Para este propdsito tém sido especialmente util o
simulador Object Oriented MicroMagnetic Framework (OOMMEF) criado pelo National
Institute of Strandard and Tecnology (NIST). Portanto, o objetivo deste trabalho é estudar
a influéncia dos efeitos da rugosidade no processo de reversao da magnetizagao de nanofios

mediante simulagoes micromagnéticas utilizando o simulador OOMMEF.

Esta dissertacao esta organizada da seguinte forma: no primeiro capitulo fazemos
uma revisao da teoria. Onde se expoem os principais conceitos do magnetismo relevantes
para nossa investigagao, a metodologia do micromagnetismo para o estudo de materiais

nanoestruturados e se descrevem claramente os estudos na literatura que motivaram esta
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pesquisa. No segundo capitulo apresentamos os resultados das simulagoes do nanofio com
didmetro de 40 nm, em que de acordo com a literatura é esperado o modo de reversao
curling (29) (um dos dois possiveis modos de reversao). No terceiro capitulo apresentamos
os resultados das simulagoes do nanofio con didmetro de 16 nm, em que de acordo com
a literatura é esperado o modo de possivel de reversao (31). Para depois apresentar as

conclusoes e perspectivas de nosso trabalho.
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1 Fundamentacao tedrica

1.1 Conceitos basicos sobre magnetismo

As categorias basicas de comportamento magnético de materiais sao: diamagne-
tismo, paramagnetismo e magnetismo coletivo (ferromagnetismo, antiferromagnetismo,
ferrimagnetismo). No caso especifico do magnetismo coletivo foi encontrada uma depen-
déncia nao linear da magnetizacdo com o campo. Para explicar esse comportamento, Weiss
postulou que ferromagnetos sao formados por dominios magnéticos. Cada dominio tem
magnetizagao igual ao valor M (valor maximo da magnetizacao do material, conhecido
como magnetizacao de saturagao) e os momentos magnéticos apontam no mesmo sentido.
Como a direcao da magnetizacao varia de um dominio para outro, o valor medido da
magnetizacao, em uma amostra em uma direcao, consiste na magnetizacao média nessa
direcao. A regido de transi¢ao entre dominios é chamada parede de dominio. O conceito
de dominio magnético em materiais ferromagnéticos permite explicar como, uma amostra
pode estar num estado de magnetizacao total igual a zero, mesmo com a magnetizacao
expontanea local ser diferente de zero. Isso é possivel pois se em geral as orientagoes

através dos dominios de um grande volume de material sao aleatérias.

M
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Figura 1 — Exemplo de ciclo de histerese magnética.

A caracteristica distintiva do magnetismo coletivo é a dependéncia da magnetizacao
com o campo aplicado, que pode ser vista claramente no ciclo de histerese magnética. Para
obter um desses ciclos se aplica na amostra um campo magnético que aumenta lentamente

até a saturacao (Figura 1) a partir da origem do grafico até ao ponto "a"). Registrando as
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alteracoes correspondentes da magnetizacao M na direcao do campo aplicado. Depois o
campo magnético é diminuido até inverter a sua direcao e aumentando seu valor nessa nova
diregdo até saturar a amostra (Figura 1 deixando o ponto "a", passa pelo ponto "c¢"chegando
ao ponto "d"). Dai é diminuido o valor do campo até inverter novamente sua dire¢ao e
saturar a amostra no sentido inicial de aplicagdo do campo (Figura 1 deixando o ponto
'd", passa pelo ponto "f"chegando ao ponto "a"). A forma especifica da curva de histerese,
depende das caracteristicas particulares do material, como a geometria (tamanho e forma)
da amostra, a microestrutura (a estrutura interna), a orientacdo do campo externo, H ,

em relacao a um eixo determinado, a histéria magnética, e as interagoes entre as regioes
da amostra (32, 33).

Os pardmetros que caracterizam a curva de histerese (veja a Figura 1) sdo a
magnetizacao de saturagao, M, que ¢ uma propriedade do material e nao depende da
forma da amostra. A magnetizacao remanente, M, que é a magnetizacdo quando o campo
aplicado volta a ser zero, M, = M(H = 0) ou seja, a magnetiza¢ao com que o material
permanece quando o campo externo é removido (depois de ter sido levado para o estado
saturado). A coercividade H,. do sistema é o campo externo necessario para levar a
magnetizagao isotermicamente para zero partindo de M,.. O campo de saturacdo, Hs que
¢ o campo externo necessario para alcancar o estado saturado, isto ¢, para alcancar a

magnetizac¢ao saturagao M (33).

1.2

0.8 Campo coercivo

o
=
L

=
=

Magnetizacao

£ r 4
-0.4- /

-1.2 . . .
-3 -2 -1 0 1

2
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Figura 2 — Magnetizacao reduzida M /M s em fungdo do campo magnético reduzido h =
MsH/K, K é a primeira constante de anisotropia magnetocristalina. Diferenga
entre o campo coercitivo e o campo de comutagao (também chamado campo
de transi¢ao ou switching field ), no ciclo de histerese magnética (1).

Ha também outros parametros importantes no ciclo de histerese; o campo de

comutagao (também chamado campo de transi¢ao); no qual em que ocorre a mudanga



1.2.  Micromagnetismo 23

abrupta da posicao de equilibrio estavel da magnetizagao e provoca um salto na curva de
histerese, como indicado na Figura 2. O outro parametro é o campo de nucleagao que é o
valor do campo onde o estado de saturacdo da amostra nao é mais estavel (ponto em que

a magnetizagao da amostra comega se desviar do valor de magnetizacao de saturacao).

A resposta magnética dos materiais ferromagnéticos é determinada por um conjunto
de interagbes que ocorrem no interior do material. O comportamento de sistemas fisicos
tao complexos ¢ descrito pelas variagoes na energia livre. O minimo local ou absoluto de
energia define o estado do sistema. Mudando o valor do campo estes minimos se deslocam
e levam a magnetizacao do sistema a mudangas que geram o comportamento complexo
antes mencionado. Na proxima se¢do ha uma descricdo de metodologias muito utilizadas

no estudo de nanomateriais magnéticos .

1.2 Micromagnetismo

Existem dois modelos fundamentais para a descricdo dos processos de magnetizagao:
a teoria de dominios e o micromagnetismo, desenvolvidos nessa ordem. Ambos modelos sao
muito uteis para a descricao dos processos de magnetizacdo em materiais ferromagnéticos.

No entanto, os limites de aplicabilidade dos dois modelos sao diferentes.

O parametro caracteristico, que determina a utilidade de qualquer um dos modelos,
¢ o tamanho da parede do dominio § de cada material. A teoria de dominios assume
uma escala de dimensao dos parametros microestruturais grande em comparacao com a
largura da parede do dominio, enquanto micromagnetismo estuda processos numa escala

comparavel a esta magnitude.

1.2.1 Energia livre de Gibbs.

A teoria do micromagnetismo foi desenvolvida nas décadas de 1930 e 1940. Com esta
teoria hd uma tentativa para preencher o vazio entre a teoria fenomenologica de Maxwell
de campos eletromagnéticos e a Mecanica Quantica. Na teoria de Maxwell é assumida uma
escala de dimensdes macroscopicas, com um limite inferior macroscopicamente pequeno,
que permite aplicar conceitos tais como carga pontual. Mas esse limite inferior é escolhido
tal que seja microscopicamente grande de modo que nao se precise considerar efeitos
quanticos. A Mecanica Quantica permite a descricdo das propriedades magnéticas em nivel
atomico, mas para o estudo de sistemas que envolvem muitos atomos é ineficiente. Por
isso, nemhuma das duas teorias sdo adequadas para a descricdo de fendomenos cooperativos
e interativos, como processos macroscopicos de magnetizacao ou lacos de histerese de

estruturas ordenadas de spin.

No ambito do micromagnetismo, o estado magnético, é totalmente descrito, quando

esta bem definida a magnetizacao espontanea M , para uma temperatura 7', campo aplicado
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H e distribuicao de tensao elastica . A magnetizacao espontanea pode ser descrita pelos

cossenos diretores 7;(7):

3
—
M = [M(7)| Y 7u(7). (1.1)
i=1
A fim de obter a distribuicao de polarizagdo ou magnetizagao expontanea ¢ utilizada

a densidade de energia livre de Gibbs:

quQ:U—TS—U--a—,qu\_j-ﬁ. (1.2)

AquiU, S, ¢, o, up, T e H sio a densidade de energia interna, a entropia por unidade
de volume, o tensor de tensao, tensor estresse, permeabilidade do vacuo,temperatura e o
campo aplicado respectivamente. O micromagnetismo geralmente trata, a determinagao
do vector de magnetizacao i expressando a energia libre U — TS, como um conjunto de
termos que correspondem as interacaes internas da amostra. No equilibrio termodinamico

a energia de Gibbs tem um minimo:

5y = /V 5LV = 0. (1.3)

Para descrever melhor como funciona o micromagnetismo ¢é 1til conhecer as expres-
sOes analiticas das diferentes interacc¢oes, que podem ser incluidas na energia livre. Na

seguinte subsecao é apresentada a origem de cada termo e suas expressoes matematicas.

1.2.2 Algumas formas de energias presentes em sistemas ferromagnéticos

As interagoes fundamentais nos sistemas ferromagnéticos incluem a de troca (com
base numa descri¢do quéantica), a que corresponde & energia magnetocristalina (originada
da combinacao da simetria do cristal com a interagao spin-6rbita), a magnetostatica (
devido ao campo externo e a forma do material), e a de magnetostricgao (deformagao da

rede cristalina do material).

Comengando pela interacao de troca, sabemos que ela surge como resultado da
superposicao de fungdes de onda dos elétrons, dos atomos do material surge o ordenamento
espontaneo dos spins. Dependendo do material, a interacao de troca pode ser estabelecida
diretamente entre spins, mas também pode ser mediada pelos elétrons de conducgao
(interagao RKKY) ou fons nao magnéticos (interagao de supertroca) (34). Para o caso

mais geral, o Hamiltoniano da interagao de troca é escrito como:

Hep = =23 Jy(F)S(7) - 5,(7), (1.4)

i#]
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, . . . = & o~ .
onde J;; é um coeficiente conhecido como integral de troca e S;, S; sao os spins nas

posicoes T{ e T/ respectivamente (Figura 3).

Figura 3 — Representagio das coordenadas espaciais e angulares de dois spins vizinhos (2).

A equacgao 1.4 é conhecida como Hamiltoniano de Heisenberg. Em elétrons loca-
lizados com pequenas diferencgas entre as orientac¢oes dos spins vizinhos e considerando
apenas as interagoes entre ions mais proximos a densidade de energia de troca pode ser

escrita como:

, 1 nn
Doy = —252J0§ > cospy;, (1.5)

J#
onde Jy ¢ a integral de troca entre vizinhos mais préximos, ¢;; € o angulo entre spins
vizinhos (Figura 3). Escrever cos¢;; como uma fungao dos cossenos directores 1,72, v3

leva a cosgi; = 320 1 Vni(ri)Yn.;(r;) e desenvolvendo 7, ; ; em série de Taylor é obtido:

bop = A{(V1)* + (V2) + (V13)°}, (1.6)

que é a equacao mais utilizada em modelos analiticos e simulagoes computacionais, onde

A é a constante de troca.

Quando ¢ aplicado um campo magnético na regiao da mostra surge uma nova
interacao, conhecida como magnetostatica, que tem duas fontes: O campo externo H
e os chamados campos dipolares 17: resultantes da magnetizagao do propio material. A
energia magnetostatica devida a interacao com o campo externo, também chamada energia

Zeeman pode expressar-se como a soma da interacao dos momentos com o campo externo:

G = glislio Y S(m) - H, (1.7)



1.2.  Micromagnetismo 26

onde g = 2 é o fator de Lande, up é o magneton de Bohr, i(ﬁ) é o spin do ion 7 na

posicio 7.

A energia magnetostatica dipolar é também chamada de energia do campo de
dispersao (stray field). Apés a aplicagdo do campo externo, os momentos magnéticos
alinham-se com o campo. Isto vai induzir um conjunto de "cargas magnéticas'de superficie,
as " cargas magnéticas'geram um campo magnético oposto ao externo aplicado (Figura 4).

Esta contribuicao também é chamada de campo desmagnetizante.

Magnetizacao Campo dipolar
—_— ‘+— e
Fluxo magnético Campo desmagnetizante

yYivylvrvyly

a) Os momentos magnéticos  b) As "cargas magnéticas'geram um campo
alinham-se com o campo magnético oposto ao externo aplicado

Figura 4 — Representagao do campo desmagnetizante em uma amostra retangular (3).

Na descricdo atémica dos momentos magnéticos o campo dipolar no ponto 7é
determinado pela soma dos campos de dipolo magnético dos momentos 1;(77)

1 27 3(E(F)-R) B

i) = 1 X - | (1.8)

Hy(7)

R3 RS
onde B = 7 — 7. Utilizando V - B=0 : m(?) = 0 e sabendo que

B(T) = noHy( ™) + oM (7), (1.9)

= . . . — ;1. - , .
teremos Hd(?) devido aos dipolos magnéticos com, V x Hy; = 0 é valida e H; é derivado

de um potencial escalar U(7):

Hy(7) = —VU (7). (1.10)

Da condicao V - B = 0, é obtida a equacao de Poisson:
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VU =V - M(7) = —p(7). (1.11)

Aqui p(7) é a densidade volumétrica de "cargas magnéticas'. A solucdo geral de equacio

de Poisson pode ser escrita como a soma de dois contribucoes

U(7) = 1/ p(?/> (1.12)

A7 Jv, |?—?| 47T/‘? ?'|’

onde o primeiro termo corresponde as cargas volumétricas e o segundo termo corresponde

as cargas sobre a superficie da amostra.

O campo magnetostatico dipolar estd relacionado com a energia dipolar magnetos-

tatica por meio da relacao:

o) = S (7). (1.13)

No caso de momentos magnéticos discretos 7 (77), a energia de interacio com outros

dipolos magnéticos é dada por

i —=(9)
¢ (ri) = —pom (77) - > Ha  (T), (1.14)
J#i
(@)
Z¢ _—*MOZMzﬁ - Hy " (T7), (1.15)
J#i

onde o fator 1/2 é introduzido para evitar dupla contagem da energia entre cada par

de dipolos. Ao substituir o momento magnético pela variavel continua M , através de

T (7) = M(7)dV é obtido

6= —gpo | Bu(P)- M7 = S0 [ B (P)7, (1.16)

onde a primeira integral se estende apenas sobre o volume do material e o segundo sobre

todo o espaco. Utilizando os teoremas de Green, a ultima equagao se transforma em

6= g0 [UPIMP)-dT — g [ U v -M@)E7, (1
60 = b0 Lo (PPN + 50 [ UPI(P)ET, (1.13)

Este termo energético depende fortemente da forma da amostra pelo que usualmente
¢é o termo mais dificil de calcular analiticamente, se o sistema em estudo nao é altamente

simétrico.
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Nos atomos, os elétrons de valéncia estao na presenca de um potencial electrostético,
portanto experimentam um campo elétrico. Toda carga se movimentando em um campo
elétrico experimenta um campo magnético efetivo. Como os elétrons tem um momento
magnético, ele irao interagir com o campo magnético, o que se conhece como a interacao
spin-Orbita. A interacao spin - 6rbita dos elétrons depende dos orbitais eletronicos que estao
ligados a estrutura cristalina do material. Resultando em que os spins preferem se alinhar
ao longo de eixos cristalograficos bem definidos. Devido a isso, os cristais apresentam
diregdes mais faceis de magnetizar que outras (eixos de facil magnetizagdo). A interacao
spin - 6rbita pode ser avaliada a partir de primeiros principios. E muito mais facil usar
expressoes fenomenologicas mediante a expansao em serie de poténcias, considerando a
simetria de cada cristal e as constantes da série sdo determinadas experimentalmente
(Equagao 1.19).

ou(T) = ko(T)+ 3 k(P (r) + 32 Kigwa(T)7:(7)5 (P (P)u(P) +--+, (1.19)

i#] .0,k

Aplicando as propiedades de simetria dos cristais sao obtidas as expressoes da energia

magnetocristalina para as simetrias cubica, hexagonal, tetragonal e ortorombica.

O mesmo mecanismo responsavel pela anisotropia cristalina pode conduzir a
alteracoes da energia quando as posicoes relativas dos momentos magnéticos da rede sao
modificadas, ou seja, quando a rede é deformada. O fendomeno da deformagao do sistema
magnético quando é submetido a um campo magnético, é chamado magnetostriccao.

Matematicamente a energia magnetoelastica é escrita como:

1
ba =5 /<€T el — DB, (1.20)

onde €’ é o tensor de deformacoes, ¢ é o tensor de elasticidade e o é o tensor de tensdes
e o produto entre os tensores €’ e ¢ é representado como €’ - -¢, para outros tensores o
produto representa-se de forma similar. Aqui €’ leva em conta as deformacoes devido a

ct) " deformacdes internas devido a defeitos (¢%/). Tambem inclui as

tensoes aplicadas (e
deformacoes espontaneas devidas ao ordenamento dos spins (e9), e as deformacdes devidas

as tengdes magnetostrictivas ndo homogéneas (eel). Ou seja

el = e edel Q4 (1.21)
Assumindo que é valida a lei de Hooke o = ¢ - -l obtemos

1
Cbel — _5 (ET c.C .ET)dS’,“. (122)
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Este é um termo que usualmente nao é incluido nos calculos, devido a complexidade

envolvida e porque em muitos materiais é desprezivel.

Embora a Mecanica Quantica descreva as propriedades magnéticas em nivel atomico
e a teoria fenomenolégica de Maxwell forneca uma descricao das propiedades magnéticas
dos materiais para dimensoes macroscopicas, nenhuma das duas teorias é adequada para
descrever fendmenos, tais como os processos de magnetizagao e os ciclos de histerese de
estruturas ordenadas de spin. As formas de energia explicadas aqui e suas expressoes
matematicas, formam o nticleo da teoria do micromagnetismo, desenvolvida para preencher

o vazio entre a Mecanica Quantica e o eletromagnetismo de Maxwell.

1.2.3 Equacdes de Brown e dinamica da magnetizacao

O préximo passo importante é encontrar maneiras de expressar os estados de
equilibrio. As condi¢des micromagnéticas de equilibrio sdo obtidas, geralmente em relacao
a orientacao do vector polarizagdo ou o vector magnetizacao espontanea em cada ponto. De
acordo com isto, a energia livre de Gibbs é minimizada em relagdo aos cossenos diretores

v de M , onde o médulo M é constante, de modo que seja valida a condicao:

Zﬁ =1 (1.23)

Apresentando os resultados das consideracoes anteriores, as equacoes de equilibrio estatico

sao escritas como um torque,

F = (oM x Hepf] =0, (1.24)

onde ﬁe 7¢ € chamado campo efetivo. Nele temos as contribui¢oes associadas aos campos de
energia de troca, energia magnetostatica e energia magnetocristalina. Quando se minimiza
a energia em relagao aos cossenos diretores, é obtido o sistema de equacoes diferenciais

ordindrias:
oM x Hepg] =0, (1.25)

1 0¢ 24
Heppi = — L =" Ay +Hy;+ Hyi+ Hyj + Hears. 1.26
11, oMy, 7 vt Hii ot Hoiot Ho o Heae (1.26)

Aqui foram introduzidos os campos efetivos da energia magnetocristalina e da energia

magnetostatica,

1 /
Hy: = o0

_ —k 1.27
7 poM Oy ( )
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dentro do sistema de equagoes diferenciais ordinarias. Inclui-se também a equacao de

Poisson no volume (i) e a equagao de Laplace fora do volume (0)

AUD =V - T(F) = —p(7), (1.29)
com
Ejﬁ = VU, (1.30)
AU =0, (1.31)
H—f3 = -vUuQ©, (1.32)

onde deve se cumprir a condi¢ao de contorno:

D =yO, (1.33)

Além disso, a componente de B normal 3 superficie da amostra, deve ser continua, ou

seja:

HY) + My = H), (1.34)

VU + My, = -V, U, (1.35)

No caso mais geral também deve ser tida em consideragao a condi¢ao de equilibrio elastico

no volume e na superficie para forcas de superficie ?, ou seja,

V-(c-e)=-V-(c--€9), (1.36)

7. =F. (1.37)

Mudando para coordenadas esféricas onde ¢ é o angulo azimutal e 6 é o angulo polar

v = senfcosp, 7o = senfseny, 3 = cosb, (1.38)
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e as condigoes de equilibrio se transformam em,

)
2AD0 — Asen20(V)* — =5 (0}, + ol + &, T.-H) =0, (1.39)

2Asen?0Ap + sen20(Vy) - (V) (), + @l + ¢ — T, - ﬁ) =0. (1.40)

0
I
O conjunto de equacgoes 1.25 até 1.40, é chamado de equagoes de equilibrio micromagnético.

Nos casos em que a magnetizagao espontanea se desvia pouco da diregao preferencial,
as equacoes micromagnéticas podem ser linearizadas em ;. Produzindo um sistema de
equacoes diferenciais lineares de segunda ordem com coeficientes constantes. Tomando a
direcao do eixo y e a componente do campo H, nesse eixo como direcao preferencial, o
sistema de coordenadas que resulta da linealizacao é chamado sistema de coordenadas de

Brown. Os cossenos diretores satisfazem as condigoes:

T <K 1y~ 1, (1.41)

1
Yo=yI=at =~ 1= 507+ %) (1.42)

Com a condigao v, ~ 1 sao obtidas as condigoes de equilibrio

¢y, Oy

H, — —= + Hy) = 1.4
=G+ 94y =0, (1.43)
€
Oy, 0oy
Hs — <+ H,)=0. 1.44
3 73(6’)/2 + 672 2) 0 ( )

Para obter uma expressao mais explicita se desenvolvem ¢ e ¢! em série de Taylor com

relagao as coordenadas de Brown até os termos de segunda ordem em ;. O seja,

1
O (i) = g6 + 95 vi + 59@-%% (1.45)

comi,j#2e
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€ €. 1 €
) = 65 + 9% + 59577 (1.46)

sendo assim obtidas as equac¢des micromagnéticas linearizadas 1.47, mais conhecidas como

equagoes de Brown.

2ANY; — J(H + Ha)vi — (gl + 957 — (9 + 95y + JeHoy = gf + g5 0,5 =1,3, (1A7)

Mas com estas equacoes nao é possivel tratar problemas tratar problemas como
o calculo de frequéncias de ressonancia ferromanética e os espectros de onda de spin,
problemas que motivaram a descri¢gao dinamica da reversao da magnetizacao. Essa descrigao
¢é obtida a partir da equagao para o movimento de rotacao de um corpo rigido, d? Jdt = 7.
Onde P ¢ o momento angular e 7 é o torque que atua sobre o corpo. A equacio de
movimento da polarizacao magnetica é obtida usando a analogia uoﬁ = 7? e inserindo
o torque magnético 7 = [Moﬁ X ﬁ], que leva a equacao do movimento de rotacgao, sem

amortecimento

dM /dt = ~[M x H). (1.48)

Aqui, v = ge/2mu, é a ragao giromagnética, e a carga do elétron, g o factor de Lande,
m a massa do electron e v. a velocidade da luz. Mas a equagao 1.48 |, nao explica a
linha de absorcao em experiéncias de ressonancia, e o fato que eventualmente o momento
magnético alinha-se com direcdo do campo. Durante o estudo da teoria de espalhamento
de magnetizacao em ferromagnetos, Landau e Lifshitz propuseram a equacao de rotacao de
particulas ferromagnéticas em sequéncia. Esta equacao descreve classicamente a taxa de
variacao da magnetizacao sob a aplicagdo de um campo local efetivo incluindo um termo

de amortecimento (35).

O AT B gl B,
Aqui —\ é a variavel que determina a magnitude do amortecimento, e na literatura é
chamada de taxa de relaxagao. Esta é uma equacao da magnetizacao, chamada equacao de
Landau-Lifshitz (LL). O primeiro termo da equagao (LL) descreve o torque sobre o vetor
de magnetizagao devido ao campo efetivo. O segundo termo descreve o amortecimento
que desvia o vetor magnetizagao na direcdo do campo efetivo. A equacao LL descreve
tanto a evolugao de campo de spins e a precessao da magnetizagdo num campo efetivo.
Posteriormente, Gilbert sugeriu a adicao de um termo de amortecimento diferente a

equagao de movimento (Figura 1.48) (36).
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—_ —>
a) Ay b) Al
- -
MxdM/dt
o= o >0
N B " - CD;
dMldi = —y MxH,,; M/ 7 addrdr=—y MixH,;

a) a = 0 sem dissipagdo, a magnetizacdo b) a > 0 apds um tempo a magnetizacao
precessiona ao redor da direcao do campo vai precessionar até que se alinha com o
efetivo campo, devido a dissipagao

Figura 5 — Dindmica da magnetizagdo na presenga de um campo magnético efetivo (4).

As equacoes de Gilbert e de Landau-Lifshitz sdo equivalentes. A versao de Gilbert
é preferida porque prevé um movimento mais lento com o aumento do amortecimento. A
equacao de Gilbert, convertida na forma da equacdo Landau-Lifshitz, é conhecida como

equagao Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG) e tem a forma:

i |7 x B + S (3 dd?) (1.50)

dt YM?

onde a = G/yM; e G é o termo de amortecimento de Gilbert. O primeiro termo do
lado direito da equagdo LLG é o torque de precessao e o segundo representa o torque de
amortecimento de Gilbert. Desde a sua introdugao, a equagao LLG foi aplicada em muitos
campos de investigacao, incluindo a interpretagao e previsao de diversas experiéncias como

a estrutura da parede de dominio e dos processos de reversao da magnetizacao.

1.2.4 Simulacdes numéricas em micromagnetismo. Object Oriented Micro-
Magnetic Framework (OOMMF).

As equagoes de Brown 1.47 e a equacao 1.50 LLG permitiram o tratamento
de varios problemas importantes como o estudo das paredes de Bloch, as paredes de
Néel e a determinagao de campos de nucleagao em configuragbes monodominio (2). H&
problemas em que nao podem ser aplicadas ou nao simplificam o suficiente para ser
tratados analiticamente. Dada esta situacao, ha uma série de abordagens experimentais,
com base na classificacdo empirica das propriedades dos materiais e a utilizacdo de modelos

fenomenoldgicos simplificados (37, 28, 38).

As técnicas numéricas e computacionais sdo complementares em muitos aspectos as

técnicas experimentais, mas podem superar sérias dificuldades destas tltimas. Nos métodos
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experimentais é dificil controlar as propriedades magnéticas em escalas de nandémetros e
nanossegundos. Além disso, a obtencao por modelagem analitica de modos alternativos de
reversao da magnetizacao, e a analise da propagacao de um destes modos é muito dificil.
Ao utilizar estas técnicas, as propriedades magnéticas de um material nanoestruturado,
relevantes para a sua aplicagao, podem ser analizadas qualitativamente em relacdo a sua
estrutura. A rapida variacdo de muitos parametros extrinsecos e intrinsecos é acessivel
usando técnicas numéricas. Isto facilita a compreensao do comportamento do material.
Um exemplo onde as simulagoes micromagnéticas se mostraram extremamente tteis foi no
estudo do desempenho dos meios magnéticos usados para gravagao. Por isso as técnicas

computacionais micromagnéticas se tornaram populares.

O uso dessas técnicas, significava obrigatoriamente ter que escrever e testar os
programas computacionais, mas atualmente existe uma variedade de simuladores micro-
magnéticos que podem ser divididos em grupos de acordo com o método de discretizacao
e licenga (39, 40, 41). Ha simuladores comerciais, simuladores baseados em codigo aberto,
no método das diferengas finitas como o Object Oriented Micromagnetic Framework
(OOMMF) ou o método de elementos finitos (Magpar e NMAG). Além do método de
discretizacao e a licenga de usuario, muitos outros requisitos sao importantes na esco-
lha de um simulador. A Tabela 1 da uma visao geral do codigo-fonte aberto existente
e ferramentas de codigo publico concentrando-se nas propriedades: licenga de usuario,
suporte a scripts, método de discretizacao utilizado, suporte para a execucao em paralelo,
linguagem de programacao e bibliotecas de interface. Esta tabela mostra a OOMMF como

uma excelente escolha entre os simuladores para a finalidade de nossa pesquisa.

Nome Licénca scripting | Discretizagao
AlaMag GPL - FD
OOMMEF | open source sim FD
RKMAG | open source nao FD
MagFED3D GPL - FE
Magpar GPL Python FE
Nmag GPL sim FE
Nome Limguagem Paralelizagao | Biblioteca
AlaMag CH++ - -
JaMM Java/XML - -
OOMMF | C++,TCL/TK SMP VODE
RKMAG FORTRAN - Intel MKL
MagFED3D FORTRAN nao -
Magpar C++ MPI TAO
Nmag Python MPI PVODE

Tabela 1 — Caracteristicas dos simuladores micromagnéticos mais utilizados.
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O objetivo do projeto OOMMEF do Information Technology Laboratory (ITL), no
National Institute of Standards and Technology(NIST), foi desenvolver um programa
micromagnético portatil, de dominio ptublico e ferramentas associadas. Este cddigo procura
formar um pacote completamente funcional, bem documentado, com interface flexivel para
o programador, de modo que as pessoas em desenvolvimento de codigo novo, possam fazer
modificagoes como seja desejado. As principais contribui¢oes para o OOMMEF sido de Mike
Donahue e Don Porter (42).

Com a finalidade de permitir que o OOMMEF seja executado em uma ampla
variedade de sistemas, o cddigo foi escrito em Tel/Tk (Tool Command Language/ Toolkit
) (43, 44). Isso permite operar em uma ampla gama de plataformas Unix, Windows NT e
Windows 9X. O codigo pode ser modificado em trés niveis distintos. No nivel superior,
programas individuais interagem por meio de protocolos bem definidos nos sockets de rede.
Podem-se ligar os modulos de varias maneiras, a partir da interface do usuario. O segundo
nivel de modificacao é de script Tel / Tk. Alguns médulos permitem que os scripts Tel/Tk
sejam importados e executados em tempo de execucao, e os scripts de nivel superior sao
relativamente faceis de modificar ou substituir. No nivel mais baixo, um fonte de C ++

(45) é fornecido e também pode ser modificado.

Além da ferramenta Oxs que realiza a simulacdo, OOMMEF oferece as ferramen-
tas mmDisp, mmGraph, mmDataTable, mmArchive de controle e visualizagdo que se
comunicam via TCP/IP. A ferramenta Oxs é principalmente escrita em C++. As outras
ferramentas e as GUI sao escritas em TCL/TK. Para executar uma simulagio, é necessério
escrever um arquivo .MIF de configura¢ao, usando TCL/TK que interage com o ntcleo
OOMMF baseado em C++4. Quando é necessario, os arquivos adicionais podem ser inclui-
dos no arquivo .MIF para incluir as propriedades do material, bem como a distribuicao
inicial da magnetizacao. Para executar uma simulacao, a ferramenta Oxs ¢ iniciada em
modo console ou em uma interface grafica do usudrio. Ao carregar o arquivo .MIF a
simulagao ¢ iniciada.

O método de célculo que utiliza 0 OOMMF ¢é o método de diferencas finitas (FD),
que é um método numérico amplamente utilizado para encontrar solugoes aproximadas de

problemas que envolvam equagoes diferenciais em derivadas parciais. A ideia basica do

método consiste em aproximagao da derivada parcial da funcao u(r,t) pelas diferencas

finitas Az, Ay, Az e At:

Oulay.z,t) | (A2)* Pula,y. 2 1)

A t) = t)+A
u<x+ x7y727 ) U<I,y7z, )+ T ax 2 81'2

(1.51)
O processo de substitucao das derivadas parciais por diferencas finitas é chamado de discre-
tizacao, nele formam-se células onde vai ser realizado o calculo. Presume-se que cada célula

é uniformemente magnetizada (Figura 6), com magnetizagao M (3,7, k) = M,mi(i, 5, k),
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onde 1 = 1,--- ,Np; g =1,---,Nyek =1;---,N, com N, N, e N, representando o

numero total de células en cada eixo cartesiano.

L =N, Ax
ya 5 5 ; : Z\
/1 ¢ Ax
/7 77777 L=N,/z o
LNy, e ) MG
77 z| | 7
7 s yd Ay
7 Nl s ¢
— — — g fx
- | = =
= Iy y
—> — — \

/
~ Linha de limite que define a forma
— da amostra dentro do método FD

Figura 6 — Representacao da discretizacao da amostra magnética numa rede de células
individuais de volume AV = AzAyAz (4).

Note-se que o nimero total de células inclui as células ndo magnetizadas (cubos
vazios). Estas células ndo magnetizadas sdo utilizadas para representar estruturas mais
complexas como curvaturas ou ranhuras quando é utilizado o método de diferencas finitas.
As dimensodes das amostras sdo L, = N,An (onde n = x,y, z). O processo de substitui¢ao
de derivadas parciais pelas diferencas é conhecido como processo de discretizacao e o
error associado é o error de discretizagao. O conjunto de células de céalculo é chamado de
malha. Substituindo as derivadas parciais na equacao diferencial para suas aproximacoes
de diferénca finita, é obtido um sistema de equacoes algébricas. O sistema de equagoes
algébricas pode ser resolvido numericamente por um processo iterativo para obter uma
solucao aproximada. O método de FD é hoje amplamente utilizado para resolver equagoes
elipticas, hiperbdlicas e parabdlicas. Este método é rapido e requer menos memoria do que
as ferramentas com base no método de elementos finitos. E um método fécil de implementar,
a malha ¢ simples e regular; o que torna o método atraente para simulagoes micromagnéticas
porque permite a computacao rapida e eficiente das interagdoes magnetostaticas de longo
alcance. As grades regulares tem a desvantagem de que apenas as formas que coincidem
com os limites de grade sdo bem modeladas (46), mas ha programas como o OOMMF que

incluem métodos de corregao (47).

Como foi mencionado acima, existe uma variedade de ferramentas de simulacao
micromagnética, que utlilizam diferentes algoritmos. Para garantir a precisao e comparar
os diferentes simuladores o Micromagnetic Modeling Activity Group (uMag) coletou um
conjunto de sistemas de teste com comportamento significativo (48). No momento quatro

problemas de teste foram publicados pelo puMag. Esses problemas incluem as energias
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Figura 7 — Visualizagdo de como o aumento do niimero de células facilita a modelagem
numérica (5).

magnetocristalina, de desmagnetizacao, de troca e de Zeeman. Em todas elas o OOMMF

foi provado satisfatoriamente (49).

Mesmo assim deve-se ter cuidado com a escolha do tamanho da célula utilizada
nas simulag¢oes porque os resultados dos c6digos micromagnéticos contém dois tipos de
erros. O primeiro é o erro de discretizacao; o segundo erro surge a partir das limitagoes da
teoria subjacente. Os erros de discretizacao derivam da utilizacdo do conjunto finito de
pontos. Os dados fornecidos pelos resultados das simulagoes nestes pontos de discretizagao
constituem uma aproximagao do campo magnetizacao ﬁ (?,t), que se assume que é
continua. A qualidade da aproximacao, depende da densidade de pontos de discretizacao,
e os erros de discretizacao tendem a zero no limite do tamanho das células infinitamente
pequenas (Figura 7). O segundo erro é oriundo da prépria teoria micromagnética. Uma
das suas premissas fundamentais é que a magnetizacdo muda lentamente na escala de
comprimento do pardmetro de rede cristalina. Para minimizar esses erros ao maximo é
melhor executar calculos com o tamanho da célula menor possivel. Mas, a diminuicao
do tamanho da célula, aumenta o tempo necessario para realizar os calculos. Por isso, é
importante usar um tamanho de célula que minimice os erros numéricos o necessario sim

aumentar de mais o tempo de simulacao.

Para minimizar esses erros ao maximo é melhor executar cdlculos com o tamanho
da célula menor possivel. Mas, a diminuicao do tamanho da célula, aumenta o tempo
necessario para realizar os calculos. Por isso, é importante usar um tamanho de célula que

minimice os erros numéricos o necessario sim aumentar de mais o tempo de simulagao.

Comprimentos caracteristicos sao normalmente utilizados como uma estimativa
para o maior tamanho da célula admissivel durante a simulacao, para evitar erros de

discretizacao apreciaveis. Essas quantidades sao:

A

leat = \| 2 (1.52)
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2A
= ) 1.
o po Mz (1:53)

Onde, lepen € 0 comprimento de troca proporcional a largura da parede de dominio I é
o comprimento de desmagnetizacao caracteristica e K é a primeira constante magneto-
cristalina. Estas quantidades determinam o tamanho maximo da célula elementar para
cada tipo de material. Para determinar o tamanho 6timo de célula, recomenda-se tomar o
menor valor de comprimento determinado pelas equagoes 1.52 e 1.53. Logo se realiza a
simulagao com tamanhos menores, analisando (tipicamente através de graficos) algumas
grandezas escalares (como o campo coercitivo e a magnetizagdo remanente) como fungao
do tamanho da célula. Idealmente, estas grandezas devem convergir para um valor quando
¢é reduzido o tamanho da célula abaixo de um tamanho critico. Este tamanho de célula
¢ o tamanho maximo de célula que deve ser utilizado para realizar as simulagdes (50).
Por todas as caracteristicas descritas acima, concluiu-se que, com a escolha adequada do

tamanho da célula, o OOMMEF é uma opcao, para realizar o nosso trabalho.

1.3 Revisdo bibliografica de nanofios ferromagnéticos de niquel.

O desenvolvimento de técnicas de fabricacao e medigdo de nanoestruturas tornou
possivel o estudo de nanofios magnéticos. A obtencdo de nanofios tem atraido o interesse
porque sao sistemas modelo para investigar processos de interacao em estruturas magéticas
unidimensionais (19) e também pelas suas potenciais aplicagoes, incluindo a spintronica
(14), quimica (15), semicondutores (16), biossensores (15) e aplicagdes em microondas
(17), entre outras (51), (52).

Os nanofios tém sido frequentemente preparados pela técnica de moldes, porque
podem-se obter nanoestruturas com didmetro extraordinariamente pequeno. Didmetros
tao pequenos, que com os métodos litograficos, por exemplo, seria dificil obter em arranjos
extensos. Além disso, o método de molde tém a vantagem de que os nanofios sintetizados

dentro dos poros podem ser retirados (53).

A maioria dos trabalhos na area, até a data, utilizam dois tipos de molde: membranas
track-etch (trilhas gravadas) e membranas de alumina (AAO). Para obter as membranas
track-etch se bombardeia uma folha nao porosa de polimero com fragmentos de fissao
nuclear, para criar trilhas de danos no material e, em seguida, se atacam quimicamente as
trilhas para formar canais. Estas membranas contém poros cilindricos de diametro uniforme,
dispostos aleatoriamente (Figura 8). O método de track-etch oferece a possibilidade de
controlar todos os parametros importantes das nanoestruturas sintetizadas nas membranas

de forma independente: (i) O fluxo da irradiacdo determina a densidade de nanocanais
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Figura 8 — Esquema do método de obtengao das membranas track-etch (6).

orientados paralelamente; (ii) inclinando-se o substrato em relagao ao feixe de fons, podem
ser produzidos canais inclinados dando origem a uma rede interligada de nanocanais; (iii)
O polimero utilizado nas condi¢oes de gravacao quimica, determina a geometria dos canais
( que pode ser cilindrico ou conico); (iv) Controlando o tempo de gravagao quimica, podem

ser produzidos canais uniformes com didmetros de 10 nm até alguns microémetros (9).

Outro dos moldes mais utilizados é a membrana de alumina. O revestimento
de o6xido anddico de aluminio e ligas metalicas de aluminio usando varios eletrolitos
acidos, foi explorado desde o inicio dos anos 1900. Desde entdo tem sido utilizado em
utensilios de mesa, lataria e em outras mercadorias. O uso freqiiente da alumina porosa na
nanotecnologia, iniciou quando foi estabelecida a capacidade de obter matrizes de nanofios
com excelente regularidade (54). Masuda e Fukuda (55) publicaram que uma matriz de
nanofios altamente ordenada poderia ser obtida através de duas etapas de anodizag¢ao em

aluminio de alta pureza.

O procedimento geral para fazer membranas AAO comprende o tratamento térmico
no vacuo de uma folha de aluminio de alta pureza. Depois a folha de aluminio é eletropolida
em uma mistura de acido perclorico e etanol. O passo seguinte depois do eletropolimento
é uma primeira anodizagao com uma certa voltagem constante, numa solucao de acido
oxalico. Em seguida, ¢ utilizada uma mistura de acido cromico e acido fosférico para

dissolver a camada de alumina formada na primeira anodizacao (Figura 9).

Depois de remover a camada de 6xido de aluminio, ¢ alcancada uma disposicao hexa-
gonal de poros. Em seguida se aplica uma segunda anodizagdo com os mesmos parametros
e condigoes que na primeira anodizacao. Depois de passar o tempo de anodizacao desejado,
a mistura de acido créomico e acido fosforico vai ser utilizada novamente para remover a
alumina do interior dos poros. Assim, pode-se alcancar uma disposi¢do hexagonal de poros
mais ordenada. Estas membranas sdo regulares e altamente ordenadas ( Figura 10). A
camada de aluminio puro que permaneceu no fundo da amostra pode ser dissolvida por
uma solucao de cloreto de cobre (IT). Neste método de obtengéo, a tensdo de anodizagao

controla o didmetro dos poros; o comprimento dos poros é determinado pelo tempo de
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de alumina

Figura 9 — Esquema da obten¢do de moldes de alumina (7).

anodizagao; a porosidade da membrana depende da concentragao de acido oxalico (56).

Figura 10 — Imagem de microscopia eletronica mostrando uma membrana de éxido de
aluminio altamente ordenana (8).

Os didmetros dos poros normalmente sdo de 5 a 250 nm e profundidades sao de
alguns nanémetros a centenas de micrometros). Também sdo conseguidas densidades
superficiais elevadas (10® — 10! poros/cm?). Este molde proporciona significativa flexi-
bilidade ao obter nanofios. Estas membranas sao preferiveis para a produgao em massa
de nanomateriais pelo método de molde. Pois como tém uma alta densidade de poros,

permitiriam produzir um maior nimero de nanoestruturas por unidade de area. Elas sao
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termicamente estaveis até 900 — 1000 °C, oferecendo a possibilidade de tratamento térmico

das matrizes de nanofios magnéticos.
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Figura 11 — Esquema de instalacdo para a obtenc¢ao de nanofios em moldes (9).

Os nanofios ferromagnéticos sdao obtidos por eletrodeposicao utilizando as membra-
nas como molde. O mecanismo envolve a aplicacdo de uma corrente elétrica através de uma
certa concentracao de eletroélito contendo os ions metélicos desejados. Se a eletrodeposi¢ao
é feita em substratos nao condutores, seriam aplicados alguns pré-tratamentos na superficie
deles, tais como deposi¢ao quimica ou pulverizacao catodica, etc. O eletrolito pode ser
uma solucao aquosa de sais. A composicao do eletrélito, o potencial aplicado, a corrente
elétrica, o valor de pH do eletrélito e a temperatura sao cinco parametros de processamento

principais da técnica eletrodeposicao.

Para o processo de eletrodeposicao, é utilizada uma célula de trés eletrodos, que
inclui um eletrodo de trabalho, um contra-eletrodo e um eletrodo de referéncia. Nor-
malmente, o substrato pode servir como eletrodo de trabalho. Como contra-eléctrodo e
eléctrodo de referéncia varios metais inertes podem ser utilizados, tais como Pt. Muitas
vezes é utilizado o padrao de Ag/AgCl e também o eletrodo de referéncia. A medida que
a deposicao ocorre, os nanofios sao formados dentro dos canais da membrana. Assim, a
forma dos nanofios e seu ordenamento dependerd principalmente da forma e ordenamento
dos canais das membranas de onde sao obtidos. Portanto, sdo estudadas as propriedades
de nanofios individuais assim como de ordenamento hexagonal de nanofios, considerando

que tem forma essencialmente cilindrica (Figura 12).
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Figura 12 — Esquema de nanofios obtidos em membranas (7).

Para o estudo magnético dos nanofios tém sido combinadas técnicas experimentais,
modelos analiticos e simulagaes computacionais. Entre os resultados mais proeminentes
estd uma metodologia desenvolvida a partir das equagoes de Brown que permitiu analisar
o processo de reversao da magnetizagao em sistemas com geometrias simples. Para fazer
isso ¢ calculado o valor do campo critico onde o estado de saturacao da amostra nao ¢é
mais estavel (chamado campo de nucleagao). Foi demostrado que o campo de nucleagao é
o menor autovalor das equacoes de Brown e a autofuncgao associada é o modo de reversao
da magnetizacao, além de que no processo de reversao o inico modo de reversao presente

¢ o de campo de nucleagao mais positivo (20, 57).

Por exemplo, para um cilindro infinito, foram encontrados inicialmente os seguintes
modos de reversao da magnetizacao (Figura 13): a) rotagdo homogénea ou coerente, b) o

modo curling e ¢) o modo buckling.

Quando a rotagdo é homogénea os spins estdo alinhados uns aos outros e, por
essa razao, nao ha contribuicao da interagao de troca ou campos de desmagnetizacao
gerados de dentro do corpo. Nestas condi¢oes, um s6 vector de magnetizacao é suficiente
para descrever o estado magnético do sistema e o valor do campo de nucleacao vai ser
independente das dimensoes do sistema. No modo curling as "cargas magnéticas'superciais
e volumétricas sao anuladas fazendo os campos de desmagnetizacao serem cancelados e o

valor do campo de nucleag¢do dependerd das dimensoes do sistema (58).

Estes dois modos de reversao correspondem a casos extremos; um com energia de
troca nula e o outro com energia magnetostatica dipolar nula. Se apenas, foram possiveis

os modos de reversao explicados acima o raio critico de transicdo entre eles seria:

A
R,= -1

= S 1.54
M\ 27’ (1.54)



1.8. Revisao bibliogrifica de nanofios ferromagnéticos de niquel.

43

RRRAL Ttep1t Tt 141
RRRAL frrreth \hy g 4
YRR Pty Py g it
T - 111111
Tttt N
11ttt FAALY ERERY
EERRRL H Wk y 444
ARRERL HiL f14 1411
11111
drint HTTTH _
— b O g W

Figura 13 — Modos de reversao da magnetizacao, possiveis num cilindro infinito. De es-
querda a direita, a) modo coherente, b) modo curling e ¢) buckling (10)

onde ¢; = 1,8412. Frei (59), introduziu o raio reduzido:

A
ST - R/Ro, Ro - m, (155)

S

que é uma notagao usada em muitos artigos sobre micromagnetismo (20, 11). Nesta notagao

o raio critico reduzido de transi¢ao entre os modos curling e coerente é

R 41
S, === "= ~1,039. 1.56
b (1.56)
Mas também é possivel o modo buckling que é uma solugao intermediaria, que
pode ser descrita como uma rotacao em cada se¢cdo homogénea do cilindro com uma
variacao sinusoidal ao longo da particula. O aumento da energia de troca é compensado

pela redugao da energia magnetostatica devido as cargas magnéticas na superficie. O

campo de nucleacao deste modo de reversao também depende das dimensoes do sistema.

Na figura 14 é aprensentado o campo resultante do calculo do campo de nucleagao
de um cilindro infinito monodominio como fun¢ao do seu raio reduzido. Pode ser visto que,
para valores de raio reduzido maiores que 1,1 o modo de reversao presente no cilindro é o
curling. Enquanto que para valores de raio reduzido menores que 1,1 o modo de reversao

buckling e para valores de raio reduzido muito menores que 1 os modos buckling sao
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Figura 14 — Campo de nucleacao reduzido como func¢ao do raio reduzido do cilindro, para
diferentes modos de reversao da magnetizacao (11).

equivalentes. Assim foi demostrado que num cilindro a reversao nao pode acontecer pelo

modo coerente (20).

Para geometria simples, uma vez determinado o modo de reversao da magnetizagao
é possivel escrever a expressao para a energia livre de Gibbs. Como cada modo de reversao
implica um equilibrio especifico entre termos energéticos, geralmente sdao alcancadas
simplifica¢des nos cdlculos. Assim torna-se possivel obter o ciclo de histerese da amostra
com os seus parametros criticos. Como a dependéncia angular de parametros criticos tais
como o campo coercitivo, pode ser obtida também pelo método descrito acima. Tem sido
usado para identificar experimentalmente os modos de reversao presentes na amostra (28).
Por isso, a dependéncia angular do campo de comutagao e o campo coercitivo sao a chave

no estudo do mecanismo de inversao da magnetizagao.

A teoria nao tém continuado, desenvolvendo-se significativamente com o procedi-
mento descrito. A diferenca entre teoria e experimentos levaram a conclusao de que os
processos de magnetizacao em cristais reais sao sensiveis a defeitos superficiais, rugosidade
e outros defeitos nos cristais que sdo desprezados na teoria simplificada (20). Sendo assim

é necessario dessa forma, incluir esses defeitos para aprimorar a teoria.

No caso de nanofios de metais de transi¢ao, um dos defeitos ¢ a forma irregular

que estes apresentam na superficie (22). A partir de imagens do TEM, tem-se comprovado
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que cada nanofio se assemelha a uma cadeia de esferéides (23, 12) ou cadeia de elipséides
(13) de modo que o modelo de cadeia de elipsoides tem sido usado para a interpretacao do
processo de inversao de magnetizacao dos nanofios. Usando essa abordagem, varios estudos
foram realizados: Jacobs e Bean (24) propuseram um modelo de esferas, para investigar
o mecanismo de inversao das particulas magnéticas alongadas finas. Richter e Hempel
propuseram um modelo que consiste em uma cadeia de dois elipséides considerando a
anisotropia magnetocristalina, a fim de estudar o mecanisnismo de reversao da magnetizagao
de particulas de Ba-ferrita (25, 26).
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Figura 15 — Dependéncia angular do campo de comutacao para o nanofio de Ni com 95
nm de didmetro (12).

Um exemplo importante da influéncia dos defeitos superficiais sobre as propriedades
magnéticas de nanofios ferromagnéticos foi encontrado por Holanda (27). Neste trabalho
ele encontrou variagoes significativas dos valores de remanéncia e coercividade em nanofios
ferromagnéticos de niquel, apds a aplicacao de tratamento térmico (27). Este é um
comportamento que nao pode ser explicado de acordo com a metodologia que utiliza as
equagoes de Brown, quando se considera o nanofio como um cilindro. Holanda assumiu os
nanofios, como uma sequéncia de graus cristalinos. Assim que explicou esse comportamento
através da redugao do contorno dos graus cristalinos, devido ao tratamento térmico. Com
a aplicacao do tratamento térmico, se alteram as dimensoes dos cristais da sequencia que

formam o nanofio.

Outro desacordo na modelagem de nanofios como cilindros aparece no trabalho de
Wernsdorfer (12). Neste trabalho a curva da dependéncia angular do campo de comutagao
do nanofio de Ni com 95 nm de didmetro, é uma curva em forma de U (Figura 15) que

pode ser explicado pelo modo curling. Mas as curvas no didmetro de 55 nm tém maximo
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Figura 16 — Dependéncia angular do campo de comutacao para o nanofio de Ni com 55
nm de didmetro (12).

local nas region médias (Figura 16 ). Esse maximo local ndo pode ser explicado utilizando

nemhum dos possiveis modos de reversao de um cilindro. Esta é uma grande discrepancia,

pois na metodologia de Brown a dependéncia angular do campo coercivo e de comutacao

¢é obtida diretamente dos modos de reversao.

Motivado pelo trabalho de Wernsdorfer (12) , Xiancong (13) conseguiu explicar a

dependéncia angular do campo coercitivo. Mas utilizou o modelo de sequéncia de cristais

elipsoidais e realizou os calculos sob as seguintes condigoes:

e (Cada elipsdide ¢ uma particula monodominio com anisotropia magnética uniaxial, e

seu processo de reversao da magnetizagao é por rotagdo coerente.

e Dois elipsdides s6 tém um ponto de conexao, entao a energia de troca entre eles pode

ser negligenciada.

e O eixo facil de anisotropia cristalina é coincidente com o eixo principal de simetria

rotacional de cada elipsdide e do eixo da sequéncia.

e A interacdo magnética entre elipséides é calculada com precisao de até quatro vizinhos,

e a interacao com outros elipséides é tratada como uma interaccao dipolo-dipolo.

Com estas premissas conseguiu-se reproduzir o salto no grafico da dependéncia

angular (Figura 17). Mas também, neste modelo, quando varia a razao de aspecto dos

elipséides (m = a/c, onde a é o semieixo maior e ¢ é o semieixo menor), a dependéncia

angular varia significativamente (Figura 17). O que é consistente com os resultados de
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Figura 17 — Dependéncia angular do campo de comutagao para o nanofio de Ni obtida
para diferentes razoes de aspecto (13).

Holanda. Com isto, pode-se concluir que a cadeia de cristais elipsoidais é uma melhor
aproximacao para analisar as propriedades magnéticas de nanofios que o cilindro. Isto
porque inclui as irregularidades na superficie por causa da natureza policristalina dos

nanofios.
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Figura 18 — Modo de reversao transversal, encontrado por Hertel através de simulacoes
computacionais (10)

Em adiante, ao adotar o modelo de nanofio como sequéncia de graus cristalinos
elipsoidais, vamos chamar as irregularidades da superficie devida a forma elipsoidal dos

graus de rugosidade. Portanto, o parametro para caracterizar a rugosidade é o nimero de
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elipsdides. Ao comparar dois nanofios de igual didmetro e comprimento, consideramos que

o composto por um ntmero maior de elipséides serd o mais rugoso.

Mesmo assim, varias questoes estao em aberto, por exemplo: Hertel, por meio de
simulacaes computacionais, ao analisar a dindmica de reversao da magnetizagao, encontrou
que para diametros pequenos, em vez de aparecer o modo buckling apareceu um novo
modo de reversao (Figura 18) (29). Este modo de reversao foi chamado transversal e se
caracteriza pela rotagao progressiva dos momentos magnéticos através da propagacao de

uma parede de dominio transversal.

Dessa forma, os possiveis modos de reversao da magnetizacdo em nanofios de
niquel seriam curling e transversal. Para estes modos de reversao nao é facil aplicar a
metodologia com base nas equacaes de Brown. Assim, nos préximos capitulos é realizado
o estudo computacional sobre a influéncia da rugosidade no processo de reversao da
magnetiza¢ao em nanofios de niquel modelados como sequéncias de cristais elipsoidais.
Onde sao apresentados e discutidos os resultados de simulagoes da resposta estatica e

dinamica do nanofio, variando o ntimero de elipsdides que compdem a sequéncia.
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2 Efeito da rugosidade na reversao da mag-

netizacao em modo curling

As particulas ferromagnéticas alteram o seu estado de magnetizacao sob a influéncia
de um campo magnético. A magnetizacao da particula reverte completamente para a dire¢ao
onde é aplicado o campo se ele é forte o suficiente para superar os efeitos de determinadas
barreiras energéticas (60). O processo de reversao pode nao ser particularmente interessante
se 0os momentos magnéticos da amostra podem mudar de forma independente um do outro.
Mas a interacao de troca impoe uma ordem local nas estruturas magnéticas. Isto torna o
processo de reversao de particulas ferromagnéticas em um processo coletivo complicado
onde a topologia dos campos de magnetizagao desempenha um papel decisivo. A teoria
do micromagnetismo foi desenvolvida por Brown Jr (20), ela fornece, o quadro tedrico

necessario para calcular a magnetizacao como funcao do espaco e do tempo.

Atualmente com o uso de computadores, é possivel fazer uma analise da topologia
do processo de reversao. Alguns anos atras, foi publicado de forma independente por
Forster (61) e Hertel (29) que os nanofios ferromagnéticos cilindricos podem reverter de
duas formas diferentes, dependendo de seus didmetros. Um dos modos de reversao é o
modo transversal, que ocorre em nanofios em mais finos. Neste modo de reversao a parede
de dominio move-se lentamente, com os momentos magnéticos alinhados na direccao da
seccao transversal que é perpendicular ao eixo dos nanofios. O outro modo de reverao
da magnetizacdo é denomicado curling e ocorre para raios maiores. Seu nome vem da

estrutura da parede de dominio com forma de vortice.

Neste capitulo sao apresentado os resultados de simulagoes micromagnéticas para
a andalise do efeito da rugosidade (definida como o ntimero de elipséides nos nanofios)
sobre as propriedades magnéticas dos nanofios. Para isso foi selecionado o diametro de
nanofios que corresponde ao modo de reversao curling, de acordo com as simulacoes feitas
em cilindros. Cada nanofio é inicialmente simulado como um cilindro para "calibrar'os
resultados com os resultados da literatura (29). Depois, o nanofio ¢ simulado como uma

sequéncia de eliposoides para configuragbes com quantidades diferentes de elipséides.

As simulagoes do nanofio como uma sequéncia de elipsbides foram divididas em: a)
um nanofio como um conjunto de poucos elipséides (até 8 elipsdides), os elipsoides sao
prolatos, e as interagoes de troca e dipolares entre os elipsbides sao despreziveis; b) nanofio
como um conjunto de um nimero médio de eliposoides (entre 20 e 40 elipséides), aqui a
interagao dipolar entre os nanofios ja nao é desprezivel; ¢) nanofio simulado como uma
sequéncia de muitos elipséides onde (100 elipséides) tém um papel importante a interagao

de trocas e dipolar entre os elipséides.
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Para cada configuracao foram simulados os ciclos de histerese através da minimiza-
¢ao da energia e a dinamica de reversao da magnetizacao através da integragao das equagoes
de Landau-Lifshitz-Gilbert. Para as simulagdes foi escolhido como comprimento 1 um para
cada um dos nanofios de niquel, é assumido o parametro de amortecimento o = 0, 1 para
poder comparar os resultados com as simulagoes Hertel (29) em que esse mesmo valor é
assumido. Em todas as configuragoes utilizadas nas simulagoes o estado de magnetizacao
inicial escolhido foi o da magnetizagdo paralela ao eixo do nanofio. Os parametros do niquel
importantes para as simulagoes sao a constante de troca A = 1,05 x 107'*.J/m e a polari-
zacao de saturacao Js = 0,525 T'. Foi usada a relagdo gyromagnética v = 3,09M Hz/Oe

a partir das medigoes de ressonancia ferromagnéticos em membranas de alumina (62).

De acordo com a literatura a energia magnetocristalina é pequena em comparagao
com a energia de troca e seu efeito é geralmente desprezivel (20). No caso dos nanofios
ferromagnéticos de niquel o efeito da energia magnetostatica é tao forte que supera a
energia magnetocristalina na definicdo do sentido de facil magnetizacao. Fazendo com que
a direcgao de facil magnetizacao seja o eixo do nanofio, transformando-o num sistema
biestavel (29). Além disso os nanofios ndo sao simulados sob tensoes mecéanicas. Pelo que
foram negligenciadas a energia magnetocristalina e a magnetoelastica. As dimensoes das
células a partir das quais os resultados sao independentes tamanho da célula sao mostrados
na Tabela 2:

Configuraciones | cellsizeX (nm) | cellsizeY (nm) | cellsizeZ (nm)
Cilindro 2,5 2,5 2,0
1 Elipséide 2,5 2,5 2,5
2 Elipsoides 2,5 2,5 2,5
4 Elipsoéides 2,5 2,5 2,5
8 Elipsoides 2,5 2,5 2,5
20 Elipsoides 25 25 25
25 Elipsoéides 2,5 2,5 2,5
40 Elipsoides 2,5 2,5 2,0
100 Elipséides 2,5 2,5 1,0

Tabela 2 — Dimensoes das células utilizadas nas simulagoes para o modo de reversao curling

2.1 Dinamica da reversao da magnetizacao

Para as nossas simulac¢oes da dinamica de reversao foi aplicado um campo constante
de 550 mT, suficientemente intenso para causar a reversao na direccdo oposta a da

configuracao inicial da magnetizacdo em todas as amostras.
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2.1.1 Cilindro

Nesta configuracao a rede foi discretizada em um total de 16 x 16 x 500 células,
e o passo temporal foi de 1 fs. Na configuragdo inicial da simulagdo (figura 19), todos
os momentos magnéticos sao orientados na a dire¢do negativa do eixo z (que coincide
com o eixo do nanofio). Daqui em diante é usado o azul para representar a regiao com a
configuracao de magnetizacao inicial e o vermelho para a regiao onde a magnetizacao é

invertida.

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

a) Mapa de cores 3D da magnetizagao

- Hc.z:t

C - U

b) Diagrama da magnetizag¢ao e do campo externo

HzDesm/HDesm-Maz
0,00 0,122 0,244 0,366 0,487 0,609 0,731 0,853

c) Campo de desmagnetizag¢io que atua na configura¢dao

Figura 19 — Configuracao inicial do nanofio com forma cilindrica

Quando um campo antiparalelo, a direcgdo de magnetizacao inicial, de 550 mT foi
aplicado na amostra, a reversao nao comeca imediatamente. A partir do instante ¢t = 1ps,
observou-se nas extremidades do cilindro que o campo de desmagnetizagao apresentou
grandes inhomogeneidades sem chegar a perceber as alteragoes na configuracao da magne-
tizacao (figuras 19 c) 20). De acordo com a teoria, a presenca de tais inhomogeneidades
implica na existéncia de uma variacao espacial da magnetizacao do material, que no mapa

vetorial da magnetizacao da Figura 20 nao acontece.

A Figura 21 mostra a configuracao da magnetizacao 20 ps depois de aplicar o
campo. Nela sao observadas as primeiras alteragoes da configuracdo da magnetizacao

nas extremidades do nanofio. Na secdo transversal, perpendicular ao eixo da nanofio o
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Mz/Ms
-0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143

HzDesm/HDes-Max
000 00711 0,142 0213 0284 0355 0426 0498 0569 0640 0,711 0,782 0,853

Figura 20 — Campo desmagnetizante na configuragao inicial da magnetizacao do nanofio
com forma cilindrica.

fendmeno de vortice comeca a manifesta-se. Estes vértices se consolidam reduzindo as
cargas magnéticas superficiais até formar uma parede de dominio em movimento a partir
das extremidades até o centro do nanofio. As paredes de dominio formadas, enquanto se

deslocam em direcdo ao centro, apresentan forma de cone.

Como estas estruturas tém uma componente da magnetizacao perpendicular ao
eixo do nanofio ira contribuir para o torque do campo efectivo. O torque, por sua vez
produz uma componente maior de M fora do eixo do nanofio, que fortaleze o torque.
Esto ¢, o mesmo mecanismo que consolida o inicio da reversao da magnetizagao e gera as

estruturas de vértice.

Enquanto a reversao comega nas extremidades o nanofio permanece magnetizado
anti paralelamente ao campo externo. O sentido de rotacao das paredes de dominio é
hordrio a esquerda e anti-horario a direita (Figura 22). Em particular, o nicleo do vortice
permanece com a magnetizacao anti paralela porque nao sente nenhum torque e porque

nao pode seguir seus vizinhos por motivos topologicos e de simetria.

A reversao da magnetizacao no nanofio, ocorre através do modo curling localizado.
A forma de cone da parede de dominio significa que o processo de reversao ocorre mais
rapido na superficie do nanofio do que na regiao interna e isto implica uma diferenca de
mobilidade dos momentos da amostra. A Figura 23 mostra a diferenca da velocidade de
avanco da reversao da superfice exterior e no centro do nanofio que produz uma estrutura
magnética altamente inhomogéneo. No vértice da parede de dominio, com forma de cone,
existe uma singularidade chamada ponto de Bloch. Devido a que a mobilidade da parede
de dominio no nucleo do nanofio é menor na superficie, o ponto de Bloch fica por tras

do frente da reversao, produzindo estruturas semelhantes as gotas comuns. Cada gota é
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a) Representagdo tridimensional da magnetizagao

Mz/Ms
-1,00 -0,738 -0,477 -0,215 0,0466 0,308 0,570 0,832

b) Representacao escalar da magnetiza¢io no plano xy
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c¢)Estrutura de vértice da parede de dominio  d) Estrutura da parede de dominio

Figura 21 — Inicio do processo de inversao da magnetizacao do nanofio com forma cilindrica
t=25 ps

isolada e contém dois pontos de Bloch que sao aniquilados depois de um tempo em que a

reversao continua.

Quando as duas paredes em forma de cone chegam no centro do nanofio se aniquilam
(Figura 24). Esta fase do processo de reversao demora mais que as outras porque as paredes
de dominio em modo curling tém sentidos de rotacao opostos. Por isso a aniquilacao entre
elas produz, a precessao do valor meio das componentes da magnetizagao nos eixos x e
y. A amplitude dessa precessao diminui na medida que avanga a aniquilacao de paredes

dominio (Figura 25), apresentando o perfil dos processos de amortecimento.

Ao analisar a evolugao temporal do processo de reversao nos eixos x e y, sao
observados comportamentos diferentes em dois intervalos de tempo. Nos dois intervalos, a
magnetizagao precessiona, mas no primeiro (até 2 nanossegundos ap6s aplicado o campo),
a amplitude da precessao é pequena e irregular. A partir destas caracteristicas pode
concluir-se que o primeiro intervalo corresponde ao processo de formagao e movimento da
parede de dominio para o centro do nanofio. Nessa fase do processo de reversao, as paredes

de dominio com estrutura de vortice se movimentam com um frente de reversao que tem
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Mz/Ms Mz/Ms

. ’ .0,832
0,570 0,570
0,308 0,308
0,0466 0,0466
-0215 -0,215
-0477 -0,477
-0,738 -0,738
-1.00 -1,00

a) Se¢do transversal do extremo dereito b) Se¢ao transversal do extremo esquerdo

- Hemt

& - (@)

c¢) Diagrama do inicio da reversao da magnetizagao.

Figura 22 — Processo de reversao da magnetizacao na sua primeira fase t=25 ps

uma maior velocidade na superficie do que no centro do nanofio. Assim se produzem
configuragoes em forma de cone altamente nao-homogéneas, o que gera a precessao do
valor médio do magnetizagdao no eixos x e y. A precessao tem uma amplitude pequena,
porque os dos voértices giram em sentidos opostos, o que tende a cancelar o valor médio

das componentes da magnetizagdo nos eixos x e y.

A evolugao temporal da componente da magnetizagdo da amostra no eixo do
nanofio, é consistente com a interpretacao dos processos de precessao observados nos eixos
x e y. Na Figura 26, foi observado um aumento da magnetizacao até 2 nanosegundos
depois que foi aplicado o campo e apds o aumento continua, mas com ritmo mais lento

até alcancar a magnetizacao de saturagao perto de 3,5 nanosegundos.

Depois de 2 ns o valor médio da magnetizagdo comeca a aumentar fazendo a
transicao para um novo processo de precessao de uma ordem de magnitude maior. De
modo que os dois processos nao podem ser percebidos em um mesmo grafico. A nova
precessao do valor medio da magnetizacdo tém a forma de um processo de amortecimento.
Pelo grau de variacao do valor médio da magnetizacao no eixo z depois de 2 ns Pode-se dizer
que as paredes de dominio alcangaram o centro do nanofio e que este estdgio corresponde

a eliminacao das paredes dominio.
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

a) Movimento das paredes de dominio para o centro do nanofio
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Mz/Ms
-0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

b) Ruptura do frente a reversao e criagao de uma gota
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0,143 0,429 0,714 1,00

-1,00 -0,714 -0,429 -0,143

¢) Estruturas de vdrtice na se¢ao transversal

Figura 23 — Reversao da magnetizacao, t=85 ps

Até aqui todos os resultados obtidos sao consistentes com os resultados apresen-
tados na literatura (29). Com exce¢ao do surgimento da inhomogeneidade do campo
desmagnetizante antes de iniciar o processo de reversao da magnetizacao (Figura 20). Isto
nao tinha sido publicado até o momento. Uma possivel explicacao para esta situagao é
que quando o campo ¢ aplicado, cada momento magnético tende a alinhar-se na direccao
do campo desviam-se infinitesimamente de sua orientacao original. O grau de desvio de
cada momento magnético depende da liberdade que cada um deles tenha para mudar sua
orientacao. Essa liberdade nao vai ser a mesma em toda a amostra. Além da interagao
Zeeman tende a alinhar os momentos magnéticos na direcao e sentido do campo aplicado
temos na amostra a interacao de troca. Também estd presente a interacao dipolar que
inicialmente tende a alinhar os momentos de magnéticos com o eixo de nanofio. Assim,

inicialmente também vai-se opor a reversao da magnetizagao.

Os momentos magnéticos que estao na superficie do material posuem menos vizinhos

que aqueles momentos que estao no centro do nanofio. Por isso sofrem uma oposi¢cao menor
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a) Configuracao de magnetizacio do cilindro altamente inhomogenea, t=120 ps
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b) Cancelamento das paredes de dominio, t=175 ps

Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

c¢) Estrutura de magnetiza¢io apds o processo de reversdao termina, t=400 ps.

Figura 24 — Processo de reversao da magnetizacao

ante as mudangas de dire¢ao por conta da interacao de troca que os momentos magnéticos

no centro do nanofio. Isto significa que os momemtos magnéticos com menor nimero de

vizinhos terao uma maior mobilidade e isto envolve uma diferenca de mobilidade (e, por

conseguinte uma variagao espacial de cargas magnéticas infinitesimais ) entre a superficie

cilindrica do nanofio e o niicleo dele. A variacao espacial das mobilidades implica uma

distribui¢do ndo homogénea dos desvios infinitesimais dos momentos magnéticos quando o

campo ¢é aplicado, produzindo uma inhomogeneidade espacial do campo desmagnetizante.

A falta de homogeneidade do campo desmagnetizante implica um gradiente de

energia dipolar que ird contribuir para campo efetivo. Um campo efetivo mais intenso

tem a capacidade de causar um maior desvio da direcdo dos momentos magnéticos en

relagdo ao eixo do nanofio. Com um maior desvio da direcao de magnetizacao é obtida por

sua vez una maior inhomogeneidade do campo desmagnetizante. Pelo que se estabelece

um mecanismo de realimentacao que estabiliza o a reversao da magnetizacao, através da

promocao entre magnetizagdo e o campo efetivo.
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a) precessao da magnetiza¢io devido b) precessao da magnetizacao durante
a propagacao do processo de reversao — aniquilagdo de paredes de dominio

Figura 25 — Evolucao da magnetizacao nos eixos x e y durante o processo de reversao.
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Figura 26 — Evolugao da magnetizacao no eixo do nanofio durante o processo de reversao.

2.1.2 Nanofio simulado como um conjunto de poucos elipséides

Nas simulac¢oes do nanofio como uma sequéncia de poucos elipsoides foram conside-
radas as configuracoes formadas por 1, 2, 4 e 8 elipsdides. Para cada um das configuragoes
se usou uma rede de 16 x 16 x 400 células. A configuragdo inicial da magnetizacao foi

semelhante a da simulagao do nanofio cilindrico.

No caso do fio formado por 1 elipsoide, quando foi aplicado o campo, a reversao
da magnetizagdo nao inicia imediatamente (Figura 27). A Figura 27 mostra como o
campo desmagnetizante de configuracao inicial mostra inomogeneidades em menor grau,
comparado ao que apresentou o nanofio cilindrico ao aplicar o campo magnético. Isto pode
ser explicado da seguinte maneira, como nesta configuragdo a forma do nanofio é diferente,
muda a distribuicao de mobilidade dos momentos e portanto o grau e a localizacao das

inhogeneidades do campo desmagnetizante.

Depois de 50 ps se formaram duas regioes em que a configuracao da magnetizacao

e o campo desmagnetizante sao altamente ndo homogéneos (Figura 28). As regides estao
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Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,671 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

a) configuragao inicial da magnetizagao

¢

v

HzDemag/HDemag-Max
-0,930 -0,709 -0,489 -0,268 -0,0477 0,173 0,393 0,614

b) campo desmagnetizante da configuragdo inicial da magnetizagao

Figura 27 — Inicio do processo de reversao da magnetizacao no nanofio elipsoidal

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

¢) configura¢do da magnetiza¢do ao iniciar o processo de reversao, t = 50ps

HzDemag/HDemag-Max
-0,736 -0,659 -0,383 -0,206 -0,0293 0,147 0,324 0,501

d) campo desmagnetizante ao iniciar o processo de reversdio, t = 50ps

Figura 28 — Inicio do processo de reversao da magnetizagao no nanofio elipsoidal

localizadas entre o centro e as extremidades do nanofio. A mudanca da regidao, onde inicia
o processo de reversao, altera dramaticamente a dindmica do processo de formacao e
propagacao de parede de dominio. Isto ocorre através da sobreposicao de dois processos
simultaneos. O primeiro é a criacdo de estruturas de vértice a partir da superficie até
o nucleo do nanofio. O segundo processo é a expansao da reversao da regiao desde o
centro até os extremos do nanofio. Isso produz uma estrutura magnética altamente nao

homogénea (Figura 29).

Na medida que o processo de reversao se expande para os extremos, 0 progresso nessa
dire¢ao ¢é cada vez mais lento devido a elevada homogeneidade do campo desmagnetizante.
Isto permite que as estruturas de vortice cheguem ao nicleo do nanofio antes que a reversao
a seus extremos. Assim se completa a reversao da magnetizacdo na parte intermédia do
nanofio e se formam dois pares de paredes de domnio com estrutura de vortice. Um par se
expande para o centro do nanofio e o outro par se expande para os extremos do nanofio.
Os processos de formacao de vortice, o cancelamento das paredes de dominio no centro e o
avancgo da parede de dominio para os extremos do nanofio vao acompanhados da precessao

da magnetizacao da mesma forma que ocorre no cilindro (Figura30).
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Mz/Ms
-1,00 -0,738 -0,475 -0,213 0,0498 0,312 0,575 0,837

b) estrutura altamente nio homogénea da configuracio da magnetiza¢io na expansio da
reversao para as extremidades e o centro do nanofio

HzDemag/HDemag-Max
-0,221 -0,0466 0,128 0,302 0477 0,651 0,826 1,00

¢) campo desmagnetizante da configurag¢aes de magnetiza¢io da configuragio de
magnetizacao

Figura 29 — Expansao das paredes de dominio para as extremidades e centro do nanofio
elipsoidal, ¢t = 65ps

Nas figuras 31 e 32 se mostra a evolugdo temporal dos valores médios das compo-
nentes da magnetizacao nos eixos x e y. Nela se observa, a precessao dos valores médios das
componentes da magnetizacao. As precessoes podem ser analizadas de forma semelhante
ao nanofio cilindrico. Onde a precessao de menor magnitude se associa com a formagao e
translacao das paredes de dominio. Enquanto a precessao de maior magnitude se associa

com a aniquilacao das paredes de dominio no centro do nanofio.

Além da precessao dos valores médios de magnetizacao discutidas acima, aparece
outra precessao de amplitude ainda maior do que antes. De acordo com a sua forma indica
um processo de amortecimento tipico. O intervalo de tempo que acontece, coincide com
o intervalo em que a reversao da magnetizacao é completada em nas extremidades do
nanofio elipsoidal.

Nas simulagoes da dinamica da reversao do nanofio, como uma sequéncia de poucos

elipséides (ou seja, sequéncias de 2, 4 e 5 elipséides),hd novos fatores a considerar. Estes sao,

a interagdo magnetostatica e de troca entre os elipséides. Como se mostra nas Figuras 33
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Mz/Ms
-1,00 -0,715 -0,429 -0,144 0,142 0,427 0,713 0,998

a) configuracao da magnetizacio quando as paredes de dominio chegam ao centro do
nanofio elipsoidal, t = 90ps

T Ol B 0o @4 =G © 2
HzDemag/HDemag-Max
-0,594 -0,366 -0,138 0,0894 0,317 0,545 0,772 1,00

nte del nanohilo no momento t = 90ps

b) campo desmagnetiz

Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

a) a reversao da magnetizagao conclue no meio do nanofio t = 225ps

Mz/Ms
0,00 0,143 0,286 0,429 0,571 0,714 0,857 1,00

b) configuragio de magnetizacao uma vez concluida a reversao da magnetiza¢io nas
extremidades do nanofio t = 620ps

Figura 30 — Fase final do processo de reversao da magnetizagdo do nanofio, elipsoidal.
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t(s) t(s)
a) precessio devida a formagdo de estruturas b) precessio devida ao cancelamento das
de vortice paredes de dominio no centro do nanofio

Figura 31 — Evolugdo no tempo dos valores médios das componentes da magnetizagdo no
nanofio com forma de elipsbéide nas primeiras fases do processo de reversao

e 34, o processo de reversao passou através das mesmas etapas. Dessa forma apresentaram
a mesma dindmica que foi descrita na analise da reversao do nanofios composto por um

elipsoide. Esta dindmica foi apresentada simultaneamente em cada um dos elipsoides das

sequéncias de poucos elipsoides.
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a) precessio devida d reversio da magnetiza- b) evolugao temporal do valor médio da
¢cao nas extremidades do nanofio componente da magnetizacao
no eixo do nanofio

Figura 32 — Evolugdo no tempo dos valores médios das componentes da magnetizagdo no
nanofio com forma de elipséide nas fases finais do processo de reversao

Mz/Ms
-1,00 -0,757 -0,514 -0,272 -0,0289 0,214 0,457 0,699

a) inicio do processo de reversio t = 5bps

Mz/Ms
-1,00 -0,734 -0,467 -0,201 0,0655 0,332 0,598 0,865

b) estruturas de vdrtice chegam no nicleo dos elipsdides t = 125ps

Mz/Ms
-1,00 -0,715 -0,429 -0,144 0,141 0,426 0,712 0,997

¢) paredes de dominio avangam ao centro e ds extremidades dos elipsdides t = 180ps

Figura 33 — Configuracoes de magnetizacao nas fases iniciais da reversao do nanofio
simulado como uma sequéncia de dois elipsoides
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

a) inicio do cancelamento das paredes de dominio no centro dos elipsdides, t = 100 ps

Mz/Ms
-0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

-1,00 -0,714

b) cancelamento das paredes de dominio no centro dos elipsdides, enquanto continua a
avanco do processo de reversao nas extremidades dos elipsoides , t = 125 ps

Mz/M '
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

c) processo de reversdo foi concluido em meio dos elipséides e quase terminou nas
extremidades dos elipsoides

Figura 34 — Configuracoes de magnetizacao nas fases finais da reversao do nanofio simulado
como uma sequéncia de dois elipséides

Neste caso, ndo podem ser separados no grafico da magnetizagdo média vs tempo,
os processo, de cancelamento das paredes de dominio no centro do elipséide (Figura 35)
e a expansao do processo de reversao para o centro e os extremos. Com o aumento do
numero de elipsdides se tem uma diminuicao do tempo requerido para completar a reversao
da magnetizacao. Isto é, porque o mesma dindmica do processo de reversao ocorre em

elipséides cada vez menores.

Isto produz mudangas no intervalo de tempo em que ocorrem os diferentes fenomenos
e a sobreposicao da precessao devido ao cancelamento de paredes de dominio no ntucleo

dos elipsodides e a precessao da reversao da magnetizagao nos extremos dos elipséides.

Na simulacao da reversao da magnetizacao do nanofio como uma cadeia de 8
elipsdides, uma nova dinamica foi obtida. Aqui, o processo de inversao de magnetizagao
nos elipséides, na ponta do nanofio comeca na porgao intermédia entre o centro da
elipsdide e o extremo mais proximo do elipsoide. Depois, formam estruturas de vortice e,

simultaneamente se expande, para o centro e as extremidades do nanofio.

Neste caso, o processo nao é simétrico como nas configuragoes anteriores (Figura
36), e acontece apenas na regioes intermédias entre o centro do elipsoide e seu extremo, nos

elipsdides nas pontas da cadeia. Uma vez que o processo de reversao vai se espalhar para
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Figura 35 — Evolugao temporal do valor médio das componentes da magnetizacao no
nanofio simulado como uma cadeia de dois elipséides. Da esquerda para
direita: valor meio da componente da magnetizacao no eixo do nanofio, valores
méidos das componentes nos eixos x e y.

ocupar a totalidade dos elipséides dos extremos (t = 30 ps), o par de elipsbides vizinhos a
os elipsoides com momentos ja revertidos comecam a experimentar a mesma dinamica.
Depois se sobrepoem a dinamica da reversao, que foi encontrada nas configuragdes com

menor numero de elipséides.

‘Mz/Ms
-1,00 -0,857 0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

a) Inicio do processo de reversao da magnetizacao no instante, t = 30 ps,

Mz/Ms
-1,00 -0,755 -0,510 -0,264 -0,0191 0,226 0,471 0,716

b) Sobreposicio das dindmica de reversao da magnetizagao, t = 60 ps

Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,428 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

¢) Fase final do processo de reversao, t = 80 ps

Figura 36 — Evolucao temporal da magnetizagdo no nanofio composto por 8 elipsdides.

Uma causa possivel da mudanca da dindmica da reversao nesta configuracao é
a diminuicdo do tamanho dos elipséides que formam o nanofio. Esta diminuicao do
tamanho, torna a interacao dipolar entre os elipsdides, capaz de dificultar a formacao das
inhomogeneidades do campo nas regioes intermédias dos nanofios. Dessa forma a reversao
vai comegar nos extremos do nanofio, mas a interacao dipolar nao é suficiente para impedir

porsteriormente a formagao de inhogeneidades nas regioes intermédias dos elipsoides.
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2.1.3 Nanofio simulado como um niimero médio de elipsdides

Nas simulagoes em que o nanofio foi considerado como uma sequéncia de um
nimero médio de elipséides (ou seja, 20, 25 e 40 elipséides) foi encontrada uma nova
variagdo da dindmica de reversao da magnetizagao. A figura 37 mostra, a configuracao da
magnetizag¢ao do nanofio composto por 20 eliposoides, depois de 20 ps de aplicar o campo.

Nesse momento inicia do processo de reversao.

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

a) Configuragcao da magnetiza¢io no nanofio
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Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

-

b) Configuracio da magnetizacao da extremidade esquerda do nanofio

Figura 37 — Inicio do processo de reversao no nanofio composto por 20 elipséides, t = 20
ps

Semelhante a como acontece no nanofio composto por 8 elipsdides, o processo de
reversao inicia nos elipséides mais externos. Neste caso a regiao onde inicia o processo é
diferente. Na configuragao formada por 8 elipsoides, a reversao inicia na regiao supercial,
entre o centro e a extremidade livre dos elipsbides exteriores. Nesta configuragdo comeca
em toda a superficie de revolugao do eixo menor do elipséide externo. Na medida que os
momentos da superficie mudam sua orientagao sao formadas estruturas de vortices que
se movem entre os extremos do elipséide (Figura 38). Simultaneamente, o processo de

reversao vai se aproximando ao ntcleo do elipsoide.

Enquanto a reversao inicia no elipséide exterior, no vizinho muda o perfil do campo
desmagnetizante. Isto é devido a que com a mudanca das orientacoes dos momentos do
elipsdide mais externo, a interagao dipolar entre o elipsdide exterior e seu vizinho ¢ alterada
(Figura 39). Uma vez que comegam-se a formar estruturas de vortice no elipséide mais

externo do fio, inicia a reversao da magnetizagao no elipséide vizinho (Figura 40).

A reversao dos momentos nos elipdides vizinhos comeca na regiao da superficie
entre o centro do elipsdide e a extremidade oposta ao elipsdide externo. Em seguida, o
processo de reversao se propaga no sentido da outra extremidade do elipsdide, o que
altera o campo desmanetizante do elipsoide vizinho, conduzindo ao inicio da reversao nele.

Este é um processo que ocorre consecutivamente entre os elipséides da sequéncia. Nos
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b) Configura¢io da magnetiza¢io da extremidade c¢) Estrutura de vortice formada
esquerda do nanofio no elipsoide mas externo

Figura 38 — Configuragdo da magnetizagdo no nanofio composto por 20 elipséides, ¢ = 40
ps
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a) Campo desmagnetizante t = 20 ps depois de aplicar o campo
(( | ' I >4 ]
- - - -
Mz/Ms
-1,00  -0,726 -0451 -0,177 00970 0371 0645 0,920

b) Campo desmagnetizante t = 40 ps depois de aplicar o campo

Figura 39 — Mudanca do campo desmagnetizante na propagacao do processo de reversao
entre os elipodides

elipséides, onde ja se iniciou o processo de reversao, sao formadas estruturas de vortice,

que se deslocam ao longo dos elipséides até completar a reversao (Figuras 40 e 42).

Nesta configuracao, se observa que a variagdo no tamanho dos elipséides produz
uma mudanca no papel das interac¢oes dipolares entre os nanofios. Isto modifica a dinamica

do prosseso de reversao. Neste momento o regime de uma inversao simultanea em cada
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Mz/Ms
-0,726 -0,451 -0,177 0,0970 0,371 0,645 0,920
nanofio,

Mz/Ms
-1,00 -0,831 -0,662 -0,493 -0,324 -0,155 0,0140 0,183 0,352

b) Inicio do processo de reverao no terceiro elipsoide do extremo esquerdo do nanofio,

¢) Inicio do processo de reverdao no quarto elipsoide do extremo esquerdo do nanofio,
t =60 ps

Figura 40 — Inicio e propagacao da reversao da magnetizacao nos elipséides do nanofio

um dos elipsdides a uma reversao sequencial. Mas, sem alterar o modo de reversao da

magnetizagao.

Mz/Ms
-0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,428 0,714 1,00
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[ .
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a) A estrutura de vortice no sequndo elipsdide encontra o elipsoide vizinho
completamente, t = 85 ps
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b) A parede de dominio no sequndo elipsdide se propaga completando a reversdio, t = 95 ps

Figura 41 — Detalhes da propagacao da reversao da magnetizagao entre os elipséides do

nanofio

Uma observagao interessante é que a reversao comeca a se completar no nicleo

dos elipsoides, o que é esperado porque os momentos dessa regiao tem menor mobilidade
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Portanto, uma vez que os momentos eles alcangam a orientagdo onde a sua energia é
minima (neste caso é a orientagao do campo aplicado), serdo os momentos magnéticos mais
dificeis de reorientar. Ainda assim, como a reversdao é completada através do movimento de
estruturas de vértice entre as extremidades de cada elipsdide, uma vez que os momentos

do nucleo estao orientados na direcdo do campo, a orientacao deles pode sofrer flutuagoes.
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,428 0,714 1,00

b) Propagagao do processo de reversio, no instante t = 85 ps

SBO DD+ L0 ) POS

Mz/Ms
-0,998 -0,748 -0,499 -0,249 0,000951 0,251 0,500 0,750 1,00

b) Propagagao do processo de reversdo, no instante t = 140 ps
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Mz/Ms
-0,999 -0,714 -0,428 -0,142 0,143 0,429 0,714 1,00

¢) Configuracao de magnetizagcao no final do processo de reversao, no instante t = 160 ps

Figura 42 — Fase final da reversao da magnetizagdo no nanofio de 20 elipsoides

Mas no caso em que um vortice atinge o extremo do elipsoide e faz contato com
a regiao de nicleo do elipséide vizinho onde a reversao foi completada (Figura 41). A
interacao de intercambio com a regiao dos momentos revertidos do elpsoide vizinho,
favorece que os momentos do niucleo do elipsbide se alinhem na direcao do campo. Isto
elimina as flutuagoes devido ao movimento das estruturas de vértices. E por isso que se
uma parede de dominio viaja na direccao da extremidade oposta do elipséide vizinho
mencionado acima, separando uma regiao completamente invertida de outra no meio do

processo de reversao.

Isto provoca um aumento da influéncia da interacao de troca entre os elipséides
sobre a dindmica do processo de reversao. Em geral, a evolugao da reversao nas regioes
de contato dos elipsdides sao independentes. Isto sugere que a magnitude da interacao
de troca entre os elipsbides nao é tao intensa como para produzir de forma sistematica,

alteragoes significativas na dindmica do processo de reversao.
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2.1.4  Nanofio simulado como um conjunto de muitos elipsdides

Esta configuragao é formada por uma sequéncia de elipséides oblatos. Pelo que o

nicleo de cada um dos elipséides, interage fortemente com nicleo do elipsoide vizinho.

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 - -0,429 -0,286 -0,143 0,00

b) Visao geral da magnatizacio do inicio do processo de reverao no instante esquerdo do

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571  -0,429 -0,286 -0,143 0,00

b) Inicio do processo de reverdao no terceiro elipsoide do extremo esquerdo do nanofio,
t =15 ps

Figura 43 — Propagacao do inicio da reversao da magnetizacao entre os elipsdides do
nanofio

O processo de reversao comeca na regiao de maior curvatura dos elipséides mais
externos, 10 ps depois de ter sido aplicado o campo. Uma vez iniciado o processo de
reversao, se formam rapidamente estruturas de vortice, que viajam entre as extremidades
dos elipsdides (Figura 43). O inicio do processo de reversao se propaga muito rapidamente,
enquanto os nicleos dos elipséides permanecem inalterados, devido ao acoplamento por

interacao de troca (Figura 44).
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b) Visao geral da magnetizag¢io na propagagio do processo de reverdo, no instante t = 40
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b) Detalhe da propagagao do processo de reverao esquerdo do nanofio, no instante t = 40
pSs

Figura 44 — Propagacgao do inicio da reversao da magnetizacao entre os elipsdides do
nanofio

Depois que nas regides de maior curvatura dos dois elipséides mais extenos a
reversao for concluida, inicia o processo de reversdo no nicleo dos elipséides (Figura 45).

Nesta nova fase se formam duas paredes de dominio com forma de vortice, que se movem
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na direc¢ao do centro do nanofio completando a reversao. Dessa forma as regiaes de grande
curvatura ficam sem reverter completamente os momentos. A reversao destas regides é
completada mais lentamente através do movimento das estruturas de vértices entre as

extremidades dos nanofios.
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,428 0,714 1,00

a) Visio geral da magnetiza¢io na propagag¢io do processo de reverao, no instante t = 80
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b) Detalhe da propagacio do processo de reverdo esquerdo do manofio, no instante t = 80
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

c¢) Visio geral da magnetiza¢io na propagac¢io do processo de reverdo, no instante t = 120

Py

-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,429 0,714 1,00

d) Detalhe da propagagao do processo de reverdo esquerdo do nanofio, no instante t = 120
pSs

Figura 45 — Propagacao do inicio da reversao da magnetizacao entre os elipsoides do
nanofio

Aqui nota-se que nas regides de maior curvatura (de superficie) é onde comega mais
facilmente a variacado da configuracdo de magnetizacdo. Aqui, numa primeira fase, o efeito
da energia dipolar facilita a propagacao do inicio do processo de reversao consecutivamente
em cada elipséide. Onde o acoplamento entre os niicleos dos elipsoides pela interacao de
troca que tem um papel principal, facilitando a culminac¢ao do processo de reversao nos

nucleos dos elipsoides (Figura 46).

Segundo os resultados dos mapas vetorias, o nanofio pode ser classificado a partir
da topologia do processo de reversao da magnetizacao, em regimes de cadeia de poucos

elipséides, nimero meio de elipséides e muitos elipsdides.
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0,143 0,143 0,428 0,714 1,00

b) Visao geral da magnetizacao no fim do processo de reverao, no instante t = 200 ps
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Mz/Ms
-1,00 -0,714 -0,429 -0, 143 0,143 0,429 0,714 1,00

b) Visao geral da magnetiza¢io no fim do processo de reverao, no instante t = 245 ps

Figura 46 — Propagacgao do inicio da reversao da magnetizacao entre os elipsdides do
nanofio
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Figura 47 — Evolugao temporal da energia nos nanofios em modo de reversao curling

Quando a evolugao temporal do processo de reversao foi analisada, observou-se
para todas as configuragoes um comportamiento similar de evolugao temporal das energias.
A Figura 47 a) mostra, que o nanofio através do processo de reversao, passa de um estado
de maior energia a um estado de menor energia (curva de energia total, Erge), como era
esperado. Pode-se ver que a interacao de Zeeman é a que mais contribui para a energia
total (curva E Zeemm). Enquanto, as energias desmagnetizante e de troca apresentam um

pico assimetrico, que se forma no instante em que a energia de Zeeman comega a diminuir.

A figura 48 mostra a evolucao temporal do valor médio da magnetizacao de todas
as configuragoes estudadas para este modo de reversdao. Ela mostra que na medida que
aumenta o numero de elipsdides a inclina¢ao da curvas é menor. Isto pode estar relacionado
com a diminui¢ado do nimero de paredes de dominio com o aumento do niimero de elipsoides.

Para este modo de reversao foi observado que as extremidades dos elipsbides sao regides
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O numero antes da F representa a quantidade de elipsoides na configuracao.

Figura 48 — Evolucao temporal do valor médio da componente da magnetizacao no eixo
do nanofio das configuracdes em modo curling

onde o avanco das paredes de dominio é dificil.O aumento da quantidade destas regioes
com o aumento do namero de elipsdides poderia explicar a reducao de velocidade do

processo de reversao.
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2.2 Estatica

Na analise estatica das propriedades magnéticas foram obtidos os ciclos de histerese
através da minimizagao da energia. Para isso foi aplicado inicialmente um campo externo
na dire¢ao do eixo dos nanofios e também para diregoes do campo externo que desviam do
eixo do nanofio a partir de 5 até 90 graus. Os valores de campo aplicado variaram entre
+500 e =500 mT em cada uma das dire¢cbes em que o campo externo foi aplicado. Neste

caso, o campo foi variado 5 mT entre cada um dos estados de equilibrio.

Na figura 49 sdo mostrados os ciclos de histerese de configuragoes representativas
das distintas dinamicas observadas. Estes ciclos de histerese correspondem a simulagoes
com campo aplicados na direcdo do eixo do nanofio. Na Figura 49 se observa que os
ciclos de histerese em cada uma das configuragoes, tem caracteristicas de um sistema
de dois estados. Isto significa que para este angulo de aplicagdo do campo, coincidem os
valores de campo coercitivo, campo de nuclecao e campo de comutacao. Estes valores
se encontram num intervalo de 447,5 — 57,3 mT'. Para configuracdes onde o nanofio é
uma cadeia de elipséides, se observa uma diminui¢ao dos valores de campo coercivo com o
aumento do ntmero de elipsbides. Este resultado é semelhante ao resultado do modelo
de nanofios como cadeia de elipséides, Xiancong (13), onde foi obtido a diminui¢ao do
campo coercivo com a diminui¢ado da razao de aspecto dos elipsdides (Figura 17). No
modelo de Xiancong foi utilizada a reversao coerente. Isto sugere que a diminui¢ao do
campo coercivo ¢ primariamente um resultado da diminuicao do tamanho dos elipsoides,

independientemente do modo de reversao presente na amostra.

Isto permite avaliar o efeito do tratamento térmico sobre as propriedades dos
nanofios para sua utilizacdo em dispositivos magnéticos. O tratamento térmico pode
reduzir o contorno dos graus cristalinos que formam o nanofio (27), reduzindo o niimero de
cristais e, de acordo com nossos resultados, aumentaria a coercitividade. Para a aplicacao
em gravacion magnética a longo prazo sao ideais materiais com uma ciclo de histerese
quadrado e media coercividade (5). O tratamento térmico teria o potencial para melhorar
as propiedades dos nanofios para sua aplicagdo em dispositivos magnéticos. O que foi
observado no trabalho de Holanda (27) nos ciclos de histerese nao retangulares de nanofios

em membranas de alumina.

Quando o campo foi aplicado numa direcao diferente ao eixo do nanofio os lacos de
histerese de todas as configuracoes mostraram caracteristicas semelhantes. Na Figura 50
sao apresentados os ciclos de histerese para diferentes angulos para o nanofio composto por
4 elipséides. Nessa figura observa-se que quanto mais se desviar a direcao de aplicacao do
campo do eixo de nanofio, o ciclo de histerese se afasta cada vez mais das caracteristicas
de um sistema de dois estados, até ser diagonal quando o campo é perpendicular ao eixo
do nanofio. Forma diagonal no ciclo de histerese pora a = 90° é ideal para o campo de

comutagao de cabecgas de leitura nas aplicagoes de suportes magnéticos (5).
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Figura 49 — Ciclos de histerese representativos das configuragoes simuladas com o campo
aplicado no eixo do nanofio (¢ = 0), n é o nimero de elipséides da configuracao

Na medida em que o angulo de desvio com respecto ao eixo do nanofio aumenta,
os valores de campo de nuclea¢ao, do campo coercivo e do campo de comutagao, comegcam
a se diferenciar em seus valores (Figura 67). Para pequenos angulos (« < 35°) valores dos
campos coercivos e de comutacao coincidem. Para angulos entre 80 e 90 graus nao foi
possivel definir o valor do campo de comutagao, porque nao foi observada nenhuma mudanca
abrupta nas curvas de histerese (Figura 51). Por isso foi possivel obter a dependéncia
angular do campo coercivo e a magnetizagiao remanente para angulos entre 0° e 90° (Figuras
53 e 52). Somente foi possible obter a dependéncia dngular do campo de conmutagio entre
0° e 75°. Foi obtida a depéndencia aAngular do campo coercitivo e a magntizacao remanente

entre 0° e 90°.

A dependéncia angular da remanéncia se mostra na Figura 52. Nela se observa
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Figura 50 — Ciclos de histeres do nanafio formado por 4 elipdides para varios angulos
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Figura 51 — Ciclos de histerese do nanofio composto por 4 elipséides nos angulos onde nao
é possivel definir o campo de conmutacao.

uma disminuicao da remanéncia com o aumento do angulo. Isto é resultado da interacao
dipolar, que pela forma do nanofio faz que o nanofio seja facil de magnetizar na direcao de

seu eixo e muito dificil de magnetizar na direcao perpendicular.

Na figura 53 se mostra a dependéncia angular do campo coercitivo. Nela se observa
que na maioria das configuragoes o campo coercitivo tem seu maior valor quando o campo
é aplicado no eixo do nanofio. Isto acontece porque a magnitude decisiva na evolucao da
estrutura magnética é o torque exercido pelo campo efetivo M x PTff Além disso na
analise da evolucao temporal das energias, se tem que a energia Zeeman ¢é a de maior
magnitude, pelo que a contribui¢ao a o campo efetivo é maior. Assim quando o campo é
aplicado, numa direcao diferente ao eixo do nanofio, o campo aplicado e a magnetizacao
nao sao antiparalelos. Com um campo externo menor que o campo coercitivo do eixo do
nanofio é possivel produzir um torque capaz de iniciar a reversao e fazer que a magnetizacao

seja zero na direcao do campo aplicado.

Na medida que aumenta o niimero de elipsbides da configuracao a variacao do

campo coercitivo com o angulo ¢ menos pronunciada. Isto se deve a diminuicao do campo
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Figura 52 — Dependéncia angular da magnetizagao remanente no modo de reversao curling

(a notagdo nimero-E indica o nimero de elipséides da configuragao).

coercitivo com a diminuigdo das dimengoes dos elipsdides. Na configuracao de 100 elipsoides

nao é observada a reducao abrupta do campo coercitivo para angulos pequenos.
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Figura 53 — Dependéncia angular do campo coercitivo das configuragoes simuladas no
modo de reversao curling (a notagdo niimero-E indica o nimero de elipséides
da configuragio).

Em geral o campo coercitivo das configuragoes diminui de forma abrupta seu valor,

em 5°. Logo, nas configuracoes de poucos elipsoides o campo coercitivo diminui suavemente

até 70°. Nas outras configuracies o valor do campo coercitivo aumenta ligeiramente até

os 70°. A partir desse dngulo os valores de campo coercitivo de todas as configuracaes

diminuem gradualmente ate valores perto de zero, em 90°.

A dependéncia angular do campo de comutacao obtida neste trabalho 54,6 similar

com os resultados do modelo de Xiancong (Figura 17) e com os resultados obtidos
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experimentalmente por Wernsdorfer (Figura 15). Para Angulos menores que 35" o campo
de conmutagao e o campo coercitivo coincidem, o aumento do torque, com a variagao do
angulo de aplicacao do campo deve ser suficiente para explicar o salto em nos graficos 54,
15 e 17 para 0°. O campo coercitivo dos elipséides diminui na medida que sao menores,
temos pequeno no salto na configuracao cilindrica (ver na Figura 54 as configuracaes
as configuragoes Cilindro e 100 E). Isto explicaria porque o modelo analitico de nanofio

cilindrico nao é capaz de explicar o salto no grafico 15.
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Figura 54 — Dependéncia angular do campo de comutacao das configuragoes simuladas no
modo de reversao curling (a notagdo nimero-E indica o nimero de elipséides
da configuragao)
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3 Efeito da rugosidade na reversao da mag-

netizacao em modo transversal

Neste capitulo sao apresentado os resultados de simulagdes micromagnéticas para a
analise do efeito da rugosidade (definida como o ntimero de elipséides nos nanofios) sobre
as propriedades magnéticas dos nanofios. Para isso foi selecionado o didmetro de nanofios
que corresponde ao modo de reversao transversal, de acordo com as simulacoes feitas
em cilindros. Cada nanofio ¢ inicialmente simulado como um cilindro para "calibrar'os
resultados com os resultados da literatura (31). Depois, o nanofio é simulado como uma

sequéncia de eliposoides para configuragoes com quantidades diferentes de elipséides.

Para cada configuracao foram simulados também os ciclos de histerese a través da
minimizacao da energia e a dinamica de reversao da magnetizagao através da integracao
das equacoes de Landau-Lifshitz-Gilbert. Para as simulacoes foram escolhidos os mesmos
parametros que no capitulo 2, exceto o didmetro do nanofio. Isto é, 1 um como comprimento
para cada um dos nanofios de niquel, amortecimento o = 0,1, razdo gyromagnetic
v =3,09M Hz/Oe, a constante de troca A = 1,05 x 10~ .J/m e polarizagao de saturacio
do niquel Js = 0,525 T. Em todas as configuracoes utilizadas nas simulagdes o estado de

magnetizagdo inicial escolhido foi o da magnetizacao paralela ao eixo do nanofio.

Nestas simulac¢oes também foi considerado que em nanofios ferromagnéticos de
niquel o efeito da energia magnetostatica é tao forte que supera a energia magnetocristalina
na definigao do sentido de facil magnetizagao (20, 63, 64) . Além, os nanofios nao sao
simuladas sob tensdes mecanicas. Pelo que foram negligenciadas a energia magnetocrista-
lina e a magnetoelastica. As dimensoes das células a partir dos quais os resultados sao

independentes da presente célula tamanho na Tabela 3:

Configuraciones | cellsizeX (nm) | cellsizeY (nm) | cellsizeZ (nm)
Cilindro 1,0 1.0 2,0
1 Elipsoide 1,0 1,0 25
2 Elipsoides 1,0 1,0 2,5
4 Elipsoides 1,0 1,0 2,5
8 Elipsoides 1,0 1,0 2,5
20 Elipsoéides 1,0 1,0 2.5
25 Elipséides 1,0 1,0 2,5
40 Elipséides 1,0 1.0 2,0
100 Elipsides 1,0 1,0 1,0

Tabela 3 — Dimensoes das células utilizadas nas simulagoes para o modo de reversao
transversal
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3.1 Dinamica do processo de reversao da magnetizacao

Nas simulagoes da dindmica de reversao foi aplicado um campo constante de 800
m/T, suficientemente intenso para causar a reversao na direcdo oposta a da configuragao

inicial da magnetizagdo em todas as amostras.

3.1.1 Cilindro

A rede foi discretizada em um total de 16 x 16 x 500 células, e o passo temporal foi 1
ps. Na configuracao inicial da simulagao (Figura 55), todos os momentos magnéticos iniciais
sdo orientados na diregdo negativa do eixo z (que coincide com o eixo do nanofio). Daqui
em diante é usado o azul para representar a regiao com a configuracao de magnetizacao

inicial e o vermelho para a regiao onde a magnetizagao invertida.

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

a) Mapa de cores 3D da magnetizacao

* cht

C - U

b) Diagrama da magnetizacao e do campo externo

Figura 55 — A configuracao inicial da magnetizagdo nao sofre modificagdes até t = 15 ns
apos aplicado o campo

Quando um campo antiparalelo a dire¢do de magnetizacao inicial foi aplicado na
amostra, a reversao nao comeca imediatamente. A partir do instante ¢ = 15 ns, observou-
se nas extremidades do cilindro, que o campo de desmagnetizacao apresentou grandes
inhomogeneidades sem apresentar alteragdes na configuracao da magnetizacao (Figura
56). Isto foi explicado no capitulo anterior como um efeito da variagdo da mobilidades dos

momentos de acordo com sua posicao dentro na amostra.

A figura 57 apresenta a configuragdo da magnetizacao 17 ps apos aplicar o campo.
Nela sao observadas as primeiras alteragoes da configuracdo da magnetizacao nas extre-
midades do nanofio. Pode ser observado que o processo de reversao inicia nos extremos
do nanofio, onde se formam duas paredes de dominio transversais que se propagam em

diregdo ao centro do nanofio (Figura 58).
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HDes-Z/HDes-Max
0,000269 0,143 0,285 0,428 0,571 0,713 0,856 0,998

Mz/Ms
-1,00 -0,857 -0,714 -0,571 -0,429 -0,286 -0,143 0,00

Figura 56 — Campo desmagnetizante e configuracao da magnetizacdo do nanofio cilindrico
no instante ¢t = 15 ns
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a) Configuragcao da magnetizag¢ao no inicio do processo de reversao
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Figura 57 — Inicio do processo de reversao no cilindro com 16 nm de diametro, t = 17 ns

Enquanto as paredes de dominio se propagam, os momentos da parede giram. Na
figura 58 se apresentam as oreintagoes dos momentos magnéticos dentro da parede de
dominio. Eles variam suas dire¢oes uniformemente em cada instante, todas apontando na
mesma, dire¢do. As paredes de dominio foram formadas nos entremos do nanofio giram em
sentidos opostos, o que faz que o valor meio das componentes da magnetizagao oscile com

amplitude, muito maior que na reversao através do modo curling (Figura 59).

Apods 27 ns se formam novas paredes de dominio que aceleram o processo de reversao,

e se movimentam ate se encontrar e anular (Figura 60). Isto se observa claramente na
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a) Configuracao da magnetizagcao no instante t = 20 ns
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b) Configura¢io da magnetizagao no instante t = 21 ns
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c) Configuragio da magnetizagao no instante t = 25 ns
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Orientacao dos momentos na parede nos instantes de tempo correspondentes

Figura 58 — Propagacao da reversao da magnetizacao no cilindro com 16 nm de didmetro
em sua primeira fase

evolugao temporal do valor médio da magnetizacao no eixo do nanofio. A figura 61 mostra a
mudanca do declive da curva de magnetizacao contra tempo no instante em que formam-se

mais paredes de dominio.

No estudo realizado por Zhang Zhen (31) aplicando um campo de 600 mT, apds
se formar as paredes de dominio se trasladam até o centro do nanofio onde se anulam.
Além disso ele obteve que para maiores valores do campo aplicado se formam mais paredes
de dominio, durante o processo de reversao. Pelo que consideramos a formacao de mais

paredes de dominio como um efeito do aumento do valor do campo aplicado.
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Figura 59 — Oscilagao dos valores médios das componentes da magnetizacao durante a

reversao em modo transversal
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a) Configuracio da magnetizacao do cilindro no instante t = 27 ns
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b) Configura¢io da magnetiza¢io do cilindro no instante t = 28 ns

Figura 60 — Segunda fase de reversao, formacao de mais paredes de dominio.
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Figura 61 — Evolugao temporal do valor médio da magnetizacao no eixo do nanofio

3.1.2 Nanofio simulado como um conjunto de elipséides

Nas simulac¢oes do nanofio como uma sequéncia de elipsoides foram encontradas,
duas dindmicas de reversao da magnetizacao similares a dindmica do cilindro. A diferenca
entre elas foi para as configuragbes compostas por poucos elipsdides, o proceso de reversao

inicio simultaneamente em todos os elipséides, com a formacao de mais de duas paredes de
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dominio (Figura 62). Enquanto nas outras configuragdes a reversao inicio sequencialmente
com duas paredes de dominio, para logo se formar mais paredes de dominio nos elipséides
nao revertidos (Figura 63 ). Ao contrario do modo curling o processo de reversao nao

apresento dificuldades em se propagar nas extremidades dos elipsoides.
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a) Configuracio da magnetizagcao no instante t = 42,0 ns
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Mz/Ms
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a) Configuracao da magnetizagcao no instante t = 43,0 ns
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Mz/Ms
-0,995 -0,710 -0,425 -0, 140 0,145 0,430 0,715 1,00

a) Configuracao da magnetizacao no instante t = 44,0 ns

Figura 62 — Reversao da magnetizacao no nanofio como uma sequéncia de 2 elipséides
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a) Configuracao da magnetizacao no instante t = 27,0 ns
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a) Configuracao da magnetizacao no instante t = 30,0 ns
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Mz/Ms
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a) Configuracio da magnetizacao no instante t = 30,5 ns

Figura 63 — Reversdo da magnetizagdo no nanofio como uma sequéncia de 20 elipsoides

Segundo os resultados dos mapas vetorias, o nanofio pode ser classificado a partir
da topologia do processo de reversao da magnetizacao, em regimes de cadeia de poucos
elipséides e de muitos elipsoides. Quando a evoluc¢ao temporal do processo de reversao
foi analisada, observou-se para todas as configuragoes um comportamiento similar de
evolugao temporal das energias. A Figura 47 a) mostra, que o nanofio através do processo
de reversao, passa de um estado de maior energia a um estado de menor energia (curva de

energia total, Erya), como era esperado. Pode-se ver que a interacdo de Zeeman é a que
7 Y



3.1. Dinamica do processo de reversao da magnetiza¢io 83

te1o ] ‘ "Eotal -+
8e-17 —% Etroca o i
Go-17 gleeran
4e-17
26-17 ,
= [0 JR T i v
2617
-4e-17
-6e-17
-8e-17 ;

-1e-16
4e-08 4.2e-08 4.4e-08 4.6e-08 4.8e-08 5e-08 5.2e-08

t(s)

X
¥

Figura 64 — Evolugao temporal da energia nos nanofios em modo de reversao transversal

mais contribui para a energia total (curva Ezeeman). Este comportamento e semelhante ao

encontrado na mesma analise no capitulo anterior. Neste modo de reversao a contribuicao

da energia Zeeman a energia total é maior que no modo de reversao curling.
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Figura 65 — Evolugao temporal do valor meio da magnetizacao de todas as configuragoes
simuladas para a reversao com modo transversal

Na figura 65 se apresenta a evolucao temporal do valor médio da magnetizagdo no
eixo do nanofio das diferentes configuragoes. O tempo que leva para comecar a reversao ¢
mais de 15 ns para todas as configuragoes, por isso o processo de reversao neste modo
demora para concluir que no modo curling. Nela se observa que o intervalo em que inicia
o processo de reversao disminui com a redugao das dimensaes dos elipsoides que formam a

sequéncia. Isto significa que o tratamiento térmico dos nanofios, ao aumentar as dimensoes

dos elipsdides aumentaria o tempo necessario para completar a reversao.



3.2. FEstatica 84

3.2 Estatica

Na analise estatica das propriedades magnéticas foram obtidos os ciclos de histerese
através da minimizacao da energia. Para isso foi aplicado inicialmente um campo externo
na direcao do eixo dos nanofios e também para dire¢oes do campo externo que desviam do

eixo do nanofio a partir de 5 até 90 graus.
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Figura 66 — Ciclos de histerese representativos das configuragdes simuladas com o campo
aplicado no eixo do nanofio (f = 0), n é o ntimero de elipséides da configuracao

Os valores de campo aplicado variam entre +1500 e —1500 m7T" em cada uma das
dire¢oes em que foi aplicado. Neste caso, o campo é reduzido o aumentado em 5 m7T entre
cada estado de equilibrio. Na figura 66 sao mostrados os ciclos de histerese de configuragoes
para as distintas dinamicas observadas. Estes ciclos de histerese correspondem a simulagoes
com campo aplicado na direcao do eixo do nanofio. Na Figura 66 se observa que os

ciclos de histerese em cada uma das configuragoes, tem caracteristicas de um sistema
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de dois estados. Isto significa que para este angulo de aplicagdo do campo, coincidem os
valores de campo coercitivo, campo de nuclecao e campo de comutacao. Estes valores se
encontram num intervalo de 1520 — 450 mT'. Onde todas as configuragoes apresentaram
uma maior coercividade que suas homologas no modo de reversao curling. Estos nanofios se
aprensentam como uma melhor alternativa que os nanofios estudados no capitulo anterior,

para sua aplicagao em gravacao magnética.

M,/Ms
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Figura 67 — Ciclos de histerese do nanafio formado por 4 elipdides para varios angulos

As configuragoes onde o nanofio é simulado como uma cadeia de elipsdides, se
observa uma diminui¢ao dos valores de campo coercitivo com o aumento do niimero de
elipséides. Este resultado é semelhante ao do modelo de nanofios como cadeia de elipséides
Xiancong (13) e ao resultado do capitulo anterior (Figura 49), onde foi obtida a diminuigao
do campo coercitivo com a diminuigao da relagdo de aspecto dos elipséides (Figura 17).
No modelo de Xiancong foi utilizado o modo de reversao coerente e no capitulo anterior a
reversao acontece pelo modo curling. Isto reforza a idea de que a diminui¢ao do campo
coercitivo é um resultado da diminui¢ao do tamanho dos elipséides, independentemente

do modo de reversao presente na amostra.

Quando o campo foi aplicado numa dire¢ao diferente ao eixo do nanofio, os lagos de
histerese de todas as configuragbes mostraram caracteristicas semelhantes. Na Figura 67
sao apresentados os ciclos de histerese de diferentes angulos para a configuracao, composta
por 4 elipséides. Nessa figura observa-se que quanto mais se desviar a direcao de aplicagao
do campo, do eixo de nanofio, o ciclo de histerese se afasta cada vez mais das caracteristicas

de um sistema de dois estados, até ser diagonal quando o campo ¢é perpendicular ao eixo
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do nanofio. O formato diagonal no ciclo de histerese para o = 90° é ideal para o campo de

comutagao de cabegas de leitura nas aplicagoes de suportes magnéticos (5).
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Figura 68 — Ciclos de histerese do nanofio composto por 4 elipséides nos angulos onde nao
¢é possivel definir o campo de conmutacao.

A medida que o angulo aplicacio do campo desvia-se, em relacio ao eixo do nanofio
aumenta, os valores do campo de nucleagao, do campo coercitivo e do campo de comutacao,
afastam-se. Para pequenos angulos (o < 35%) estes continuam coincidindo os valores dos
campos coercitivos e de comutacao. Para os angulos entre 80 e 90 graus nao foi possivel
definir o valor do campo de comutacgao, porque nao foi observada nenhuma mudanca
abrupta nas curvas de histerese (Figura 68). Foi possivel obter a dependancia angular do
campo coercitivo e a magnetizacio remanente para angulos entre 0° e 90° (Figuras 69 e
70). Somente foi possivel obter a dependéncia angular do campo de comutagio entre 0° e
75°. Enquanto foi obtida a dependéncia angular do campo coercitivo e a magnetizacio

remanente foi obtida entre 0° e 90°.

A dependéncia angular da remanéncia se mostra na Figura 69. Nela vemos uma
disminui¢ao da remanéncia com o aumento do angulo. Isto é resultado da interagao dipolar,
que pela forma do nanofio faz com que o nanofio seja seja facil de magnetizar na direcao

de seu eixo e muito dificil na direcao perpendicular.

Na figura 70 se mostra a dependéncia angular do campo coercitivo. Nela se observa
que na maioria das configuragoes o campo coercitivo tem seu maior valor quando o campo
externo é aplicado no eixo do nanofio. Isto acontece porque a magnitude decisiva na
evolucao da estrutura magnética é o torque exercido pelo campo efetivo M x }Tff) . Além
disso na analise da evolugao temporal das energias, se tem que a energia Zeeman ¢é a de
maior valor, pelo que contribuird mais para o campo efetivo. Assim quando o campo é
aplicado, numa direcao diferente ao eixo do nanofio, o campo aplicado e a magetiza¢ ao
nao sao antiparalelos. Por isso que com um campo externo menor que o campo coercitivo
do eixo do nanofio é possivel produzir o torque capaz de iniciar a reversao e fazer que a

magnetizagao seja zero na direcao do campo aplicado.
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Figura 70 — Dependéncias angulares do campo coercitivo das configuragdes (a notagao
nimero-E indica o nimero de elipsdides da configuragao).

Na medida que aumenta o nimero de elipsbides da configuracao, a variacao do
campo coercitivo com o angulo é menos pronunciada. Isto se deve a disminuicao do campo
coercitivo com a disminuicao das dimengoes dos elipsdides. Isto faz com que na configuracao
de 100 elipséides nao seja observada a reducao abrupta do campo coercitivo para angulos

pequenos.
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Figura 71 — Dependéncias angulares do campo de comutagao das configuragoes (a notagao
nimero-E indica o nimero de elipsbides da configuragao).

Em geral o campo coercitivo das configuracgoes disminui de forma abrupta em 5°.
Logo, nas configuracoes de poucos elipsdides o campo coercitivo diminui até 70°. Nas
outras configuracoes o valor do campo coercitivo aumenta suavemente até 70°. A partir
desse angulo os valores do campo coercitivo de todas as configuracoes diminue ate valores

perto de zero, em 90°,

A dependéncia angular del campo de conmutacao obtida neste trabalho 71, é
similar com os resultados do modelo de Xiancong (Figura 17) e com os resultados obtidos
experimentalmente por Wernsdorfer (Figura 15) e com os resultados do capitulo anterior.
Em angulos menores que 35" o campo de comutacdo e o campo coercitivo coincidem, o
aumento do torque, com a variacdo do angulo de aplicacdo do campo deve ser suficiente

para explicar o salto nos graficos 54, 15 e 17 para 0°.
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4 Conclusao

Depois de nosso estudo é bom destacar os principais resultados. Por isso podemos

concluir que

A simulagao micromagnética com OOMMEF é ferramenta eficiente para o estudo das

propriedades magnéticas de um nanofio.

O formato da dependéncia angular do campo de comutagao nao é critério suficiente

para identificar o modo de reversao que apresenta um nanofio.

O formato da dependéncia angular do campo de coercitivo nao ¢ critério adequado

para identificar o modo de reversao que apresenta um nanofio.

O salto na dependéncia angular do campo de comutacgao obtido por Wernsdorfer é
resultado da natureza policristalina dos nanofios, depende fortemente da rugosidade

(dimensées dos graus cristalinos) e se apresenta em qualquer modo de reversao.

O aumento da rugosidade produz o passo de reversao simultanea nos elipséides para

reversao progressiva entre os elipséides e a redugdo do campo coercitivo.

Nos nanofios com modo de reversao transversal o aumento da rugosidade produz a
diminui¢ao do tempo necessario para completar a reversao no nanofio. Enquanto
que nos nanofios com modo de reversao curling o aumento da rugosidade produz um

pequeno aumento do tempo necessario para completar a reversao no nanofio.

Para nanofios com a mesma rugosidade o tempo necessario para completar a reversao

e valor do campo coercitivo é maior quando o modo de reversao é transversal.
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5 Perspectivas para trabalhos futuros

Este trabalho nos deu direcionamente para novas pesquisas, entre elas:

* O estudo dos efeitos da rugosidade em conjunto de nanofios, porque nos nanofios ob-
tidos em membranas a interacao dipolar entre os nanofios tem um papel fundamental

no processo de reversao da magnetizacao.

* O estudo dos efeitos da rugosidade em nanofios onde nao sao negligenciaveis os

efeitos magnetocristalinos (nanofios de Co).

* Mostrou a necessidade de utilizar outro software de simulagao porque enquanto ou
OOMMEF provou ser 1til, a capacidade de calculo é muito limitada, j& que pode ser

utilizado apenas um computador nas simulagoes.
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