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RESUMO

Neste trabalho foram estudados os efeitos da espessura e da variacdo angular do campo
aplicado em arranjos hexagonais de nanotubos de Niquel (Ni). O estudo foi feito por simula-
¢dao micromagnética utilizando Object Oriented Micro Magnetism Framework (OOMMF) e
MuMax3, estes softwares sdo baseados no método de diferencas finitas (MDF). Uma andlise
preliminar acerca dos modos de reversao foi feita por meio de célculo e comparagdo da compe-
ticdo energética existente no nanotubo. Desse estudo analitico, confirmamos que os modos de
reversdo que aparecem, considerando as configuracdes geométricas apresentadas nos resultados,
sdo o Vortex e o Transversal. Posteriormente a isso, fizemos a andlise utilizando simulagdo
micromagnética obtendo curvas de histerese, campo coercitivo H,. e remanescéncia reduzida
M,, além de um diagrama de fases da energia total em funcao da espessura do nanotubo, tendo
como resultado a confirmacgdo dos cdlculos analiticos, os quais apresentam modos de reversao
Vortex ou Transversal. Foi abordada a dependéncia angular de H,. e M, para diferentes espessuras
B. Com isso, confirmamos que ao variar o angulo de aplicagdo do campo magnético hd uma
mudanc¢a no modo de reversdo da magnetizacdo. Também foi tema de pesquisa, através das
simulagdes, o comportamento de H, e M, para diferentes distancias entre os nanotubos. Este
estudo proporcionou uma andlise das interagdes de troca e dipolar entre os nanotubos. Além
disso, obtivemos resultados referentes a simulacdo dindmica dos momentos magnéticos, em
que ¢ verificado, claramente, a forte influéncia dipolar nos nanotubos, confirmada através dos
mapas de magnetizacdo e dos gréificos da evolucao temporal dos momentos. Finalizando nossos
resultados, estudamos a reversao dos momentos magnéticos como fun¢do do campo magnético
invertido. Foram analisados os graficos para a componente do momento magnético no eixo Z
(m;) e a energia de troca (E,,.;) como funcdo do tempo, e assim modificamos o valor do campo
magnético H,; = —AH, em que AH =5, 10, 20, 50 e 110 mT. Observamos que a importancia
destas andlises é devida aos valores da energia de troca que estao associadas ao modo de re-
versdao dos momentos. No caso de um modo de reversdao bem definido, a energia de troca ndo
mudard no tempo durante a reversdo. Com isso, hé varias formas de acompanhar a reversao dos
momentos magnéticos e a ideia de impor vérias condi¢des finais, AH =5, 10, 20, 50 ¢ 110 mT,
estd relacionada com a independéncia que o sistema deverd assumir a condi¢do de equilibrio
de cada modo de reversdo. Desta forma, vemos que em todos os AH, a energia de troca muda
de diferentes formas e sobretudo oscilando, esta oscilacdo mostra que nao hd um modo bem
estabelecido e as trocas que ocorrem em m, confirmam isto. Por conseguinte, ndo ha um modo
bem definido na reversdo de nanotubos em arranjo e portanto as solu¢cdes de um tinico nanotubo
ndo se adequam totalmente a esta nova situacdo. Assim, o estudo sobre a reversao dos momentos
magnéticos em func¢do do campo invertido estd relacionado com as promessas de gravacao em

midias magnéticas.

Palavras-chave: Nanotubos. Simulacdo Micromagnética. OOMMEF. MuMax3. Magnetizagao.



ABSTRACT

In this work the effects of the thickness and the angular variation of the field applied
in hexagonal arrangements of nickel (Ni) nanotubes were studied. The study was done by mi-
cromagnetic simulation using Object Oriented Micro Magnetism framework (OOMMEF) and
MuMax3, these software are based on the finite difference method (MDF). A preliminary analysis
of the modes of reversal was done by means of calculating comparison of predominant energies.
From this analytical study we confirm that the modes of reversion that appear, considering the ge-
ometric configurations presented in the results, are the Vortex and the Transversal. Subsequently
to this, we performed the analysis using micromagnetic simulation obtaining hysteresis curves,
coercive field H, and reduced remanecence M,, in addition to a phase diagram of the total energy
as a function of the thickness of the nanotube, resulting in the confirmation of the analytical
calculations, the which have Vortex or Transversal modes. The angular dependence of H. and
M, for different B thicknesses. With this, we confirm that by varying the angle of application
of the magnetic field there is a change in the mode of reversal of the magnetization. It was
also a research topic, through the simulations, the behavior of H. and M, for different distances
between nanotubes. This study provides an analysis of the exchange and dipole interactions
between nanotubes. In addition, we obtained results concerning the dynamic simulation of the
magnetic moments, in which the strong dipolar influence on the nanotubes is verified, confirmed
by the magnetization maps and the graphs of the time evolution of the moments. Finishing our
results, we studied the reversal of magnetic moments as a function of the inverted magnetic field.
We analyzed the graphs for the magnetic moment component in the Z axis (m;) and the exchange
energy (E...;) as a function of time, and thus modify the value of the magnetic field H,,; = —AH,
on what AH =5, 10, 20, 50 e 110 mT. We observed that the importance of these analyzes is
due to the values of the exchange energy that is associated with the mode of reversion of the
moments. In the case of a well-defined reversal mode, the exchange energy will not change in
time during the reversal. With this, there are several ways of following the reversal of magnetic
moments and the idea of imposing several final conditions, AH =5, 10, 20, 50 e 110 mT, it is
related to the independence that the system should assume the equilibrium condition of each
mode of reversion. In this way, we see that in all AH, the exchange energy changes in different
ways and above all, oscillating, this oscillation shows that there is no well established mode and
the changes occurring in m; confirm this. Therefore, there is no well defined mode in the reversal
of nanotubes in arrangement and therefore the solutions of a single nanotube do not fully fit this
new situation. Thus, the study on the reversal of magnetic moments as a function of the inverted

field is related to promises of recording in magnetic media.

Keywords: Nanotubes. Micromagnetic Simulation. OOMMEF. MuMax3. Magnetization.
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1 INTRODUCAO

A nanociéncia € um campo que se concentra no desenvolvimento de novas ferramentas
de sintese e andlise, no estudo dos fendmenos e manipulacdo de materiais na escala nanométrica
[1,3,4]. Nanomateriais possuem pelo menos uma dimensao que se encontra na faixa de 10 a
100 nm. O interesse em estudar sistemas nesta escala é grande, pois 0s materias apresentam
propriedades fisicas e quimicas distintas as das amostras na escala macroscépica. Nanotecnologia
¢ a aplicacdo das propriedades tnicas dos nanomateriais a tecnologia para a criagdo de materiais,
dispositivos e sistemas com novas propriedades e fun¢des devido a seu pequeno tamanho. Este
campo de interesse € interdisciplinar, ja que engloba as dreas de fisica, quimica, biologia, ciéncia
e engenharia de materiais e devido aos investimentos de varios recursos nesta drea [5, 6], a

nanotecnologia esta crescendo e progredindo num ritmo sem precedentes [7, 8].

Dentre as vérias formas de nanoestruturas que podem ser estudas, durante os dltimos anos,
tém sido intensamente investigadas as propriedades magnéticas de nanoestruturas cilindricas,
tais como fios e tubos. As propriedades fisicas destes sistemas na escala nanométrica, permitem
0 aparecimento de novos fendmenos que podem ser utilizados para diversos fins bioldgicos
[2,9,10], em que as nanoestruturas magnéticas flutuando em solugdes, podem ser utilizadas em
seres vivos [11], em dispositivos de gravacao magnética [12], conseguindo aumentar a densidade
das informagdes, e além destas aplicacdes, também estdo sendo utilizados como tratamento
experimental (hipertermia) contra o cincer. O comportamento magnético destas nanoestruturas,
como as configuracdes de minima energia e os mecanismos de reversdo da magnetiza¢ao, sao
muito sensiveis ao tamanho e a forma dos nanotubos, sendo suas manipulacdes as principais
representantes das mudancas nas interacdes existentes em um arranjo de nanotubos, como as

energias de troca, magnetostdtica e a anisotropia de forma.

Do ponto de vista experimental, as nanoestruturas podem ser sintetizadas através da
aplicacdo de diversos métodos, dentre eles, mediante um processo eletroquimico, no qual se
produz o crescimento de nanoestruturas cilindricas nos poros de uma membrana de 6xido de
aluminio (A, O3) [13], obtendo asssim um ordenamento dos nanotubos na amostra e a técnica de
eletrodeposi¢do utilizando uma membrana de policarbonato como molde para crescimento dos
nanomateriais [14]. Em geral, sintetizam-se nanoestruturas magnéticas cilindricas de materiais
ferromagnéticos, tais como niquel, cobalto ou ferro, além de suas ligas. Dentre estes estudos,
pode-se destacar, por exemplo, a medi¢cdo das velocidades de propagacdao de uma parede de
dominio num nanofio cilindrico de permalloy [15], encontrando valores em torno de 500 /s para
40 Oe e de 1500 m/s para 49 Oe, muito superiores as observadas em nanofios retangulares de
NiFe [16], em que se mediram 170 m /s para 100 Oe, o qual permitiria utilizar estas nanoestruturas
como uma alternativa para dispositivos spintronicos. A spintrénica se utiliza da propriedade

quantica do spin, sendo uma tecnologia emergente que pode incrementar a funcionalidade de



Capitulo 1. INTRODUCAO 23

futuros dispositivos. Estes dispositivos prometem combinar trés caracteristicas, nao volatilidade
(conservar a memdria), alta densidade de armazenamento de informacao e alta velocidade de
funcionamento dos dispositivos. Sendo, particularmente, atrativos em diversas aplicagdes, como
o futuro uso de implantes biomédicos. Assim, para o estudo das nanoestruturas magnéticas,
realizaram-se algumas previsodes tedricas sobre as propriedades destas nanoestruturas [17, 18].
Os materiais magnéticos utilizados para formacao de nanotubos incluem Ni, Co, Fe, CoFe,0q,
FeNi e Fe304 [19,20]. Até a data, existem alguns estudos tedricos sobre o efeito das interacdes
magnetostaticas com forma cilindrica [21-23] e entre elementos com diversas formas regulares
[24]. Juntamente com o progresso experimental, calculos tedricos e simulacdes computacionais,
para nanotubos, foram realizados extensivamente para trabalhar as propriedades, entre elas:
propriedades de magnetotransporte [25], propriedades de paredes de dominio e anisotropias,
além da investigacdo do comportamento dos estados de magnetizacdo em nanotubos de niquel

individuais por magnetometria cantilever sensivel [26].

Com base nas varias aplicagcdes, torna-se imprescindivel, atualmente, explicar e compre-
ender com dominio pleno os comportamentos magnéticos e a dindmica da magnetizagcdo destes
materiais na escala nanométrica. Com isso, é importante salientar que nos dias atuais, grande
parte da comunidade cientifica realiza investigacdes utilizando simulacdes computacionais. Pos-
sibilitando investigar sistemas complexos que sdo dificeis de estudar, ou quase impossiveis,
utilizando unicamente cédlculos analiticos. E observado na literatura cientifica, que estas simu-
lagdes permitem reproduzir condi¢des que, as vezes, sdo bastante complicadas de satisfazer
experimentalmente. Como exemplos, podemos citar o modelamento de um nanotubo de cobalto
variando sua constante de anisotropia, realizado por Lebeckia et. al. [27] através do software
OOMMEF [28], comparando os parametros da distribuicdo de anisotropia experimental com seu
modelo tedrico. No artigo escrito por Escrig et. al. [29], relatam-se os efeitos da anisotropia
em nanotubos, calculando expressdes analiticas para a energia magnética total, obtendo um
diagrama de fases magnético relacionado aos parametros geométricos, como raios interno e
externo, além do comprimento dos nanotubos. Outra abordagem verificada na literatura, estd na
dependéncia angular da coercividade feita por M. P. Proenca et. al. [30], observando mudancgas
no modo de reversdo da magnetizacdo para diferentes didmetros do nanotubo e angulos de
aplicacdo do campo magnético, proporcionando modificagdes nos modos de reversdo (coerente,
vortex ou transversal), e isto acontecendo para um angulo critico, entre 0 = 60° e 8 = 80°. Com
isso, os simuladores micromagnéticos sao de muita importancia no estudo das propriedades
magnéticas de diversas nanoestruturas. Neste trabalho, utilizou-se os softwares livies OOMMF

[28] e MuMax3 [31] para realizar os calculos computacionais.

O OOMMEF acronimo de (Object Oriented Micromagnetic Framework) é um simulador
micromagnético desenvolvido e projetado na MCSD (Mathematical and Computacional Sciences
Division) do ITL (Information Technology Laboratory) no NIST (National Institute of Standards
and Technology), em cooperacao direta com o UMAG (Micromagnetic Modeling Activity Group)

[32], que é um grupo voltado a fazer programas portateis de codigo aberto, além de ferramentas
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para simulacdes micromagnéticas. E o MuMax3, desenvolvido pelo grupo DyNaMat (Dynamics
of Functional Nano Materials) na Universidade de Ghent, Bélgica. O MuMax3 fornece uma
linguagem de script, que se torna simples para simulacdes complexas. O sistema que serd
modelado é definido por varios parametros. Para o propdsito das simulacdes realizadas nesta
tese, os parametros mais relevantes sdo: constante de rigidez magnética A (Exchange stiffness),
magnetizacdo de saturacdo M;, constantes de anisotropia magnetocristalina uniaxial K,, ou ctbica
K.. Os simuladores micromagnéticos sdo classificados pelo método de discretizacdo utilizado:
simuladores baseados no Método de Diferencas Finitas (MDF) e no Método de Elementos
Finitos (MEF), o OOMMF e MuMax3 sao baseados no Método de Diferencas Finitas (MDF).
Os dois simuladores ja foram bastante testados e apresentaram bons resultados em comparacao

aos obtidos experimentalmente e até o presente momento, sao citados em mais de 2000 artigos.

E oportuno destacar que diversos artigos abordam as solucdes analiticas da reversio
dos momentos magnéticos para um tnico nanotubo, mas iremos observar que para um arranjo
hexagonal de nanotubos estas solucdes deixam de ser aplicadas devido as diversas irregularidades
estruturais e a proximidade dos tubos, fato que ocorre em um arranjo real. Por isso, em nosso
trabalho, realizamos estudos, utilizando simula¢des computacionais, sobre arranjos hexagonais
de nanotubos magnéticos de niquel. Para entendermos as propriedades magnéticas (coercividade,
remanéncia reduzida, lagcos de histerese, interacdes de troca e dipolar), utilizamos como base
a dependéncia destas propriedades com pardmetros geométricos dos nanotubos, como raio
interno ou externo e angulo de aplicacdo do campo magnético. Além desses parametros, também
incluimos, em alguns dos nossos cdlculos, a dependéncia temporal para a configuracdo dos
momentos magnéticos e para a energia de troca (Exchange). Com isso, teremos a possibilidade
de analisar quais sdo os efeitos desses pardmetros geométricos sobre as propriedades magnéticas

e a possibilidade da ocorréncia de mudanga do modo de reversdao dos momentos magnéticos.

A tese € estruturada em Capitulos como se segue, no Capitulo 1, introduzimos expla-
nacoes sobre todo o contexto da tese, abordando-se a importancia dos estudos por simulagao
micromagnética nestes objetos na escala nanométrica, particularmente, o estudo dos efeitos
da geometria dos nanotubos sobre as propriedades magnéticas. No Capitulo 2, revisamos o0s
conceitos fundamentais do micromagnetismo, como contribui¢des para a energia total (interag@o
de troca, energia magnetocristalina, energia magnetostdtica, energia Zeeman), além do estudo da
dindmica de magnetizagdo, usando a equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert e do Campo Efetivo
para calcular a curva de histerese magnética. No Capitulo 3, desenvolvem-se os célculos anali-
ticos das energias para obtencdo dos modos de reversdao da magnetizacdo, sendo os modos de
reversao Coerente, Vortex e Transversal. No Capitulo 4, iniciamos com uma revisao bibliografica
de alguns artigos cientificos, que abordam o estudo de forma experimental ou tedrica de materiais
com forma cilindrica. No Capitulo 5, faremos explanacdes sobre os dois softwares utilizados
para realizar as simulacdes micromagnéticas (OOMMF e MuMax3), além de abordar o Método
de Diferencas Finitas (MDF) e a discretizacao das Equacdes Micromagnéticas. No Capitulo

6, teremos as analises dos resultados obtidos através das simulacdes micromagnéticas. Serdo
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analisados resultados estiticos (sem a dependéncia temporal das propriedades magnéticas) e
dinamicos. No Capitulo 7 fazemos as devidas conclusdes da tese, em que se encontram as mais
importantes conclusdes que foram obtidas durante as andlises dos resultados. Finalizamos a
tese com algumas perspectivas para trabalhos futuros e os scripts das simulagdes nos softwares
OOMMF e MuMax3, os quais se encontram nos Anexos A e B. Por fim, as respectivas referéncias

que foram utilizadas como base para realizacdo da tese.

No préximo capitulo, discorreremos sobre os fundamentos que permeiam os calculos

micromagnéticos, tais como as contribui¢des das energias e a dindmica da magnetizacao.
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2 FUNDAMENTOS DO MICROMAGNETISMO

2.1 INTRODUCAO

Para o estudo tedrico das propriedades magnéticas de nanoestruturas, de um ponto de
vista mais rigoroso, é necessdrio construir a teoria com um formalismo da mecénica quantica.
O magnetismo de qualquer material, ndo importando seu tamanho, estd determinado pelo
comportamento dos spins dos elétrons. Para atomos isolados, € possivel entender o magnetismo
mediante as regras de Hund, mas em materiais com grandes dimensdes, macroscopicos, este
fato se torna impossivel devido a enorme quantidade de spins que participam das estruturas.
Atualmente, no melhor dos casos, s6 € possivel estudar o magnetismo em algumas dezenas de
atomos, que significa tamanhos extremamente pequenos, da ordem de 1 ou 2 nandmetros ou

mais, utilizando técnicas de estrutura eletronica.

O escopo desta tese busca utilizar uma teoria, que contenha os elementos necessarios,
para abordar o fendmeno do magnetismo em materiais com dimensdes nanométricas, € que nao
requeira um tempo exagerado de célculo para obter resultados relevantes. A teoria considerada
aqui € a teoria micromagnética (assim chamada por Brown [33]), a qual inclui as for¢cas mag-
netostéticas. Por causa desta inclusdo, nao é possivel usar a mecanica quantica, sendo assim, é
necessario atacar o problema desde um ponto de vista macroscopico, utilizando as equagdes
de Maxwell [34], e modelando as interagdes entre os momentos magnéticos € a anisotropia de

forma classica.

A teoria micromagnética tem sido utilizada no estudo dos processos de inversdo da
magnetizacdo. Nos fundamentos da teoria, o que se faz é trabalhar com a teoria do continuo do
vetor magnetizacdo, em lugar dos spins associados aos dtomos. Devido a esta teoria, é possivel
estudar os efeitos de curto alcance, os quais sao envolvidos pelas energias de troca, e de longo
alcance (de dezenas a centenas de nandmetros) pela energia magnetostatica. Com isso, pode-
se correlacionar os efeitos da microestrutura e os detalhes da geometria das nanoestruturas,

possibilitando estudar os mecanismos da inversdo da magnetizacao.

A energia total de um material ferromagnético em funcao da magnetizacdo, pode ser
influenciada por uma grande quantidade de efeitos fisicos. Em micromagnetismo, a magnetizacao,

isto é a densidade de momentos magnéticos, é representada por um campo vetorial , M (7). Em
M
Ms®
Mg representa a magnetizacdo de saturagdo do material. No estudo micromagnético, tem-se

muitos calculos, a magnetizacio reduzida é utilizada, a qual € expressa como sendo 7 =

que determinar a dire¢do da magnetizag¢io reduzida em cada ponto 7, isto € alcangado através
da minimizacdo da energia livre magnética [35]. O micromagnetismo € essencialmente uma
aproximagdo continua, que permite o célculo de estruturas de magnetizacdo e inversdo da

magnetizacao, supondo que a magnetizacao seja uma fun¢do continua da posi¢do, e derivando
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expressoes relevantes para a contribui¢do proveniente das energias de troca, magnetostatica e
magnetocristalina. Todos os termos de energia dependem apenas da magnetizagdo local. Para a
andlise das propriedades magnéticas de nanotubos através de cdlculo numérico ou de simulagdo
computacional, a energia total envolve as contribui¢cdes da Interacdo de Troca, Anisotropia
Magnetocristalina, Energia Dipolar e Energia Zeeman. Além dos calculos da minimiza¢do da
energia, tem-se a solu¢do da equagdo de Landau-Lifshitz (1935)[36] e Gilbert em 1955 [37].
Para esta solucdo, o vetor magnetizacdo € supostamente uniforme e a precessao de Larmor do
vetor magnetizacao € governada pela equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert, a qual envolve um
parametro fenomenoldgico de amortecimento, &, € o campo magnético efetivo que € obtido do

negativo da derivada funcional da energia de Gibbs.

Com esta breve explanagdo, abordaremos, inicialmente, a minimizacao da energia livre

magnética.

2.2 CONTRIBUICOES PARA A ENERGIA

A energia total de um sistema micromagnético € dada pela energia livre magnética, a
qual depende diretamente da magnetizagdo do material, do campo magnético externo e dos
pardmetros geométricos da amostra, além das propriedades magnéticas dos materiais [35, 38, 39].
Assim, a energia total t€ém as contribui¢des macroscopicas da energia Zeeman e da energia
magnetostdtica, além das contribui¢cdes microscopicas, tais como a energia magnetocristalina e a
interacdo de troca (exchange). Portanto, neste capitulo abordaremos as principais contribui¢des
para a energia livre, as quais, no proximo capitulo, servirdao como base nos célculos da energia

livre em nanotubos magnéticos.

2.2.1 Interacao de Troca

A interagdo de troca € a energia responsavel por todos os momentos magnéticos apon-
tarem na mesma direcdo, em ferromagnetismo, independentemente de qual direcao seja esta.
Sua origem nao possui andlogo cléssico e é causada pela sobreposi¢cdo dos Orbitais dos elétrons
vizinhos. Quando os spins sdo paralelos, a energia de troca se reduz, obtendo assim uma con-
figuracdo estdvel. A interacao eletronica de troca [40] entre um par de momentos magnéticos

vizinhos € descrita pelo Hamiltoniano de Heisenberg [41]:

eexc:_Jijgi'Sj7 2.1)

em que J;; € a constante de acoplamento entre os spins atdmicos, cujo valor € dado pelas
integrais de troca entre as funcdes de onda associadas com os dtomos i e j. Tratando-se de
atomos de um material ferromagnético, temos que J > 0, por outro lado, se J < 0, o material é

antiferromagnético.
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E possivel obter a energia de troca total do material somando sobre todos os pares de

primeiros vizinhos:
Ei7j:_~]2§i'§j: —JSZZCOS(])Z']‘, (22)
ij ij

com ¢;; representando o dngulo relativo aos spins vizinhos S; € §;. Em um material ferromagné-
tico, este dngulo sempre € pequeno, | ¢;; |[<< 1, o que possibilita expandir o cosseno até primeira

ordem:

2 Js2
Eee =—JS*Y |1 % =E° + R Y o7, (2.3)
ij ij
em que o primeiro termo € independente da configuracdo magnética do sistema, ja que mostra o
valor dos spins alinhados numa mesma direcdo. O segundo termo corresponde a energia de troca
produzida pela mudanga na direcdo da magnetizac¢do dos dtomos vizinhos. Como se mencionou
anteriormente, considerou-se um volume suficientemente pequeno que nao permitia grandes
variagdes na direcao dos momentos magnéticos vizinhos. Assim, € possivel a utilizacdo de uma
aproximacgdo, pois o dngulo ¢;; entre os momentos magnéticos vizinhos 71; € im; é pequeno.

Realizando uma expansdo em série de Taylor, tem-se:

d

i || mi—m; |X |\ Fixy=—"+Fiy=—+TFi;=
| 9ij |~| m il “ox Moy “oz

= <?,~ - %) i, (2.4)

em que 7;, representa o vetor que une os momentos magnéticos i e j. Portanto, somando-se os

momentos magnéticos, obteremos:

JS?

Eexc:7i§[(?i-§>-ﬁ}2. 2.5)

E interessante notar que a primeira soma € executada sobre todos os sitios na rede, enquanto
a segunda soma € executada somente em sitios que sao primeiros vizinhos do i-ésimo dtomo.
Logo, substituindo o somatério sobre i por uma integral sobre todo o material ferromagnético,

obtém-se:
Eope=A / [(Vimy)? + (Vimy)? + (Vm,)2]V, (2.6)
e como consequéncia, a densidade de energia de troca no limite continuo € da forma:
eere = A[(Vmy)? + (Vimy)? + (Vmy)?]. (2.7)

Os valores da constante de troca (J) podem ser obtidos por célculo da teoria do densidade

funcional ab-initio (DFT) [42]. Em que A € a constante de stiffness (rigidez) do material, a qual
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€ proporcional a constante de troca (J) entre os pares dos 4&tomos magnéticos, sendo sua unidade

de J/m, definida como:

JS?
A= (2.8)
a

em que a € a constante de rede e ¢ corresponde ao numero de 4tomos em uma célula unitaria, a

qual depende se a rede € cubica simples, ctibica de face centrada ou cubica de corpo centrado.

2.2.2 Energia magnetostatica

Do eletromagnetismo cldssico, tem-se a relacdo constitutiva no vacuo [34]:
B = pof, (2.9)

onde B é a inducdo magnética e Héo campo. No interior de um material com magnetiza¢io M,
a expressao se torna:
B = uy(H+M). (2.10)

Sendo assim, as equacdes de Maxwell podem ser escritas:

-

V-B = 0
VxHy = ol (2.11)
VXFIdem = 0

Percebe-se a existéncia de dois tipos de campo, o campo aplicado, Hey, €0 campo desmagneti-
zante, Hy,,,. De forma geral, a solucdo da lei de Ampere no interior do material, tem a forma
[40]:

Haem = VUgom, (2.12)

em que Uy,,, ¢ um potencial escalar magnetostatico. Tendo em conta as equacgdes 2.11 e 2.12,
resulta:
VU =V -M. (2.13)

A equagdo 2.13 € a equacdo de Poisson (EP), com isso, ao utilizarmos a fun¢do de Green, a

equagdo EP pode ser resolvida, e sua solucdo geral serd :

1 V' -M(7) M) -ii
Ujem(¥) = —— | = | ——=2dV/ ————ds'|. 2.14
den(F) 47T /Q 7—7| * s, [F—7 .19)

A primeira integral é tomada sobre o volume magnético, enquanto que o segundo termo € uma
integral de superficie. O vetor 7i € normal a superficie, direcionado para fora da superficie da
amostra. A equacao 2.14 permite introduzir conceitos relacionados a cargas volumétricas e

superficiais como fontes do campo desmagnetizante, andlogo ao caso da eletrostatica [34]:

Pmag = —o(V M)

M (2.15)
Omag = Ho(M - 7i)
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Muitas vezes, o campo magnetostatico fora do material é chamado na literatura como campo
dispersivo. Considerando que o campo desmagnetizante descreve o campo dentro da amostra, o
qual se opde a direcdo da magnetizacao. Sendo assim, o termo da densidade de energia resultante

do campo desmagnetizante ¢:

1 — —
€dem = _EIJO(Hdem 'M)7 (216)

em que o fator % exclui as auto-interagdes. A energia magnetostdtica total poderd ser escrita na

forma:
Ho 2
Eogom = /Q aendV =2 /Q H2, av. 2.17)

A equagdo 2.17 possui as seguintes propriedades, primeira € que a energia magnetostdtica pode
apenas ser minimizada evitando a formacado de cargas magnéticas, a segunda € que a energia
magnetostética total de um corpo ferromagnético é sempre positiva.

O primeiro ponto citado, expressa o fato que a magnetizagao tenderd a alinhar no contorno, tal
que M -7t — 0, de modo que minimize, V .M, tanto quanto possivel [33]. Uma das consequéncias
deste principio é a formacao de estados de vortex [43]. Direcdes preferenciais da magnetizacao
podem ser determinadas devido a anisotropia de forma, levando em consideracao uma analogia
com materiais dielétricos, pode-se referenciar a polarizacdo magnética (magnetizagcdo) através
da criacao de polos magnéticos livres na superficie da amostra. Assim, ao considerarmos uma
amostra uniformente magnetizada com seus fatores desmagnetizantes, os quais sao mostrados
analiticamente por [40,43,44]. Este fato leva a formacao de um campo desmagnetizante (Hy), o

qual atua em oposi¢ao ao campo externo (H) aplicado.

Figura 1 — Esquema da formacdo dos polos livres superficiais, levando a formacao do campo
desmagnetizante, onde no esquema o campo externo aplicado possui duas dire¢des:
(a) Paralela ao eixo curto e (b) paralela ao eixo longo.

H

H NNNN

717
ZZ
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@ (b)

Fonte: Produzida pelo autor.

A Figura 1 apresenta uma amostra elipsoidal com anisotropia de forma com um campo
magnético aplicado em duas direcdes, produzindo polos magnéticos na superficie da amostra,
sendo assim gera um campo desmagnetizante no interior da amostra. Com este fato, a energia

envolvida no processo aumenta com o aumento do campo desmagnetizante, H,.
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2.2.3 Energia Magnetocristalina

A energia magnetocristalina tem sua origem na estrutura cristalina do material. Devido a
simetria do cristal, a dire¢cdo da magnetizacdo é, energeticamente, favorecida a um certo eixo. O
caso mais simples de anisotropia magnetocristalina € a uniaxial, a densidade de energia para a 1¢
ordem ndo nula, sera:

ean = K, [1 — (- k)], (2.18)
em que, K, € a constante de anisotropia uniaxial e k é um vetor unitério paralelo ao eixo de facil
magnetizacdo. Este eixo representa a orientacdo preferencial da magnetizacdo no cristal [35]. Na
Figura 2, podemos observar a distribui¢do espacial de energia magnetocristalina para o cobalto,

o qual possui constante de anisotropia positiva (K, > 0). Materiais que possuem uma estrutura

Figura 2 — Distribui¢do espacial de energia magnetocristalina para um cristal com anisotropia
uniaxial, no esquema mostra-se a representacdo do eixo de facil magnetizagdo com
(Ky > 0).

[0001]

Fonte: Produzida por [45].

de rede com simetria cubica, naturalmente, permitem tipos de eixos de ficil magnetizacdo, de tal

modo que os vetores unitarios, sejam ortogonais, como descrito em 2.19:
e,--ej:&-j. (2.19)

A energia magnetocristalina, para este caso até a sexta ordem, € o resultado de uma expansao

nas componentes da magnetizacdo, a qual resulta em:

E = / [Ke1 (m3m3 + mim3 4+ m3m?) + Keomimam3] dV (2.20)
Q

em que m; = ¢; -m € a componente da magnetizacio na dire¢do do eixo ¢;. A simetria cibica
ocorre em amostras de o - ferro que possui uma estrutura cubica de corpo centrado, € para o
niquel, este possui uma estrutura cubica de face centrada. Na Figura 3, mostramos a distribui¢cado
espacial de energia magnetocristalina cibica para o ferro e o niquel, sendo que a constante
K. < 0 é negativa, para o niquel. Estas expressoes para a energia magnetocristalina t€m origem

puramente fenomenoldgica, as quais descrevem efeitos anisotropicos com boa exatidao.
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Figura 3 — Distribuic@o espacial de energia para cristais cibicos, representacdo do eixo facil
(K. < 0). A figura da esquerda representa o ferro e a direita o niquel.

[001]

[010] [100] [010]

[100]

Fonte: Produzida por [45].

A formacao dos dominios magnéticos, Figura 4 surge do balanco entre a energia de
troca e a energia magnetostatica [46], sendo os dominios separados por uma espessura maior
que o comprimento de troca, que serd descrito na se¢ao 2.3.2, equacao 2.38. Esta espessura é
influenciada pela energia magnetocristalina, a qual for¢ca os momentos magnéticos a se alinhar
ao longo de um eixo ou de um plano de facil magnetizacdo. Como um exemplo, podemos
mencionar que se temos dois dominios antiparalelos, um ao longo do eixo facil da amostra, os
dipolos na parede de dominio rotacionam fora do eixo de facil magnetizagdo, pelo qual a energia
magnetocristalina tenta criar paredes menos espessas, enquanto a energia de troca vai tentar

amplia-las.

Figura 4 — Esquema de dois materiais ferromagnéticos exibindo estrutura de multidominios (a) e
de monodominio (b).

_—

I

(a) Multidominio (b) Monodominio

Fonte: Produzida pelo autor.
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2.2.4 Energia Zeeman

O campo Zeeman € conhecido em micromagnetismo como o campo aplicado e que pode
ser usado para magnetizar a amostra em qualquer direcdo. A contribui¢cdo de um campo externo,

—

H,,; é analisada pelo termo da densidade de energia Zeeman:
€Zee = _,UvO(ﬁext M)7 (2.21)

que depende da orientagdo relativa do campo externo e a magnetizacao local. O valor minimo de
ezee € alcancado quando o campo e a magnetiza¢ao tém a mesma orientacdo. Para encontrar a

expressao da energia Zeeman, basta integrar ez,, em todo o volume da amostra:

Ezee = —Ho /Q (Hps -M)dV . (2.22)

Os célculos referentes a energia Zeeman podem ser encontrados nas referéncias [33,40,47].

2.3 DINAMICA DE MAGNETIZACAO

Nesta se¢do, introduz-se o estudo do comportamento dinAmico da magnetizagdo utili-
zando a equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert, assim para o caso em que M x H, 7 # 0, o sistema

evoluird no tempo, exigindo uma descri¢do dindmica da magnetizacao.

2.3.1 Equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert

A descricao da dinamica da magnetizacdo pode ser dada pela equagdo de Landau-Lifshitz.
Nesta abordagem, supde-se que o campo efetivo H, £ gera um movimento de precessdo sobre a
magnetizagdo local M(7,1) da seguinte forma:
L~

T——=MxH 2.23
T i X effs ( )

em que L € o momento angular associado ao vetor magnetizacdo, o qual € descrito por:

- M
L=——. 2.24
" (2.24)

A constante € o fator giromagnético, dado por Y = %, em que e e m sao a carga € a massa do
elétron, respectivamente. O fator de Landé g [48] € igual a 2, isto quando o momento € do spin
do elétron. Em muitos materiais ferromagnéticos, g » 2, indicando que a contribuic¢ao orbital
para o momento magnético € negligenciada [46]. Por exemplo, para o ferro, g = 2, 1 na auséncia
de um campo externo [49]. A taxa de variacdo da magnetizacdo é relacionada ao torque pela
expressao:

dM

dt

A magnetizagdo precessiona ao redor de um campo efetivo com frequéncia @ = YH, s, cujo

=0t =—1[M x H,/]. (2.25)

valor estd em torno de 17,6 GHz num campo de 1 Tesla. Em adicdo a esta precessao, processos
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dissipativos amortecem o movimento da magnetizagdo. Para explicar estes processos, Gilbert
[37,50], introduziu um termo de amortecimento fenomenoldgico (damping), o qual depende da

magnetizacdo de saturacdo e da taxa de variagdo do vetor magnetizacdo, com isso:

dm . . o dM
= | Mx | H,pr— - 2.26
7 Y [ X ( eff oM dt )] , (2.26)

o é considerada uma constante. Nota-se que ao multiplicar, escarlarmente, a equagdo 2.26, por

M, o lado direito se anula, e o movimento conserva o valor da magnetizagio, |M| = Ms?:

. dM

M-— =0. 2.27
7 (2.27)

Na equacao 2.26, a taxa de variagdo da magnetizacdo € observada em ambos os membros. No

entanto, fazendo a susbtuicdo de ‘%’[ no membro direito da equagdo 2.26, obtemos:

dM _ (M x H, )—i—all7[><dM
a0 I Mg dt
_ — o - — — o - dM
=—WMXH,r¢)+—MXx | —Y(M x H —M x —
(M x eff)+MS x [ (M X eff)+MS X ]
T (2.28)
% 2 dM
:—’J/O(MXHefj)——MX[MXHeff]+—2MX MXE
S S
o (] dM
= —’}/O(M X Heff) — VZM X [M X Heff] — OCZE
onde o termo com a? foi obtido utilizando a equagio 2.27 e a identidade vetorial:
axbxd=a-db—|a-ble (2.29)
Ao se organizar os termos, obtem-se a equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG):
dM = g 4 a/ — — —
= —;/[MxHeff]—EMx [M x H, sy, (2.30)
em que ¥ e o' sdo:
Y0
== 2.31
[ S (2.31)
e
oM
o = . 2.32
TTo? (2.32)

Podemos analisar, de forma esquematica, a dindmica da magnetizacdo devido a presenca do

campo magnético efetivo, Figura 5.
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Figura 5 — Dindmica da magnetizacdo em presenca de um campo magnético efetivo. A Figura
esquematiza o movimento de precessdo amortecido do vetor magnetizagdo em dire¢@o

ao campo magnético efetivo H, rf de acordo com a equagdo de Gilbert do movimento.

Fonte: Produzido pelo autor.

A principal vantagem da forma da equacdo LLG, é que ndo contém dependéncia implicita

. . ~  dM o p . ~
da taxa de variagdo da magnetizagdo, <=, € pode ser utilizada para cdlculos por simulagdo

numérica para dindmica da magnetizagio. Abaixo discorreremos sobre o campo efetivo Hesy.

2.3.2 Campo efetivo

A energia total do sistema magnético com os termos de Troca (exchange), Magnetostético,

Magnetocristalino e Zeeman é dada por:

Etotal = /(eexc + Cdem + €Zee + ean)dV- (2.33)
1%

Esta energia depende da distribui¢do espacial da magnetizacdo e consequentemente, a minimi-
zagdo da E;,,; possibilita uma configuragdo de equilibrio [51,52]. Esta minimizagdo € obtida

matematicamente através do método variacional, introduzido por Brown [53]:

5El0tal _
om

que € a derivada funcional da energia total com relagdo a magnetizagdo. Isto leva a equacao do

0, (2.34)

torque [54]:
i x Hypp = 0. (2.35)

A configuracdo de equilibrio da magnetizacdo é alcancada quando a magnetizacdo, i, estd
alinhada com o campo efetivo, que é resultante das contribui¢des dos termos de troca, magnetos-

tatico, magnetocristalino e Zeeman:
H,rp= V2it+ Hyppy —
eff Lo Mg dem

6Etotal -
‘LL()M S 6 m ext

(2.36)
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A densidade de energia magnética também € conhecida como energia livre micromagnética [55].

Tabela 1 — Dados para os parametros micromagnéticos de alguns mate-

riais.

Materiais  Mg(A/m) A(J/m) Ki(J/m3)  Lo(nm)

Ni 490 x 10> 9x10712 —57x10° 7,72

Fe 1710 x 10> 8,3x 10712 50x10° 1,5

Co 1400 x 10> 30x 10712 520 x 103 4,94

Fonte: Produzido por [55].

Na Tabela 1, temos os parametros antes mencionados a temperatura ambiente. Ao
analisar, dimensionalmente, a expressao da densidade de energia, viu-se que ha duas escalas de

comprimento, a saber, o parametro de largura da parede:

A
8 =1/ K, (2.37)

2A
lex = . (2.38)

2
HoM

e o comprimento de troca,

A largura da parede determina a espessura minima da parede de dominio que separa
dominios magnéticos [56]. O comprimento de troca é o comprimento abaixo do qual as interacdes
atomicas de troca dominam sobre campos magnetostaticos tipicos [57]. A magnetizagao local,
M (¥), é determinada pela competigdo entre as interagdes de Troca (exchange), Magnetocristalina,
Magnetostatica e Zeeman. Estas contribui¢des energéticas estabelecem um complicado problema

nao linear, envolvendo minimos multiplos de energia magnética.

2.4 CURVA DE HISTERESE MAGNETICA

A curva de histerese completa (quando se leva o material até a magnetizacdo de saturacio
(M) em ambos os sentidos do campo H) € uma espécie de resumo das propriedades magnéticas
de um material ferromagnético ordenado, e € o que melhor caracteriza o material, Figura 6,
[38,47]. Quando um material ferromagnético é submetido a um ciclo de varredura de campo
magnetizante H, ocorre um reordenamento da distribuicio dos momentos magnéticos para
minimizar a energia do sistema. Existem dois mecanismos relevantes que atuam para compensar
o efeito do campo magnético externo: o0 movimento das paredes que separam os dominios e a
rota¢do dos momentos. O primeiro, atua aumentando as regides com as direcdes de magnetizacao

mais alinhadas com o campo aplicado. Este processo acaba suprimindo as demais paredes de
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Figura 6 — [lustracdo da curva de histerese magnética. A Figura apresenta a Magnetizacdo (M), a
Magnetizacdo de Saturacdo (M), a Magnetizacdo remanente (M,) e o Campo coercivo
(He).

Fonte: Produzida por [47] e modificada pelo autor.

dominios. Quando este mecanismo ndo € mais possivel, ocorre entdo, a rotagcdo dos momentos
magnéticos que tendem ao alinhamento com o campo magnético externo. Estes processos sao
dissipativos, resultando na curva de histerese magnética M versus H. A drea interna do ciclo
de histerese representa a energia para realizar um ciclo de histerese. Este € um, entre os varios
métodos possiveis, para determinar o valor das perdas magnéticas. Na Figura 6 ¢ mostrada
uma curva tipica de um material ferromagnético policristalino de alta permeabilidade, sendo
que alguns parametros importantes podem ser obtidos desta curva, tais como 0 campo coercivo
(H.), a magnetizacdo remanente (M,), a magnetizacdo de saturacdo (M;) e a permeabilidade
(B/H). Além disso, note que, inicialmente, a magnetiza¢do é nula a campo nulo. A curva interna
(primeiro ramo) do primeiro quadrante é chamada de magnetizacdo inicial, comecando com uma
inclinagcdo que define a susceptibilidade inicial, ), e atingindo a magnetizacao de saturacao
M;. A partir dai, observa-se a irreversibilidade da curva M versus H, com os demais ramos
completando o "loop"de histerese. M, € a magnetizacao remanente, ou simplesmente remanéncia,
e H, é o campo coercivo, ou coercividade. Estes parametros sao utilizados para indicar que tipo
de modo predomina na reversdo, mas sabemos que nao sdo suficientes. Sendo assim, na proxima
secdo, abordaremos os célculos analiticos destes possiveis modos de reversao num nanotubo

magnético isolado.
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3 ESTUDO ANALITICO DOS MODOS DE REVERSAO DA MAGNETIZACAO PARA
NANOTUBOS MAGNETICOS

Mesmo que o objetivo deste trabalho seja o estudo de arranjos hexagonais de nanotubos,
¢ importante estudar as solugdes para um tnico nanotubo. Com a finalidade de entender as
solugdes de minima energia para um unico nanotubo ferromagnético, realizamos estes célculos
para analisar cada modo de reversdao da magnetizagcdo, podendo obter as energias envolvidas no
processo como funcio de seus parametros geométricos. Assim, pode-se construir um diagrama de
fase para os modos de reversao. Iniciamos este Capitulo citando as energias de Troca (exchange)
e Magnetostdtica, as quais ja foram explicadas no Capitulo anterior, pois, como veremos, 0s

principais cdlculos sdo baseados nestas contribui¢des:
1. Energia Magnetostdtica com origem em interacdo dipolar:
Mo [ o o
Egip = 35 M(7)-VU(¥)dV, (3.1)

onde o potencial magnetostatico é dado por:

_ vV.-M(F A-M(r
U = — / M)y ! /" M) s, (3.2)
amp ) |77 A |

e os termos do integrando podem ser interpretados de acordo com:
(3.3)

Na equagdo 3.3, temos as densidades superficial (o;,) e volumétrica de carga magnética

(Pm), respectivamente, além do vetor unitdrio normal a superficie (), 7.

2. Energia de Troca (exchange): Fisicamente a energia de troca tende a alinhar os momentos
magnéticos, permitindo que os dtomos de uma certa distancia permanegam paralelos, se A
> (. A configuracdo de minima energia se obtém quando a magnetizacao € uniforme € ndo

varia dentro do material, com 18so:
E,p=A / [(Vim)? + (Vi) + (V) 2]V, (3.4)

em que A € a constante de stiffness do material, proporcional a constante de troca entre 0s

pares dos 4tomos magnéticos.

Para os cdlculos apresentados neste Capitulo, € preciso fazer propostas para as configuragdes
da magnetizacdo no material, que neste estudo envolve nanotubos magnéticos de Ni. Uma
nanoestrutura cilindrica, cuja magnetiza¢do aponta para a dire¢do —z, inverterd (ou revertera)

sua magnetizacdo quando se aplicar um campo magnético externo na dire¢ao +z. Este processo
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de reversdo pode ocorrer através de diferentes mecanismos, envolvendo pardmetros geométricos,
como raios interno e externo, comprimento, além do angulo de aplicacdo do campo magnético.
Varias pesquisas acerca de nanofios [58-61] e nanotubos [62, 63] descrevem trés modos de
reversdao da magnetizacdo, definidos como: Rotacdo coerente, vortex e transversal. Estes modos

de reversdao podem ser vistos nos esquemas da Figura 7.

Figura 7 — Esquema dos modos de reversdo da magnetizagdo em nanoestruturas cilindricas:
(esquerda) rotacdo coerente, (centro) parede de dominio do tipo vértex e (direita)

parede de dominio do tipo transversal, para o campo externo paralelo ao eixo do

nanotubo.

[ @ ©
Meeettl  Mherett| | thet 1t
JRRRAL frrett Wiy
fte et Wy 1= Ay wr '::&-\'\_\‘_\

4 A " : i =
LTttt Q\_, L /f//‘.// L
the ettt AW A
ettt Hit i Hyp i
ittt 11t Wit o
dy dy = dy
|Coerente Voértex Transversal |

Fonte: Produzido por [64].

Através da teoria semicldssica do ferromagnetismo [40] € possivel encontrar a energia
total correspondente a cada modo de reversdo da magnetizagdo. Para obter a energia total corres-
pondente a cada modo de reversao coerente, vortex ou transversal, considera-se a contribui¢ao
de cada energia envolvida no sistema, Energia de Troca (E¢y.), Energia Magnetostatica (Ey;p),

Energia Magnetocristalina uniaxial e ctbica (Ey/Ec) e Energia Zeeman (Ez).
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Figura 8 — Descricao dos parametros geométricos de uma nanoestrutura cilindrica; r € o raio
interno do tubo, R o raio externo, L o comprimento do cilindro e B = r/ R, um

parametro adimensional.

N>

-

N —————————
o e e e e - —

e — —

2R

Fonte: Produzido pelo autor.

Consideramos como base inicial destes cdlculos o artigo de Landeros et al.[63], que
descreve a magnetizagdo e avalia a energia total para cada um dos modos de reversdo descritos.
Para os célculos analiticos, definimos pardmetros geométricos, uteis para calcular as energias. Na
Figura 8, mostramos estes parametros numa estrutura tubular de comprimento L e 2 r didmetro

interno e externo 2 R.

3.1 MODO DE REVERSAO COERENTE

Seja a magnetizacdo normalizada, m = % de um nanotubo para o modo de reversao
coerente:
m = mX +myy +m;Z. (3.5)

Na Figura 9 mostramos esquematicamente um nanotubo com modo de reversdo coerente, na
qual todos os momentos sio paralelos. Considerando que a rotag¢do coerente ocorre no plano XZ,

a magnetizacdo € dada por:

m, & = sin(0(z)), (3.6)
m& = cos(0(z)). (3.7)
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Nas equagdes 3.6 e 3.7, ® é um funcional, que possui dependéncia com a coordenada z e é

definido de acordo com a equacgdo 3.8:

Figura 9 — Representacdo esquematica de um nanotubo, os momentos magnéticos na configura-
¢do de modo de reversao coerente (L é o comprimento do nanotubo, d,, € a espessura

da parede e R o raio externo).

IERREL
111t
Tttt

Tt
- iR

duy LN

Fonte: Produzido por [64]

Z2—2Zp 1
@)(z):n< . +§>. (3.8)

Desta forma, a energia de troca é sempre constante, ja que os momentos sao paralelos,
equacdo (3.4). Para o calculo da energia dipolar (3.1), temos que o termo do campo dipolar
(Fldip) é descrito como:

_ I N, | _
Hgi, = N— = —(uoin) = Nin, (3.9)

onde N ¢ o fator desmagnetizante, que depende da forma da amostra. A densidade de energia

desmagnetizante €,

Hyip - M = Mo[Nom3 + Nym3, + N.mz). (3.10)
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Da equacdo (3.1), pode-se encontrar a energia dipolar, da seguinte forma:

Egip = %/H;ip.ﬂdv, (3.11)
onde,
VU (F) = Hyip. (3.12)
Entao:
Egip = % / Mo[Non? + Nym? + Nom2]dV, (3.13)
organizando os termos,
Egip = %Mg (N2 + Nym? + Nom?] / av. (3.14)

Resolvendo a integral em todo o volume, temos:
/dV = n(R*—r*)L = nR*(1 — B?)L. (3.15)

Substituindo a integral na equagado 3.14:

oTR2(1—B?)L
Edi,,:“ (2 A Mo[Nym3 + Nymj + Nom?). (3.16)

As componentes da diagonal do tensor desmagnetizante seguem a condi¢ao:

Ne+Ny+N, = 1. (3.17)

Tendo simetria no plano XY, temos que:

1-N.
Ny=Ny=2N;+N;=1=N, = 5 = (3.18)
e lembrando que m, = 0 e utilizando as equacdes (3.6) e (3.7), encontramos para a equagdo 3.16
que:
MoR*(1—B2)L [1—N.
Egyy = 20 2< A7) S 5in’(@) + N.cos*(©) |, (3.19)
MoR*(1—B2)L
Eqip = HoMo 4( A7) [(1 —N;)sin?(®) 4 2N, cos?(0)], (3.20)
MoR*(1—B2)L
Egiy = 2020 (=PI (in(0)2 — N (1 — cos2(©)) + 2N, cos(O)]. (3.21)

4
Sendo assim, a energia dipolar para o modo de reversdo coerente para um tubo cilindrico é dada

por:

2(1 _ R2
ES, = ’”‘O”M‘)Rf POL (i02(@) + N.(3c0s2(@) — 1] | (3.22)

Este termo energético € de fundamental importancia, pois 0 modo Coerente € sempre

referéncia para estudos comparativos.
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3.2 MODO DE REVERSAO VORTEX

No caso em que ocorre a reversdao da magnetizacao através da propagacdo de uma
parede do tipo vortex, o processo sera caracterizado por dois parametros. O primeiro € a posicao
do centro da parede de dominio (z,,), onde a magnetizacdo estd orientada sobre o plano XY,

descrevendo um vértex perfeito, e o segundo € a largura da parede de dominio (wy ).

Figura 10 — Representacdo esquemadtica do nanotubo, os momentos magnéticos € o0 modo de
reversao do tipo vértex, em que a largura da parede de dominio € representada por

wy e a posi¢ao do centro da parede de dominio por z,,.

Fonte: [64]

A magnetizagdo neste caso € descrita por:

< w
= 2

my(2) +m(2)8, zw—%<z<z,+ Y. (3.23)
L

Utilizando a representacdo da magnetizacao descrita em (3.23), podemos calcular as energias

envolvidas neste processo. Inicialmente, comecando pela energia de troca E,y.:
EV. =A / (V-im)*dV, (3.24)

que neste caso, € a equacdo da energia de troca para o modo vértex de um tubo magnético isolado.

Lembrando que em coordenadas cilindricas:

A~

£ = peos(9) — fsen(9)
= psen(¢)+ @cos((l)). (3.25)

A\
|
[\ )Y



Capitulo 3. ESTUDO ANALITICO DOS MODOS DE REVERSAO DA MAGNETIZACAO PARA NANOTUBOS
MAGNETICOS 44

Podemos expressar o divergente de uma fungdo vetorial F' em coordenadas cilindricas como:

- 1 8 1 d d
V. — - .
e tomando o divergente da magnetizagcao nestas coordenadas, teremos:
14 19 d
V-m= + = (m (3.27)
53 e o 5 me) + 5 (me)

Representando 7 = my (z) @ +m.(z)Z, no intervalo z,, — % <z <z, + %, teremos:

_ — 1
V.= ;1‘7’ (sin(¢) +cos(¢)) — %sin {n(z sz + 5)} , (3.28)
ou seja:
2 mﬁ, o[ a1
(V-m) :F(l+sin(2¢))+msin {71:( ” +§)] , (3.29)
entdo, a energia de troca para o modo vértex é dada por:
R 27'L'Zw+2 2 > |
A// / {—2 1+sin(2¢)) + %sin2 [E(Z WZW +§)} tpdpdodz |, (3.30)
ﬁR 0 Zw_*
lembrando que
my=1—m; . (3.31)

Resolvendo as integrais da equacdo (3.30), separadamente, chegamos a uma expressao para a

energia de troca:

E;;:A{nwln (%) - 23;’2(1—/3 )} : (3.32)

Os célculos referentes a energia dipolar (magnetostatica, E:i/ip) para a reversdo da magnetizacao

no modo vértex, sdo feitos considerando as equacdes (3.1) e (3.2), além disso, vamos organiza-los
utilizando U = Us + U,,, onde Us representa o potencial superficial e U,, o potencial volumétrico.

Para o célculo da energia dipolar, € utilizada a equacao:

aU aU
Vo o_ il el
Egip —V/{Mp(z) 9 +M,(2) o }dV, (3.33)
sabendo-se que:
{ Us =n-M— (3.34)
u =V-M

Para o potencial associado a energia superficial, temos:

s = - [azay { RMy(d) _ BRMy(2) }+L [vapa { ML) M)
i [P lper P lppr ) 47 et e [F=F Lo

(3.35)

b
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em que podemos representar as componentes da magnetizagdo M como:

Mp(z) = Msin(p)sin[©(z)]
My(z) = Mcos(p)sin[O(z)], (3.36)
Mi(z)  =Mcos[O(z)]

p € a medida da componente fora do plano xy (componente radial da magnetiza¢do). Levando em
considera¢do um cilindro muito longo (L — o), obtem-se uma casca cilindrica. Utilizando apenas
os dois primeiros termos da expressdo de Us e utilizando a func@o de Green em coordenadas

cilindricas:

1 —li exp[il(¢—¢')]/{Jz(KP)Jz(KP')exp(—k\Z—Z’ )} dk, (3.37)
- 0

F—r ] A

em que J;(Kp) sdo fungdes de Bessel [65]. Substituindo a equagio 3.37 na 3.35, teremos:

Us = /a’k/dzRMp /d¢ Z explil(¢ — ¢")[Ji(Kp)Ji(Kp") exp(—k| 2 =2 [) [p=r

0
o [k [amyc / 40" Y. expli(9 0\ IRBA(KP)H(Kp ) exp(—K 2= | ly-p
0 l_‘

(3.38)

X / dk{ | My ) [exp(—4 22 | Go(KpMO(KR) ~ B (KpMo(KBR))] .
(3.39)

Organizando os termos,
Us = g/koo(Kp) {/dz’Mp (2) [exp(—k| z—2"|) (Jo(KR) — BJo(KBR))] } . (340
0

Podemos aqui definir uma fungéo f tal que:

fo(k) = Jo(kR) — BJo(kBR), (3.41)
com isso

R (]
Us=7 / dkJo(Kp) fo(k) / d7Z My (7 )exp(—k|z—7'|). (3.42)
0
O potencial possui simetria axial, ou seja, Us = Ug(p, z) e portanto:

— =0. (3.43)
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Podemos encontrar a energia dipolar, com a contribui¢ao superficial, substituindo a equagao

(3.43) na (3.33). E calculando as integrais radial e angular, teremos:

R
Egip = ”/dkf /d /de /dsz Nexp(—k|z—7 ) b +

{B/JO kp pa’p/dzM (/dsz Jexp(—k| z—z |)>

(3.44)
Observemos que uma das propriedades da funcio de Bessel é:
aJo(k
(()9(,)m — (— 1)k (kp). (3.45)

Dessa forma:

Egip = HoRn/dkfo /pdp le(kp)/dZMP<Z)/dZ/Mp<Z/)CXp(—k| =2 b+

/ ntkp)pdp [ devt ()2 ( [ a2y expl(—H 2 |>)
BR

(3.46)

Podemos usar ainda as relagdes:
0= [ 1.(kp)pdp (3.47)

BR
k) = / dzM,(2) / d7'Mp () exp(—k|z—7|) (3.48)
_ / dZMZ(z)a% ( / dZ My (2 )exp(—k| z— 2 |)) . (3.49)
€
-
Egiy = MO8 / dk fo (k) {Go (k) Aa (k) — kG (K) A1 (K)} (3.50)
0

A fungdo G| (k) pode ser escrita em termos de fun¢des hipergeométricas. As fungdes A (k)
e Ay (k), nas equagdes (3.48) e (3.49), dependem do campo de magnetizagdo. Nos proximos
célculos, utiliza-se a representacdo explicita para o campo de magnetizacao usando no ansatz

variacional. Logo, calculando as integrais explicitamente, obtem-se:

Ai(k) = M?sin*(p)Q(k), (3.51)
Aa(k) = M2sin?(p) () [0(k) — K (K)]. (352)



Capitulo 3. ESTUDO ANALITICO DOS MODOS DE REVERSAO DA MAGNETIZACAO PARA NANOTUBOS

MAGNETICOS 47
Sendo:
kw? 2m2w? (1 +exp(—kw))
k) = 3.53
(k) n2 4+ k*w? (T2 +i2w?)? 7 (353)
—kL\ 4w? cosh(%w)
K<k>:exp( ! ) s cosh(kzy). (3.54)

Substituindo as expressoes (3.51), (3.52), (3.53) e (3.54) na (3.50), obtemos a energia dipolar

superficial:

. 2 7
Edr — % O/ {sin (ZTIE) AR)OK) — K(K)] —sinz(p)kGl(k)Q(k)} folk)dk|. (3.55)

Para a contribui¢ao volumétrica, temos que considerar as relagdes do divergente de uma funcao
(3.26) e as expressoes para as componentes da magnetizacdo (3.36). Logo, aplicando o divergente

no vetor magnetizagao M, temos:

10 1 0 d

V- M=_—___ ~ -
Myop oM.
p dp 0z
_Mp oM. 20
- p 9z
M . , d[M cos[O(z)]]
= — Q) _—
p sin(p)sin[®(z)] + 3z
Assim, o divergente da magnetizagao é:
V.M = Msin[0(2)] {Sm(”) _40G) } (3.57)
p dz
Lembrando que o funcional ®(z) é expressa como:
2—2w 1
O)=mn { — 2} , (3.58)
e sua derivada com relagdo a z é,
de(z) =
W (3.59)
Substituindo a equacao (3.59) na (3.57), teremos:
V.M = Msin[0(z)] {S“;ﬁ—f}. (3.60)
w

Esta "carga"magnética volumétrica estd localizada na regido da parede de dominio, onde M, # 0
e M, muda de M a —M, e usando a expansao da fun¢do de Green em coordenadas cilindricas,
(3.37), no potencial magnético da equagdo 3.2, teremos:

- /mdvﬁ (3.61)

A ) r—p
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Assim:

Uv:—_l/ Y explil(é— o) /M sin[® )]{Sin(p)—v—jz}Jz(kP)Jl(kP/)exp(—HZ—ZI|) av'.

4m = p
(3.62)
O elemento infinitesimal do volume em coordenadas cilindricas é:
= pdp'd¢'d . (3.63)
Resolvendo as integrais em p’ e ¢’ e definindo:
= [ Jotkp)dp" (3.64)

BR

fazendo [ = 0 no somatdrio, teremos a expressao para o potencial volumétrico:
T
/ ak {B(0)sin(p) ~ ZGo (k) bJo(kp) / d7 sin[®( ) exp(—klz—Z]).  (3.65)

E que,
0= [ d.(ke"p'dp’ (3.66)
BR

2 . .. . . ou,
E observado que o potencial possui simetria axial, U, = Us(p,z), como consequéncia % 5 =0.

Substituindo U, na expressao da energia (3.33), e calculando as integrais:

EJP = / pdp / do / dzx
/dk( sin(p) — nGv?}(k))Jo(kp)/dz’sin@(z')exp(—k!z—Z'I)

_ HoM pdp/d¢/dzx

M. Z)(}% /dk (B(k) sin(p)—%(k)) ]O(kp)/dz’sin®(z/)exp(—k|z—Z/D
0

(3.67)
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Organizando os termos na equacao (3.67), teremos:

L oo
- —uoM
Ef’l’ = M/dsz /dk B (k)sin(p) — EGo(k)] /a’z’sin@)(z')exp(—k\z—z’])x

/ pdpajo ) piz / dzM (2 / B0 sin(p) — Gok)] [ Jokp)pdp =
BR

3 {/dz’sin@(z’)exp(—k|z—z’|)} :
(3.68)

e utilizando A (k) e Az(k), (3.51) e (3.52) a energia dipolar serd dada por:

Edip = % / dk [B(k).sin(p) - #@Go(k)l {A1(K)kG1 (k) — A2 (k)Go(k)}.  (3.69)

Com isso, a contribui¢do volumétrica final para a energia dipolar, reduzindo-se a:

g _ o’ /dk{ Glo() - <>]}—

B ,uon /dkﬂGv?;(k) x {B(k).[Q(k) — K (k)] + k.G (k).Q(k)} .sin(p)+ (3.70)

s [ dikB(K).k.Gr(BQ(0) sin’ (p).
0

Assim, a expressao para a energia dipolar total no modo vértex, pode ser dada por:

[}

Bl = mato MR, [ 5511 (KR) — B (BRR)] (s + ) 1)
0

em que fs = fs(w,z) e fu = fu(w,z), sd0 expressdes relacionadas aos termos superficial e

volumétrico, definidos por:

fo— 1+ exp(—ikr) — ZPLEHEZ )] Fexp(han) o (k—w> , (3.72)
1_|_ k W 2
e,
= %W — [exp[—k(L — z)y)] + exp(—kz,,)] cosh (%W) N 1 +exp(—kw) (3.73)

1+k2w2 <1+k2 2)2'

No decorrer das explicagdes, iremos verificar outras contribui¢des energéticas para o modo de
reversao do tipo coerente e vortex. Na prfoxima se¢do, abordaremos o modo de reversao da

magnetizacdo do tipo transversal.
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3.3 MODO DE REVERSAO TRANSVERSAL

A diferenca do caso anterior para a parede de dominio do tipo transversal, é que se deve
considerar uma componente da magnetizacao total no eixo x, m,. A esquematizacao para o

nanotubo apresenta o0 modo de reversdo do tipo transversal, que se encontra na Figura 11.

Figura 11 — Representacao esquemadtica do nanotubo, os momentos magnéticos e o modo de

reversao transversal.

Fonte: Produzido por [64].

A magnetizacdo da parede de dominio Transversal, 71’ (z), pode ser definida de acordo

com:
%, 0<z<zy—73%
my(2)2+my(2)2, 2w —4 <z<z0+7%, (3.74)
_25 Zw + v_2v <z<L

em que wr € a largura da parede transversal e m;(z) = cos[®(z)], igualmente a0 modo vortex.

Neste caso, € conveniente escrever a magnetizacao em coordenadas cilindricas:

A

£=pcos(¢) — ¢sen(¢9)
$ = psen(9) + dcos(9) , (3.75)

I
IS

Z
de forma que a magnetizacio dentro da parede de dominio seja representada:

i = p (mx(z) cos(¢)) — @ (mx(2) sin(9)) + 2m(2). (3.76)
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Calculando a energia de troca, temos que tomar o divergente em coordenadas cilindricas.

19 19 2
V'm—pap(P p) T+ E%("’Hb)Jﬁa—Z(mz)
2 (pmacos()) + 5 S (~musin(@) + 5 (). 37
1 d(m)

= E(PMCOS((P)) —mxcos(f) + —-

V.ﬁfz:.%{cos [n (Z_WZWJF%)H (3.78)

Assim, teremos:

— "sine(). (3.79)
w
Por conseguinte,
2
T
V.in)* = = sin’ @ 3.80
(V) = 2 sin0(z). (3.80)
A energia de troca:
27 R Zw+2
E,.. —A// / — sin 20(z)pdpdodz (3.81)
0 ﬁszff
wty
ET —a™ / ¢ / pdp / sin? @(2)dz. (3.82)
Zw_j
Calculando a integral em z, temos:
Zw+%
) w
/ sin” O(z)dz = 5 (3.83)
Zw_j
Desta forma, a expressao para a energia de troca €:
AT’R?
Epe=—5— (=B} (3.84)

O célculo para a contribui¢do da energia dipolar para o modo transversal € idéntico ao realizado

anteriormente para o modo vortex. A equacao resultante sera:

oo}

dk
Efy = THoM*R® [ 45 1 (kR) — BJ1 (BKR) (g5 + ) | (3.85)
0

com:

ol (w1 exp(—kw)
2 w €X w
e i i)

1+ ’fr—zvz 2 1 4 Bw? (3.86)

g(w,zw) = fu(w,zw)
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A contribuicdo dipolar volumétrica das paredes dos modos Vortex e Transversal, sdo descritas
pela mesma expressdo, mas ndo necessariamente terdo o mesmo valor, devido as diferentes
localizagOes das paredes de cada modo. Na proxima secdo, abordaremos outras contribuicoes;

energia de anisotropia magnetocristalina e energia Zeeman, para cada modo de reversao.

3.4 CALCULO DA ENERGIA MAGNETOCRISTALINA

Os célculos da energia de anisotropia magnetocristalina sdo feitos para duas simetrias, a

cubica e a uniaxial. A expressdo para energia magnetocristalina cubica até segunda ordem é:

2.2 2.2 2.2
Eanis.c = Kc/ {mxmy + mym, + mzmx} dv, (3.87)
v
e a expressdo para energia magnetocristalina uniaxial é:

Eanis.u = Ky / mzdv, (3.88)
\%4

onde, K, e K,, sdo as constantes de anisotropia ctibica e uniaxial, respectivamente. Vamos obter
as expressoes para cada modo de reversdo, iniciando com o modo Transversal, em que a energia
¢ dada pela equacdo:

anis.u —

El. . =K, / nlay. (3.89)
\%

Utilizando a magnetizacdo para este modo de reversao, (3.74) e as relagcdes das coordenadas

cilindricas, (3.75), representamos a integral volumétrica como:

2 R ZW+%
Ehiu=—Ki [do [pdp [ cos’@()dz (3.90)
0 ﬁR ZW*%
> ﬁz 5 Zw‘l‘% 1
R — P“R 7—7
El =—KA2n {Tl / cos’ {7: { - L E] }dz, (3.91)
Zw_%
em que a ultima integral resulta:
wty .
/ cos? dm |y Vg = (3.92)
w 2 2
Zw*%

A expressdo para a anisotropia uniaxial para o modo Transversal é:

ET = KaR1-BHY | (3.93)

anis.u — 2
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No caso do modo Coerente, efetuamos o cdlculo da energia magnetocristalina uniaxial utilizando

a equagao (3.5):

27 R L
Egisu = —Ku / d¢ / pdp / cos’ @(z)dz (3.94)
0  BR 0
L
R> — ﬁz.Rz 77—z 1
ESisu=—K2.m [T} /cos2 {ﬂ { " Y+ 5] }dz. (3.95)
0

Neste modo de reversdo, o tamanho da parede de dominio, w, € igual ao comprimento do

nanotubo, L. Utilizando a equagao (3.92), teremos:

R*—B?R*| L
Eacnis.u = _KMZE ﬁ A (396)
2 2
Encontramos que a energia magnetocristalina uniaxial para o modo coerente é dada por:
c TLR? 2
Eanis.u = —K,u D) [1 - B } . (3.97)

Para obtencdo da energia magnetocristalina cubica, temos que utilizar sua magnetizacao, a
qual é dada pela equacao (3.23), substituindo os versores descritos na equacao (3.98), no vetor

magnetizacdo, teremos a equacao (3.99):

¢ = —%sin(¢) +Hcos(¢). (3.98)
=2
Dessa forma:
i = —mg(2) sin(9) 2 +mo () cos ()7 +m(2)2, (3.99)

e os produtos entre cada componente da magnetizacao resultam em:

m)%mg = m‘q‘, sin”(¢) cos?(¢)
mymZ = mgmZcos*(9). (3.100)
m2m?2 = mém? sin?(¢)

Portanto a expressdo para mg(z) é dada por:

me (2) :sin{ﬂt<z_wzw—|—%)}. (3.101)

Do célculo da energia magnetocristalina cubica em coordenadas cilindricas, teremos:

EXnis,cch/PdP / /{m;t sin®(¢) cos®(9) -+ mym? [sinz(q))—i—cosz((p)]}d(pdz. (3.102)
“wo
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Substituindo as expressoes para mg(z) e m;(z) na equagio acima:

2p2
R
EV. .= B { //sm )sin?(2¢) dzd¢+//s1n cosz(@)(z))dq)dz}
(3.103)
Os resultados para cada integral sdo dados por:
1 2r Zwty 3
1 / sin”(2¢)d ¢ / sin*(0(z))dz = 3%” (3.104)
0 =Y
e )
27[ Zw“l‘%
) 2 wr
/ d¢ / sin(6(2)) cos*(@(2))dz = . (3.105)
0 ZW*%
Entao: ( 2)
1-8 3wn wr
EV. . =KR? 5 { ot T} : (3.106)
Organizando os termos na expressdo da energia magnetocristalina cibica, teremos:
14 2 2y J 1
E .= KR wr(l—p7) aall (3.107)

Sendo assim, os termos cuibico e uniaxial podem ser incluidos na teoria micromagnética. Nos
célculos desta ultima secdo, obtivemos as energias uniaxial e cubica, as quais foram definidas
para cada modo de reversao. Nas equacdes 3.108 e 3.109, vemos as expressdes para os modos

vortex e transversal, estes sdo idénticos aos acima relatados. Com isso:

TwR?
Ec‘l/ms u— Ecz;us u = —Ky 2 [1 - ﬁz} . (3.108)

E a anisotropia magnetocristalina ctbica ¢ dada pela seguinte expressao:

11 11
Ejse = 3 —E! .= KRwr(l—B?) {6—4} : (3.109)

Vemos que alguns termos de energia sdo semelhantes na forma para ambos os modos de reversao,
mas ndo sdo numericamente iguais, pois a largura da parede de dominio, para ambos os modos, é
geralmente diferentes. Finalizando as contribuicdes energéticas, temos a energia Zeeman, a qual
¢ a mesma para ambos os tipos de parede de dominio e ndo depende do comprimento (largura)

da parede (w).

3.5 CALCULO DA ENERGIA ZEEMAN

Para os cadlculos da energia Zeeman € utilizada a expressao:

EZ:—uO/M-ﬁdV. (3.110)
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Na equagdo 3.111, vemos o momento magnético e o campo aplicado definidos como:

—

M = MyzZ
_, . (3.111)
H=H?
Tomando a integral volumétrica em coordenadas cilindricas:
R 2 Zw
E; = —,quoH/pdp/dq)/dz. (3.112)
BR 0 L

Resolvendo as integrais e fazendo algumas manipulagdes algébricas, a energia Zeeman é dada

pela expressdo:

MyHR?

£, — HOMOHR®
2

A equacao (3.113) mostra que esta energia apenas direciona a parede de dominio, em que,

(1—B>)(L—2z,) | (3.113)

para um campo externo H positivo, a energia Zeeman € minimizada se z,, — L. Apds todos os
célculos, a energia total para cada modo de reversdo da magnetizacao, terd a contribuicao de

cada uma destas energias. Assim, teremos que:

Modo Coerente:

C C c C

Etotal = Edip + Eanis + EZ (3.114)
Modo Voértex:

Ejrar = Evee + Ejip + Egis + E} (3.115)
Modo Transversal:

Efyat = Ebve + Edip + Eapis + E7 - (3.116)

De forma geral, o objetivo de estudar estes cdlculos das energias envolvidas em cada modo
de reversao, estd vinculado a andlise de um diagrama de fase mostrando os respectivos modos
em fungdo de B. Como ja relatado durante este Capitulo, todas as energias envolvidas foram
obtidas para um Unico nanotubo isolado, e os cédlculos foram demasiadamente complicados,
mas utilizando as propostas pré-determinadas, os calculos se tornaram de facil deducao. Para
os célculos das energias de um arranjo hexagonal de nanotubos, a dificuldade encontrada é
bastante alta devido as diversas interagdes que ocorrem no arranjo de nanotubos magnéticos. Na
literatura, foram observados dois artigos que demonstram apenas interagdes entre dois nanotubos,
pode-se observar as dificuldades encontradas pelos autores [66, 67]. Por isso, a implementagdo
de simula¢des micromagnéticas, nestes casos, sd0 necessarias, pois as andlises das interagdes
ocorridas em um arranjo de nanotubos podem ser bastante complicadas. No préximo Capitulo,
apresentaremos os principais estudos sobre nanotubos magnéticos, com énfase nos materiais
ferromagnéticos niquel e cobalto. Serdo analisados resultados obtidos através de simulagdo

micromagnética, calculos numéricos e dados experimentais.
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4 NANOTUBOS MAGNETICOS

Desde a descoberta dos nanotubos de carbono por [ijima em 1991 [68], uma grande
atencdo tem sido voltada as nanoestruturas tubulares ocas, devido a sua importancia particular
em diversas aplicagdes. Mais recentemente, nanotubos magnéticos foram crescidos [2,10,69-71]
motivando intensa pesquisa. A compreensdao dos processos de magnetizacdo dessas nanoes-
truturas, torna-se uma questado importante para suas aplicacdes em dispositivos spintronicos
[72,73]. As aplicagdes tecnoldgicas desses sistemas requerem um profundo conhecimento de
seu comportamento magnético. Por exemplo, Figura 12, espera-se que mudancas no raio interno
dos nanotubos afetem fortemente o mecanismo de reversao da magnetizacao [63] e como con-
sequéncia, a resposta magnética global [63, 69]. Os nanotubos tém propriedades magnéticas, as
quais possibilitam analisi-los utilizando ressondncia magnética, com isso, tornam-se uteis em
aplicagdes de diagnostico [74]. E além destas aplicagdes, os nanotubos podem se adequar a apli-
cacdes em biotecnologia, pois sabe-se que sua estrutura possui baixa densidade, possibilitando a

flutuacdo em diversas solucdes [2].

Figura 12 — Esquema dos parametros geométricos do nanotubo magnético. Se¢ao reta, com seus
raios interno r, externo R, razdo 3, o comprimento L e o dngulo 6 entre o eixo do

nanotubo e o campo aplicado H,,.

A
A
R
T
r >
/-
Ll K

B=r/R

Vista do topo.

-
Fonte: Produzida por [75] e modificada pelo autor.
As propriedades magnéticas dos nanotubos, como o campo coercitivo e sua dependéncia

angular, os mecanismos de reversdo da magnetizacdo e a configuracdo dos momentos magnéticos,

sdo as principais fontes de estudos atualmente [20, 63,76]. Sabe-se, da literatura cientifica, que
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a coercividade e os mecanismos de reversdo da magnetizacdo sdo propriedades importantes
dos materiais magnéticos, devido a muitas aplicacdes, como em imas permanentes, gravacao
magnética e eletronica de spin. Com isso, sua compreensao ¢ um desafio permanente para os
pesquisadores envolvidos no estudo das propriedades desses materiais. E estas propriedades
magnéticas podem ser modificadas pela mudanca de alguns dos parametros geométricos dos
nanotubos, como seus raios interno e externo (r, R), comprimento (L) e campo magnético
aplicado (H,) numa direcdo definida por 6, sendo o angulo do campo aplicado com o eixo do

nanotubo [17,77,78], observamos na Figura 12, esquematicamente, os parametros geométricos.

Como jé citado, coercividade e remanéncia sao importantes propriedades de materiais
magnéticos, por isso iremos abordar resultados relacionados a essas propriedades magnéticas e
outras encontradas na literatura. Vdarios autores se utilizam de softwares como OOMMF, NMag,
MuMax, etc, para estudar estas propriedades magnéticas. Dentre muitos, Lebecki et.al. [27]
utilizam o OOMMF para obter curvas de histerese em um arranjo de nanotubos de Cobalto, em
que na simulacdo, realizada pelos autores, a temperatura usada foi obtida, anteriormente, através
de experimentos. Neste artigo, os autores abordam um arranjo de nanotubos que possuem um
diametro externo de 50 nm e comprimento de 90 um. A simulagcdo negligencia as interagdes
entre particulas na matriz, seguindo a rotina descrita em [2], e assim pode-se modelar um tnico
nanotubo tridimensional isolado. Na Figura 13, observa-se o perfil suave do ciclo de histerese
experimental, a baixa coercividade e remanéncia nao podem ser explicadas nem pela forma do
nanotubo nem por sua anisotropia cristalina. Entretanto, a menor dimensao da espessura pode
indicar uma mudanca na dire¢do do eixo de facil magnetizagdo do tubo e a estrutura FCC-Co
apresenta uma pequena anisotropia cristalina, cujo valor é —0,055 MJ /m>. Com isso, os autores
explicam os dados experimentais sugerindo a presenca de uma forte anisotropia com o eixo do
nanotubo, assim analisam como sendo de origem magnetoeldstica. Além desta explanacgdo, outra
possibilidade seria o efeito exchange bias resultante da interface entre cobalto ferromagnético e
a camada de 6xido de cobalto anti-ferromagnético. Outros autores, como J. Escrig et. al. [29],

relatam os efeitos da anisotropia em nanotubos.

No decorrer do artigo da referéncia [29], os autores calculam expressdes analiticas para
a energia magnética total de duas configuragdes internas de tubos nanométricos, além disso,
apresentam uma anélise de um diagrama de fases magnético como funcao de varios parametros
geométricos, tais como raio externo, comprimento e a razdo 8 definida na Figura 12, obtendo
este diagrama ao considerar propriedades de anisotropia de quatro materiais: ferro, cobalto,

permalloy e niquel.
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Figura 13 — Curva de histerese de um conjunto de nanotubos paralelos de Co rodeados por uma
matriz porosa ndo magnética. O campo externo € aplicado ao longo do eixo do tubo.
O sinal ferromagnético (pontos) € extraido dos dados experimentais, Ty, = 300 K.
A linha continua representa os resultados das simulagdes numéricas. Lado direito:
dados experimentais junto com a simula¢do micromagnética em 7;,, = 1,8 K. Lado
esquerdo: distribuicdo log-normal dos coeficientes de anisotropia, K, obtida por
ajuste dos dados experimentais. A seta indica o valor de anisotropia cristalina para
FCC-Co [1].

T v r T . r
Distribuicao da constante de anisotropia, K

A .

0.

(® Experimental , Texp =300 K

——— Simulagio

K] (x0.1MJ/m?)

MIMg

200

200

Fonte: Produzida por [27] e modificada pelo autor.

As expressOes para as energias (troca Eey., dipolar Ey;, € magnetocristalina Ec) foram
obtidas e escritas como fun¢do dos pardmetros caracteristicos do nanotubo, como raio interno e
externo, r ¢ R, o seu comprimento L, o comprimento de troca (Lexe = /24 / ,LLOMSZ) e as razoes f3
=r/Re y=L/R. Estes cdlculos foram realizados para cada modo de reversdo da magnetizagao,
podendo aparecer no nanotubo um modo vortex (V) ou coerente (F). Sendo assim, pode-se
observar na Figura 14 os diagramas de fase, fazendo-se L/Ly, como fungio de R/Ly., em que
foram apresentados dois valores da razio entre os raios, § = 0,7 € 0,9. No diagrama da Figura 14
cada linha separa a configuracdo do modo F (superior esquerda) do modo V (inferior direita).
Os autores observaram que, para o Cobalto, a linha de transi¢io entre os modos de reversao
se encontra muito proxima ao eixo das abcissas, com isso, 0 modo F estd presente em quase
toda a faixa estudada, além disso, os autores consideraram que devido a anisotropia ser muito
baixa para o permalloy, os resultados estdo em concordincia com um material cuja anisotropia €

praticamente nula.
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Para especificar os resultados, os cdlculos foram feitos para nanotubos magnéticos com
os seguintes parametros, R =90 nm e L = 60 pum [2], com isso, os resultados sdo apresentados

na Figura 14 como pontos: para Fe (1), Co (2), permalloy (3) e Ni (4).

Figura 14 — Diagrama de fases para nanotubos magnéticos dando as regides no plano RH onde
uma das configuracdes tem menor energia: fase F para a esquerda superior, fase V
para a parte inferior direita. Os pontos 1, 2, 3 e 4 sdo resultados obtidos para R = 90
nme L =60 um [2].

a
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Fonte: Produzida por [29] e modificada pelo autor.

Observa-se no diagrama, Figura 14, que dentre todos os pontos, o nimero (4) esta
mais proximo da linha de transi¢do entre os modos de reversao, esta andlise € feita quando
comparada aos outros pontos. Os autores supuseram que este fato indica um resultado para o
campo coercitivo mais baixo (inferior aos outros estudados no artigo). Mas para os outros casos,
os quais se encontram dentro da fase F (modo coerente), devem possuir o campo coercitivo mais

alto. Com isso, Escrig el. al. mostraram que a anisotropia desempenha um papel fundamental no
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estado fundamental dos tubos magnéticos, em que o estado magnético dos nanotubos depende
fortemente do material utilizado, bem como de cada um dos parametros geométricos que o
definem. E considerando a anélise da coercividade, tem-se que o melhor material para dispositivos
de baixa coer¢do, mostrados no diagrama da Figura 14 é o Niquel, com R /L. em torno de 10 e
para quase qualquer valor de L/L,,.. Esta condi¢do é favorecida para nanotubos com espessura
pequena (B préximo a 1,0), caso contrario, o Cobalto sempre apresentara alta coercividade,

tornando-se quase independente da razdo 8 do nanotubo.

Seguindo o estudo de diagrama de fases, outro artigo na literatura, que relata este tipo
de andlise, foi publicado pelos mesmos autores Escrig et. al. [17]. Neste artigo, faz-se uma
abordagem de um diagrama baseado na energia total reduzida para cada modo de reversao da
magnetizacdo, configuracdes vortex (V) e coerente (F), como fungio de 8 para L/L, = 5000
e R/L, = 25. Para estes parAmetros dos nanotubos, observou-se a existéncia de dois pontos de
transi¢do, em que corresponde a, aproximadamente, 8 ~ 0,4 e 8 =~ 0,68, Figura 15 (a). Dentro
destes dois valores, 0 modo vortex € preferencial, diminuindo-se o raio externo, os dois pontos

de transi¢d@o colapsam em um tnico ponto, o qual corresponde a 8 ~ 0,55, Figura 15 (b).

Figura 15 — Energia magnética das configuracdes coerente (circulos em azul) e vortex (triangulos

em vermelho) de um tubo em unidades de ,qugLi, em fungédo de f3.
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Fonte: Produzida por [17] e modificada pelo autor.

Para valores menores de R/L,, nenhum ponto de transi¢ao é encontrado, e somente o
modo paralelo (coerente F) € o mais estavel. No artigo escrito por Landeros et. al. [63], os autores
abordam este problema utilizando simula¢des computacionais. Na Figura 16, foi apresentado
dois estagios temporais diferentes do processo de reversdo, os quais mostram a propagacao da
parede ao longo do tubo para os valores da razdo (a) f = 0,17, (b) B =0,33 e (c) B =0,5. A linha
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continua representa a componente axial média da magnetizacao (m;), enquanto que as outras
duas componentes, no plano xy, sdo dadas pelas linhas pontilhadas (em vermelho) e tracejadas
(em azul). Quando ambas as médias de m, e my sdo nulas, aparece o modo Vortex (V), quando
um ou outro € nulo o mecanismo do modo Transversal (T) é observado. A Figura 16 (a) mostra
um claro comportamento do modo de reversdo T, com uma rotagdo helicoidal da magnetizacao
ao longo do eixo do nanotubo. Na Figura 16 (b), observou-se um comportamento no modo T
no estagio inicial (¢1), que € perdido no estdgio (#;) em que o modo de reversao V estd presente.
Por fim, o caso (c) ilustra um modo V ao longo do nanotubo. A Figura 17 mostra os célculos
analiticos para os resultados obtidos da simulagdo feita acima. A Figura 17 (a) representa as
barreiras energéticas para os modos V e T como fun¢do de 3. Foi observado que para 8 = 0,33
ocorre uma mudan¢a no modo de reversdo de T para V, estando de acordo com as simulagdes. No
caso da Figura 17 (b), € analisado as larguras de parede correspondentes aos modos T e V, que
se encontram dadas em nandmetros (nm). Entdo para tubos muito curtos, L ~ w, ndo € possivel
acomodar uma parede transversal (T) ou de vortex (V), dando origem a um modo coerente de

reversdo da magnetizagdo, como Visto nos artigos supra citados.
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Figura 16 — Instantaneos da reversdo nos nanotubos definido por (a) B = 0,17, (b) B =0,33 e (c) B
= 0,5, nas duas fases diferentes do processo. A abscissa representa a coordenada axial,
z, ao longo do tubo e as ordenadas dao os componentes médios da magnetizacao.
m, linha tracejada (azul), my linha pontilhada (vemelha) e m;, linha sdlida (preta),

e tp sdo 0s estdgios temporais no processo de reversao dos momentos magnéticos.

L | | L | |
200 400 200 400
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Fonte: Produzida por [63] e modificada pelo autor.
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Figura 17 — As linhas continuas pretas ilustram: (a) as barreiras energéticas e (b) a largura da

parede para o modo V e as linhas a tracejado azul correspondem ao modo T.
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Fonte: Produzida por [63] e modificada pelo autor.

Analisando a literatura, hd varias formas de se estudar as propriedades dos nanotubos,
neste momento serdo abordadas as propriedades magnéticas dos nanotubos como fungio da
dependéncia angular. O artigo produzido por S. Allende et. al. [79], em que se apresenta a depen-
déncia angular dos modos transverso e vortex em nanotubos magnéticos. Os autores consideram
seus estudos através de expressdes para o campo coercitivo obtidos analiticamente, possibilitando
entender a influéncia da geometria nos processos de reversao, para diferentes valores dos angulos.
Inicialmente, ao observar a coercividade dos diferentes modos, foi encontrado o que impulsiona
a reversao para cada angulo. Na Figura 18, € ilustrado os resultados para um nanotubo de niquel
com L =0,5 um, arazdo § = 14/30, além disso é apresentado na Figura 18 (a) R =10 nm e em
(b) R =25 nm. Na Figura 18, os pontos em azul e as linhas sélidas representam a coercividade
obtidos por simulacdo numérica e por calculos analiticos, respectivamente. Conforme ilustrado
na Figura 18 (a), em um nanotubo de didmetro pequeno, o modo Transversal (T) sera preferencial.
Mas, ao aumentar o raio do nanotubo, Figura 18 (b), € observada uma transi¢cao entre os modos
Transversal (T) e Vortex (V) como fungdo do angulo 8. Nos célculos analiticos, a transi¢@o entre
os modos T e V ocorre de forma abrupta, uma vez que a inclinacdo das curvas da coercividade
no ponto de cruzamento é diferente. Ja para o caso das simula¢des numéricas, € mostrada uma
transi¢ao suave. Na Figura 18 (b),observa-se que em torno do ponto de cruzamento, que se
encontra em 6 = 60°, o processo de inversdo comeca nas extremidades do nanotubo com uma
rotacdo no modo V, propaga-se e termina no centro do nanotubo com uma rotacao em modo T.
Foi observado que além dos modos T e V existe o modo Coerente (C), e que a partir dos célculos
analiticos para ambos os raios, R = 10 e 25 nm, a coercividade € sempre maior para o modo

Coerente (C) que no modo transversal (T).
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Este fato esta de acordo com as simulacdes numéricas feitas neste artigo, pois para o

caso em que 6 = 88°, foi observado pelos autores um modo Coerente (C).

Figura 18 — Dependéncia angular da coercividade, H., de um nanotubo de niquel com L = 0,5
pm, B =14/30¢ (a) R = 10nm e em (b) R = 25nm.
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Fonte:Produzida por [79] e modificada pelo autor.

Seguindo este mesmo raciocinio da dependéncia angular da coercividade, M. P. Proenca
et. al. [30] observaram esta dependéncia em um arranjo ordenado para os materiais niquel
e cobalto, através de cdlculos analiticos. Na Figura 19 , os autores mostram a dependéncia
angular da coercividade para amostras de cobalto, Figuras 19(a) e (b), e niquel, 19(c) e (d),

respectivamente.

Os autores analisaram através de seus resultados que, no arranjo de nanotubos, a coer-
cividade sempre diminui com o aumento do angulo 8, mostrando assim um comportamento
monotonico, e a coercividade estimada utilizando o modo de inversdao de magnetizacdo coerente
(C), obtém valores muito mais altos que os obtidos experimentalmente, Figura 19. Com os
calculos analiticos, os autores confirmaram a presenca de um modo de reversdo de magnetizagdo
transversal no arranjo de nanotubos com didmetros exteriores muito pequenos, para o cobalto,
Figura 19 (a), e para o niquel, Figura 19 (c). No entanto, os nanotubos com didmetros maiores,
d 2 50 nm, apresentam um comportamento ndo monotdnico, em que H, come¢a aumentando
com o 6, atingindo um valor maximo 67 # 0, e entdo diminue para 6 > 07, Figuras 19 (b) e (d).
Esse comportamento nao-homogéneo evidencia uma transi¢ao de dois processos diferentes de
reversdo de magnetizacdo (modos transversal e vortex). Nestes casos, d 2 50 nm, tem-se que
uma vez que o sistema inverte sua magnetizacao pelo modo que oferece a menor coercividade, os
célculos analiticos permitem a identificagdo dos modos de reversao de magnetizacao esperados

para cada sistema, e 0 bom acordo encontrado entre os célculos analiticos e os dados experimen-
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tais da dependéncia angular da coercividade, Figuras 19 (b) e (d), evidencia a existéncia de um

cruzamento entre os modos de reversdo vortex e transversal, este cruzamento ocorrendo para

angulos, teoricamente, preditos estando préximos aos maximos obtidos de forma experimental.

Logo, os autores finalizam o artigo observando que, as pequenas diferengas entre os dados

experimentais e os célculos analiticos podem ser explicadas por desvios das interagdes dipolares

que ocorrem entre nanotubos vizinhos. Sendo estas diferencas o motivo para nosso estudo.

Figura 19 — Dependéncia angular do campo coercitivo medido experimentalmente (quadrados) e

calculado analiticamente (modo C: s6lido azul, modo T: vermelho tracejado e modo

V: verde pontilhado) para arranjos Co (a) e (b), e para arranjos de Ni (c) e (d).
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Fonte:Produzida por [30] e modificada pelo autor.

Considerando um estudo experimental sobre nanotubos, utilizamos o artigo dos auto-

res R. Sharif et. al. [76] para exemplificar, o qual aborda a mudanca magnética de nanotubos

ferromagnéticos em funcdo de parametros geométricos. Neste artigo, foram apresentados os

resultados experimentais relativos as medi¢oes das curvas de H.(0) e SQ(0), em que SQ é a
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remanéncia ou quadratura, isto para varios nanotubos ferromagnéticos (Ni, Fe e Co) eletrode-
positados em membranas de policarbonato gravadas em um trilho e com isso estudar como as
mudancgas na espessura, e = R — r, R o raio externo e r o raio interno, dos nanotubos alteram
as formas das curvas H. e SQ. Para o experimento, o0 comprimento dos nanotubos € de 6 um
igual a espessura das membranas de policarbonato. A morfologia e propriedades estruturais sao
observadas utilizando microscopia eletronica de varredura por emissdao de campo (FESEM) e

microscopia

Figura 20 — Morfologia dos nanotubos de cobalto: (a) imagens em FESEM dos nanotubos de
com espessura e; € (b) imagens em TEM dos nanotubos de espessura e1. A inser¢ao

mostra o padrao de difracdo dos nanotubos mostrando sua estrutura cristalina fcc.

350nm

Fonte: Produzida por [76] e modificada pelo autor.

eletronica de transmissdo (TEM). Para a andlise por TEM, as amostras sdo dissolvidas em
cloroférmio. Para medidas magnéticas dependentes do tempo de nanotubos de Co de espessura
e7, atemperatura € fixada em 300 K e a amostra € saturada com um campo aplicado positivo, entdo
0 campo reverso negativo desejado € ajustado e mantido constante, e as medi¢des de decaimento
da magnetizagdo M(t) sdo calculadas para milhares de segundos. As propriedades magnéticas
sdo investigadas usando magnetdmetro de amostra vibrante e dispositivo interferometro quantico
supercondutor (SQUID). A Figura 20 (a) mostra imagens FESEM do arranjo de nanotubos de
cobalto de espessura e, ~ 150 nm. No artigo foi observado que, os nanotubos de espessura
e1 ~ 50 nm, s@o muito finos para serem analisados por FESEM, por isso, para obter resultados,
as amostras foram dissolvidas e depois examinadas utilizando TEM. A Figura 20 (b) mostra as
imagens dos nanotubos de cobalto através do TEM. E apresentada na Figura 20 (b) uma insercao,
canto direito da Figura, em que aparece o padrao de difracdo de nanotubos e sua estrutura
cristalina fcc. A Figura 21 exibe a dependéncia angular da coercividade (H,) para arranjos
de nanotubos de Co, Fe e Ni, espessuras (a) ej e (b) e;. Na Figura 22, tem-se a dependéncia

angular da remanéncia, SQ (remanence squareness), para arranjos de nanotubos de Co, Fe e Ni,
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espessuras (a) e e (b) e;.

Figura 21 — Dependéncia angular do campo coercitivo para o arranjo de nanotubos de Co, Fe e

Ni, (a) espessura e e (b) e;.
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Fonte:Produzida por [76] e modificada pelo autor.

Da Figura 21 (a), fica bastante claro que a coercividade de todos os arranjos de nanotubos
com espessura 1, primeiramente aumenta com o angulo e depois diminui para angulos mais
altos até 0 = £90°, representando uma variacao no tipo de magnetizacdo (M). Além disso, os
autores indicam que este comportamento da curva de coercividade € similar aos ja observados
em nanofios de niquel [80]. No caso da Figura 21 (b) é verificado que a coercividade (H,) do
Co, Fe e Ni de espessura t, aumenta com o aumento do angulo (6) de 0° até +90°. E como
Jja explicado neste texto, este comportamento também tem sido observado em nanofios de Co,
NiFe, e CoNiFe [80]. Nesta andlise, os autores observaram que para a espessura f,, Figura 21 (b),
representa que a magnetizagdo €, principalmente, determinada pelo modo de reversdo Vortex.
Enquanto que a variagdo do tipo de reversdo para a espessura ¢, Figura 21 (a), representa que em
grandes valores de angulos, a rotacdo Coerente é dominante, enquanto o modo Vortex acontece
para angulos pequenos (0 < +40°). Além do mais, a geometria dos nanotubos apresentam duas
caracteristicas de configuragdes internas ideais de acordo com sua magnetizagdo: Paralelo ao
eixo do tubo e concéntrico ao eixo do tubo. Para as amostras utilizadas no artigo, o diametro
dos nanotubos € de 600 nm, que ¢ suficientemente grande para concluir que o modo Vortex é
o estado mais favordvel, como observado no artigo [81]. No estudo da remanéncia, os autores
abordam a Figura 22 analisando as formas das curvas de SQ (remanence squareness), as quais
sdo determinadas de acordo com o eixo de facil magnetizacao dos arranjos. Pode-se notar que, a
partir das Figuras 22 (a) e (b),os valores de SQ para todos os arranjos de nanotubos de espessuras
t; e t aumentam com o aumento do angulo com maior valor em 6 = +90°, que € o eixo facil

dos arranjos, como observado a partir das curvas de magnetizacdo (ndo mostradas no artigo).
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Além desta andlise, os autores observam que a inversao de magnetiza¢cdo do modo Coerente para

Figura 22 — Dependéncia angular do SQ (remanéncia) para o arranjo de nanotubos de Co, Fe e

Ni, (a) espessura e e (b) e;.
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Fonte:Produzida por [76] e modificada pelo autor.

o modo Vértex, sobre uma certa barreira de energia, também aparece devido a flutuagdes
térmicas [82]. Assim, os autores confirmam que, se esses efeitos forem considerados, espera-
se que a magnetizagdo varie exponencialmente com o tempo, M(t) = M(0)exp(t/7), em que
T = t9exp(—AE /kgT), e a dependéncia exponencial do tempo de magnetiza¢do é devido a uma
altura de barreira de energia, entretanto, em sistemas reais esse comportamento exponencial
raramente € observado devido a diferentes barreiras de energia provenientes da distribuicao da

anisotropia e tamanho [83].

Com isso, t€ém-se que as estruturas reais possuem irregularidades e sdo formadas por
nanotubos muito proximos. As interagdes dipolares sao fortes e podem quebrar a simetria
gerando uma reversao inesperada. Logo, o formato das curvas, H. X ¢ e SQ X ¢, ndo sdo
suficientes para estimar o modo de reversao da magnetizagao que serd formado. Sendo assim, a
simulagdo micromagnética pode ser uma boa ferramenta de estudo, pois em arranjos de tubos
magnéticos medir, diretamente, mapas de momentos magnéticos ao longo de cada nanotubo é
bastante complicado. Com isso, na proxima secdo, serdo feitas explanagdes sobre simulagao
micromagnética utilizando os softwares OOMMF e MuMax3 para simular nanotubos magnéticos

de Niquel.
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5 SIMULACAO MICROMAGNETICA UTILIZANDO OBJECT ORIENTED MICROMAG-
NETIC FRAMEWORK (OOMMF) E MUMAX3

5.1 SIMULADORES MICROMAGNETICOS

Como relatado no final do Capitulo 4, o estudo das propriedades magnéticas de um
arranjo de nanotubos é muito complicado devido as vdrias interacdes existentes. Sendo assim, a
andlise dessas propriedades € mais facil ao se utilizar simulagdo computacional. Com isso, um
simulador micromagnético € um software computacional especializado, que resolve numerica-
mente as equagdes diferenciais, que descrevem o modelo micromagnético. Pode-se utilizar em
uma diversidade de geometrias de amostras magnéticas. Existe uma variedade de simuladores mi-
cromagnéticos que podem ser classificados pelo método de discretizacdo utilizado: simuladores
baseados no Método de Diferenca Finita (MDF) e no Método de Elemento Finito (MEF). Podem
também ser classificados pela licencga de uso: de cédigo aberto ou comerciais [32,52, 84-87].
De maneira geral, dentre muitos simuladores, t€m-se 0 OOMMEF, MuMax3, Magpar, Nmag e
SimulMag. Na discretizacdo, os simuladores baseados em MDF como o OOMMF e MuMax3
[31,32] sdo, em geral, mais rapidos e precisam de menos memoria que os baseados em MEF
[35], como Magpar [88] e Nmag [87]. Por outra parte, os simuladores baseados em MDF sao
utilizados para amostras cuja forma pode ser descrita por uma malha ctbica regular. A eleicao
de um simulador depende dos requisitos de precisdo e rendimento — tempo de execugao do
problema. Além do método de discretizagdo e a licenca de usudrio, outros fatores influenciam
na escolha de um simulador. O suporte para scripts, suporte para a execucao em paralelo e a
linguagem de programacao utilizada, sdo outros critérios. Neste trabalho foram utilizados o
simulador OOMMEF e o MuMax3, que sdo standart em simulacdes micromagnéticas. Ambos sdo
programas de dominio publico que utilizam o método de discretizacao por diferencas finitas e
calculam o campo de desmagnetiza¢do utilizando algoritmo da Transformada rdpida de Fourier
(do inglés, Fast Fourier Transform - FFT), e suportam a programagao em paralelo multithreads
em estacdes de trabalho multindcleo (ndo suportam a paralelizacdo em clusters), além disso
possuem suporte para scripts € ja foram citados em diversas publicacdes cientificas [28,31],
comprovando que os resultados obtidos dos softwares sdo confidveis. Nas secOes seguintes,

descreveremos um pouco sobre cada um destes simuladores micromagnéticos.

5.2 OBJECT ORIENTED MICROMAGNETIC FRAMEWORK (OOMMF)

O OOMMF acronimo de (Object Oriented Micromagnetic Framework) é um simulador
micromagnético desenvolvido e projetado na MCSD (Mathematical and Computacional Sciences
Division) do ITL (Information Technology Laboratory) no NIST (National Institute of Standards
and Technology), em cooperacdo direta com o UMAG (Micromagnetic Modeling Activity Group)

[32], que é um grupo voltado a fazer programas portateis de codigo aberto, além de ferramentas
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para simulacdes micromagnéticas de diversos tipos de amostras. E considerado um cédigo
micromagnético totalmente funcional, com uma interface simples, permitindo que programadores
sejam capazes de mudar os cddigos de entrada e de saida. Estes codigos sdo escritos na linguagem
C++ com Tcl/Tk, em que: Tcl (Tool Command Language) é uma linguagem de programagao
dindmica muito poderosa e fécil de aprender, sendo adequada para uma vasta gama aplicagdes,
incluindo web e desktop, redes e administragdo. De codigo aberto, Tcl € uma linguagem madura,
facilmente implantada e altamente extensivel. Tk é um roolkit de interface gréfica do usudrio
que leva o desenvolvimento de aplicativos deskfop para um nivel superior ao das abordagens
convencionais. Tk é a GUI padrdo ndo sé para Tcl, mas para muitas outras linguagens dinamicas,
e pode produzir ricas aplicacdes que funcionam inalteradas em Windows, Mac OS X e Linux.
O programador nao familiarizado com o c6digo terd uma facilidade devido a linguagem C++,
permitindo que modifique e crie funcionalidades novas. J4 a interface escrita em Tcl/Tk, permite
que o cbédigo seja "executado"em uma grande extensdo de sistemas operacionais. Com isso,
pode-se modificar o cédigo em trés niveis. No primeiro nivel superior, programas individuais
interagem via protocolos bem definidos através de uma rede de sockets. A partir disto, 0s usudrios
podem conectar os moédulos de vérias maneiras, logo novos mdédulos que seguem o mesmo
protocolo podem ser adicionados. O segundo nivel de modificagc@o € de script no Tcl/Tk. Alguns
modulos permitem que scripts do Tcl/Tk sejam importados e executados em tempo de execucao,
e os scripts de alto nivel sdo relativamente faceis de modificar ou substituir. O mmsolve2D, é
responsavel por resolver o problema micromagnético em duas dimensdes, utilizando a equagao
diferencial (ED) de Landau-Lifshitz na dindmica do vetor magnetizacao em uma malha quadrada
2D, além disso, utiliza FFT para calcular o campo desmagnetizante. A anisotropia, campo
aplicado e magnetizacdo inicial podem ser variados, e elementos com diversas geometrias podem

ser estudados.

Nesta secao, sera apresentado brevemente o OOMMF, primeiramente definiremos as
varidveis do problema, as quais temos acesso através de uma janela do programa, mmLaunch,
depois o problema € executado para que os cdlculos sejam iniciados. Cada janela deste programa
€ descrita na secdo. A janela mmLaunch lanca, monitora e controla outras aplicacdoes do OOMMF,

com iss0, acessamos outras janelas uteis, por exemplo:

1. mmArchive (salva automaticamente dados de campos escalar e vetorial),

2. mmDataTable (exibe os valores das varidveis escalares de saida),

3. mmDisp (exibe os campos vetoriais),

4. mmGraph (plota graficos num plano 2D XY),

5. mmProbEd (define ou modifica um problema para que o mmSolve2D solucione),

6. mmSolve2D (monitora a resolucdo de problemas 2D),
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7. Oxsii (monitora a resolucdo de problemas 3D).

Figura 23 — Janela mmLaunch que dé acesso a um conjunto de outras janelas cujas func¢des sao:

salvar, editar e executar o problema .

File Help
 localhost || localhost: @ donahue
donahue |
Programs Threads
mméarchive | mmDisp <3
mmbDataTable =4
mmbDataTable |
mmGraph <5=
mmDisp | Oxsil <b> W
mmGraph | mmGraph <7=
mmProbEd |
mm3olveZD |
oxsi |

Fonte: Produzida por [28].

Comentaremos agora sobre cada uma das janelas uteis contidas no mmLaunch, Figura

23, e iniciaremos pela mmArchive.

1. mmArchive fornece um servigo de armazenamento automatico do campo vetorial. A medida
que o programa € "executado", os dados sdo salvos na pasta do programa como mostrado
na Figura 24. O resultado € salvo como imagem com a extensao .omf e armazenados numa
tabela com valores de todas as varidveis calculadas durante a simula¢do, como: campos,
magnetizacdes, energias, numero de iteracdes dentre outros no formato .odt. Todas estas

saidas sdo geradas automaticamente.

Figura 24 — Demonstra¢ao do mmArchive em execucao.

|2l <25070>mmArchivel202 | .[ ]|

File Help

Status: Opened oommf-small.odt

Fonte: Produzida por [28].



Capitulo 5. SIMULACAO MICROMAGNETICA UTILIZANDO OBJECT ORIENTED MICROMAGNETIC
FRAMEWORK (OOMMF) e MUMAX3 72

2. mmDataTable fornece um display para exibir os dados calculados durante a execugao.
Os dados a serem visualizados sdo selecionados no topo da janela na opg¢ao data. Sua
utilizagdo indica a evolugdo das varidveis calculadas pelo simulador micromagnético. Na
Figura 25, mostra-se a janela data do lado esquerdo e ao seu lado direito, a escolha das

varidveis By , m, , my € m; a serem exibidas no display.

Figura 25 — llustragdo do mmDataTable, mostrando os dados que foram calculados, lado es-

querdo mostrando a janela e do lado direito as varidveis micromagnéticas.

- [
W Iteration
| Field Updates
W Sim Time
File Data Options Help [~ Time Step
Iteration : 673 M Step Size
Field Updates : 1891 R
Sim Time (ns) : 9.52874 W By
Step Size : 0.965 I~ Bz
[m % h| : 0.005406 re
By (mT) : -4 N |m x h|
Total Energy (Jim*3) : 9352.84 I~ MxfMs
Exchange Energy (J/m~3) : 328.02 I~ MyiMs
Anisotropy Energy (Jim*3) :  119.53 [~ MzfMs
Demag Energy (Jfm~3) : 3051.23 | Total Energy
Zeeman Energy (Jfm~3) : 5854.06 W Exchange Energy
Max Angle (deg) : 44.4 W Anisotropy Energy
N Demay Energy
W Zeeman Energy
i Max Angle

Fonte: Produzida por [28].

3. mmDisp mostra as distribuicdes espaciais em duas dimensdes para o campo de momentos,
na Figura 26 € observado, através das cores, a orientacao 3D dos spins. Esta janela também
aceita dados do mmSolver2D, mostrando dessa forma a evolucdo do campo vetorial a

medida que o programa € executado.
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Figura 26 — A janela mmDisp mostra graficamente a evolucdo do campo dos momentos da
amostra em estudo. Neste caso, a amostra tem o formato do préprio nome do
simulador, e a propor¢do € de um spin (setas pretas) para cada duas células. O padrio
colorido estd de acordo com o sistema de eixos, de maneira a indicar a dire¢do 3D

dos spins de cada célula.

Fle View Options Help
+u| 7% | Arrow Subsample: z i Size:| 1.1
oL ** | pata Scale (Afm): |485000 I | Zoom: L
Z-slice (m):| 45.00e-9 | I |

Fonte: Produzida por [28].

4. mmGraph é um display que apresenta semelhanca com a Figura 25, mmDataTable.

Figura 27 — Ilustrag@o da Janela mmGraph, que mostra um grafico da magnetizagdo em fungao

do campo aplicado, a esquerda, e seus respectivos eixos, X-Axis e Y-Axis, a direita.

Fle X %1 Y2 Options Help
| ®-Awis| |
Run on stdprob2-75.mif, with cellsize=20e-9 “* Iteration —{w1-axis] | -
1 —_ ] v I” Ieration
MxiMs “ By
My/Ms N Bz
Mz/Ms Bz [~ By
A MRfMs [~ Bz
“ My/Ms W MxiMs
M S MziMs .’ MYIMS
i ] . Ene
M rgy W Mz/Ms
s /( [~ Energy
N ———r
-100 Bx (mT) 100

Fonte: Produzida por [28].

A diferenca entre mmDisp e mmGraph esta nos dados, que estdo evoluindo num grafico.
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Os dados sao fornecidos ao mmGraph conforme sdo calculados pelo programa. Com isso,
hé a possibilidade de selecionar as varidveis, que serdo plotadas nas opcoes X, Y| e V>

desta janela, Figura 27.

5. mmProbEd oferece ao usudrio uma interface de criacdo e edi¢do dos problemas micromag-
néticos no formato: Micromagnetic Input format (MIF). Também pode funcionar como
servidor, em que sdo definidos os parametros do problema para executar o mmSolve2D.
Na Figura 28, sdo mostradas as janelas do mmProbEd utilizadas para definir o tipo de
problema.

Figura 28 — Janela mmProbEd, a esquerda, e a janela acoplada, a direita , para a defini¢cao do

problema magnético.

—|<6994> mmProbEd { || -

ole Help || I <6934> mmProbEd 1.1.1.0: mabmenu | _{] .

Materal Types | | | |

Material Parameters

Demay Specification Material Name: |Fermalloy

Part Geometry Ms (Afm): |BEDE3
Initial Mag A {JAm): [13E-12
K1 {Jim~3): |0
Experiment Parameters Damp Coef: |D.5

Output Specifications anisotropy type: 4 Uniaxial - Cubic

anisotropy init: % Constant . Uniform XY - Uniform S2

Miscellaneous

x: |1 y: |0 z: |0
x: |0 y: |1 z: |0
0Ok | Cancel | Hext |
Fonte: [28].

E necessério informar os pardmetros do material, como: magnetizacdo de saturagio (M),
constante de exchange (A) e constante de anisotropia (K), que dependem do tipo de simetria
e material utilizado, sendo nescessdrio definir o tipo de anisotropia magnetocristalina

(uniaxial, ctibica) e os eixos.

6. mmSolve2D resolve o problema em uma grade bi-dimensional de células quadradas, esque-
matizada na Figuma 29. Dentro da arquitetura OOMMF, mmSolve2D € tanto um servidor
quanto um cliente. O mmSolve2D € um cliente do servidor de descri¢do de problemas,
aplicativos de exibi¢do e armazenamento de tabela de dados, além dos aplicativos de
exibi¢do e armazenamento de campos vetoriais.mSolve2D € o servidor de controle de
solver e € através deste servico que mmLaunch fornece uma janela de interface do usudrio
(Figura 29) no mmSolve2D.
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Figura 29 — Janela mmSolve2D usada na resolu¢do do problema micromagnético.

_| Inputs |

Status: Run |

Solver: Resetl LoadProblem | Run | Relax | Pause | Field- | Field+ |

Interactive

Exit
Outputs: TutalFleIdl Magnetization

DataTable |

| B Scheduled Outputs |

Outputs | Destination Threads | Schedule |
~ TotalField ~» mmbDataTable<12845> ¥ Iteration EVErY |5
~~ Magnetization || .- mmArchive<128416= W Equiibium  every |1
4 DataTable 4 mmGraph<12847> M Interactive

Fonte: Produzida por [28].

7. O aplicativo OXSii € a interface de usudrio gréafica e interativa para o mecanismo de
computacdo micromagnética Oxs. Dentro da arquitetura OOMMF, o Oxsii € tanto um

servidor como um aplicativo cliente. Na Figura 30 aparece uma esquematizacao do OXSii.

Figura 30 — Janela OXSii usada na resolucao de problemas 3D.

File Help
Reload | Reset | Run | Relax | Step | Pause |
Problem: Mhomefdonahue/magfoommffappfozsfezamples/sample.mif
Status: Run
Stage: 0
Step: 150
Output | Destination | Schedule |
0=s_ExchangeGMNgbr:HiFe:Feld mmDisp<30810:0= | Send |
Oxs_Simple Demag::Field — N
Oxs_StandardDriver::Magnetization | A Vi ' Step every |100
| Stage  every

Fonte: Produzida por [28].

O movimento da magnetizacdo de cada regido é governado pela equacao de Landau, Lifshitz
e Gilbert em conjunto com as equagdes de Maxwell, como discutido em secdes anteriores,
de maneira que o comportamento da amostra é resultado da solucdo de um sistema de varias
equacgdes. Com isso, este procedimento se trata de uma simulacdo das propriedades magnéticas
de uma amostra, ou seja, uma simulacdo micromagnética [89]. As linhas de comando, escritas

no script para 0 OOMME, encontram-se organizadas no Apéndice A desta tese.

Na préxima secao, serd abordado e comentado detalhes sobre outro simulador utilizado
neste trabalho, o software de simulagao micromagnética MuMax3.
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5.3 MUMAX3 - SIMULADOR BASEADO EM GPU

Como mencionado na se¢do anterior, as simulagdes micromagnéticas resolvem a equacao
de Landau-Lifshitz-Gilbert numericamente através de métodos, como o de diferencas finitas.
Como visto, 0o OOMMF ¢é um simulador muito utilizado, por processar os cdlculos na CPU,
o que limita a quantidade de cdlculos que podem ser executados. Sendo assim, tém surgido,
recentemente, softwares de simulacdo micromagnética, que processam os dados utilizando GPU
(unidade de processamento grafico). Um destes programas de simula¢do micromagnética € o
MuMax3, desenvolvido pelo grupo DyNaMat (Dynamics of Functional Nano Materials) na
Universidade de Ghent, Bélgica. O MuMax3 fornece uma linguagem de script, que se torna
simples para simulacdes complexas. Para o propdsito das simulagdes realizadas nesta tese, 0s
parametros mais relevantes sdo: constante de stiffness A (Exchange stiffness), magnetizacao de

saturacao My, constantes de anisotropia magnetocristalina uniaxial K, ou cubica K.

5.3.1 Executando a Simulacido

O MuMax3 oferece algumas opc¢des para executar uma simulagdo, por exemplo, para
uma evolugdo temporal da magnetizagdo, basta introduzir a func¢io run (time), esta fungdo é

utilizada para determinar o intervalo de tempo da simulacao.

Figura 31 — Campo vetorial de output (saida) numa simulacdo do MuMax3. As cores representam

as diferentes orientacdes do campo vetorial.

%

Al b b g

SN NN

Fonte: Produzida por [31].

Para o caso em que a simulacido da magnetizagdo seja feita para procurar um estado de
minima energia, a funcao utilizada € relax(). Além disso, a funcdo relax() desabilita o termo de
precessao na equacao de LLG, ndo havendo a necessidade de definir um alto valor do damping
(amortecimento). Outras fun¢des podem ser utilizadas; minimize() e runwhile(condition). A
funcao minimize() se comporta como a relax(), mas utiliza o gradiente conjugado para encontrar
o minimo de energia, geralmente, sua utiliza¢do torna a simulacao mais rapida que no caso de
usar relax(). A funcdo minimize esta muito bem adaptada para cdlculos de curvas de histerese.
O MuMax3 fornece varias opg¢des para gravar os dados de uma simulacdo, por exemplo: uma
tabela de dados contendo, o tempo e a magnetizacao (normalizada) nas dire¢des x, y e z. Outras

quantidades, como campo efetivo H, sy ou termos de energia, podem ser adicionados como coluna
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na tabela. Todas as quantidades dependentes da posi¢do, como 7(7), podem ser salvos como
campos vetoriais individuais no formato de dados .ovf (OOMMEF Vector Field). Além disso, a
saida definida pelo usudrio pode ser gerada livremente, por exemplo, um arquivo .£xt, armazena os
parametros. Também € possivel tomar snapshots instantaneos da magnetizacao, gerando arquivos
.Jpg diretamente, ou utilizar a op¢do mumax3-convert para gerar imagens a partir dos arquivos
.ovf. Um arquivo .ovf pode ser apresentado como um campo de vetores, como mostra a Figura 31.
Areas com coloragdo uniforme, implicam uma configuracio em que todos os momentos estio
alinhados um em relac¢do ao outro. Uma estrutura de mono dominio ird aparecer como Unica
cor uniforme em toda a amostra. Em principio, qualquer cor pode ser escolhida para indicar
a direcdo da magnetizacdo. Para efeito de comparagdo com os resultados experimentais, um
esquema de cores preto-branco-acinzentado ¢ comumente escolhido, isto ocorre da mesma forma
se a magnetizacio for sondada com técnicas de imagem como Microscopia de For¢ca Magnética
(MFM). No entanto, este efeito torna mais dificil diferenciar as direcdes de magnetizacao de
varios dominios, por exemplo, dreas magnetizadas na direcao y, negativas e positivas, terdo o

mesmo tom de cinza.

5.3.2 Script para Simular no MuMax3

O MuMax3 inclui uma interface de usudrio baseada em navegador, que possibilita o

acompanhamento da simulacao, além de poder modificar no préprio navegador.

Figura 32 — Interface da web do MuMax3, pode-se visualizar os pardmetros micromagnéticos

usados numa simulagao.

mumax® web interface

geometry

gridsize: 256 x 64 x1
cellsize:  1.8953125 x1.953125 x 3 nm3
worldsize: 500 x 125 x3nm3

solver

step: 49107 time: 5.751513e-09s
status: paused

dt: 4.74769%e-14s  fixd: [0 s
fw] (e s mndt [0 s mamt 0 s
(1000 3 erristep: 5.716481e-05 maxerr: [0.0001 _|istep

parameters

Region
Aex [13e11 Jim
B_ext [0.0246 | |0.0043 ] [0 Ex:
B_ext_perRegion [0.0246 | [0.0043 | o | T
Dex [e ] Jmz
JpPol [0 | [o | [o | Aim2
JPol_perRegion |0 | [o | [o | Aim2
Kel [o ] ums3
Kul [e ] Jm3
Msat [Booooo | A/m
alpha [0z |

Fonte: Produzida por [31] e modificada pelo autor.
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Na Figura 32, podemos visualizar a interface web para manipular os parametros mi-

cromagnéticos. Assim, nas Figuras 33 e 34, temos as especificagdes de cada parametro na

interface, para isso, foi utilizado exemplo de um célculo dinamico feito para tubos de niquel,

num arranjo hexagonal. A Figura 33 apresenta a interface principal do MuMax3, que mostra os

parametros micromagnéticos, a geometria, além do estado inicial da magnetizacido. Na Figura

sdo especificados

cada um destes parametros.

Figura 33 — Interface mostrando parametros, como, quantidade e tamanho de células.

@ 127.0.0.1:35367

v console

mumax>

GPU-accelerated micromagnetism

ome [ oomess | camses | |

energia_calculo dinamico campo fixo beta 02 55distancia S Running

[tableautosa
TableAdd(B
TableAdd(E
TableAdd(E
TableAdd(E_
TableAdd(E
TableAdd(E_
B ext = vec
run{le-9)

ve(.le-17}

ext)

exch}

demag)

Zeeman)

anis})

total)

tor{@, @, 500e-3)

type comman

ds here, or up/down

v mesh
gridsize: | 160 x|143 x | 200 cells
cellsize: 2.2e-9 X [2.2e-9 x [5e-9 m3
PBC: 0 x |0 x |0 repetitions
worldsize: 352 X 314.6 X 1000 nm?3
| update |
v geometry
SetGeom( | Universe v |[0 [y[ set |
v initial m
m = | Uniform v .|'(1,D, 0) [ set |

Especifica dimensdes
da simulacio, tais como:
a quantidade de células,
tamanho das células e
aregido de simulagdo.

Especifica a geometria e
o vetor magnetizacdo
inicial da simulacdo.

Fonte: Produzida por [31] e modificada pelo autor.

A Figura 34, mostra a janela do solver. No script sd@o definidos os valores que podem

depois ser observados no solver. Esta janela apresenta os dados referentes ao intervalo de tempo

€ a0S passos para

a simulacao.
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Figura 34 — Interface mostrando o solver do MuMax3, especificando pardmetros como o tempo

da simulagao.

v solver
Type: | rkas ~ |
Especifica o tempo &

|ﬂ‘ ) 1e5 = step: 1766 fixdt: 0 5 o intervalo de tempo,
| steps | [1000 time: 2.20532e-10s mindt: |0 s 0s passos € o tempo
T dt: 6.110e-14 s final da simulagdo.
| Relax | errjstep:  3.134e-06 maxdt: |0 s

MaxTorque: 1.268e+01T maxerr: | 0.00001 step

[ Break |

Fonte: Produzida por [31] e modificada pelo autor.

Na Figura 35, observa-se a configuracdo dos momentos para um arranjo hexagonal e o
grafico do comportamento do momento resultante na direcao z como fun¢do do tempo. Nesta
interface, pode-se plotar também os termos das energias envolvidas no processo de reversao ja

descritas no Capitulo 3.

Figura 35 — Interface descrevendo a geometria, comportamento dos momentos e grafico da

magnetizacdo como funcao do tempo.

v display
Quantity: | m v | | - | Especifica a configuracdo dos
E— momentos na geometria
. | — empregada, que neste caso &
slice: -0 hexagonal.
Scale: Uo1n

v gnuplot

TableAutosave: | 1e-13 |s

Plot of "table.txt", provided table is being autosaved and gnuplot installed.
plot "table.txt" using |1 | HE \with lines

1
08|
06|
04|
0z Especifica o comportamento

. do momento na diregdo z
como fun¢do do tempo.

0+

0.2 -

0.4 -

0.6 -

0.8

1 1 1 ] 1 1 ] 1 I ]
0  1e10 2e-10 3e-10 4e-10 5e-10 6e-10 7e-10 8e-10 9e-10 1e-09

Fonte: Produzida por [31] e modificada pelo autor.
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No gréfico, observa-se a saturagdo da magnetizacdo para o eixo z em fungdo do tempo,

sugerindo que houve reversdo da magnetizacao.

Na Figura 36, t€ém-se a esquematizacdo dos parametros micromagnéticos utilizados na
simulagdo, que especificam o tipo, ou tipos de materiais estudados, além de se poder definir

regides com diferentes materiais.

Figura 36 — Parametros micromagnéticos envolvidos na execusao da simulacao.

v parameters

Region: |-1 = . .

eglon ] Especifica os parametros

Aex | 9e-12 Jim micromagnéticos que

alpha |0.02 caracterizam cada material,

anisC1 (1, 0,0) neste caso & utilizado

) I arametros para o niquel, tais como:
Cc2 P . Lals

anfs 0.1,0 constante de troca e amortecimento,
anisu :(D- 0,0) diregdes da anisotropia e

B_ext (0,0,0.5) T campo externo.

Dbulk 0 Jim2

Dind b Jim2

EpsilonPrime 0

FixedLayer (0,0,0)

frozenspins 0

J (0,0,0) A/m2

Kcl 5700 Jim3 \

Kc2 0 J/m3

Kc3 4] J/m3

Kul 0 J/m3

Ku2 0 J/m3

Lambda 1 Constante de anisotropia cibica
MFMDipole | 0.001 m e magnetizacdo de saturacdo.

MFMLift | 5e-8 m

Msat | 450000 Afm

NoDemagSpins |0

Pol 1

Temp 0 K J

Xi 0

mumax 3.9.1c linux_amd64 gol.5.1 {gc)
CUDA 6050 GeForce GTX 660 Ti(2047MB) cc3.0 (23 MB free)
© 2013 Arne Vansteenkiste, DyNaMat LAB, UGent.

Fonte: Produzida por [31] e modificada pelo autor.

Os dois simuladores apresentados até aqui podem ser comparados desde muitos aspectos,
como por exemplo, o rendimento (taxa de transferéncia) das células processadas por segundo.
Na Figura 37, é observado o desempenho da simulacdo micromagnética, em que a taxa de
transferéncia possui uma dependéncia do nimero de células, que ao comparar dois dos graficos, o
TITAN e 0 OOMME, o TITAN possui maior taxa de transferéncia, possibilitando um desempenho

muito melhor.

Para executar simulagdes no MuMax3, precisa-se usar um driver grafico patenteado pela
NVIDIA [90], em que o critério de referéncia, observado na Figura 37, pode orientar a escolha

da GPU, sendo que quanto maior o rendimento da GPU, maior € seu preco no mercado.
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Figura 37 — Esquematizac¢do do desempenho da simulacio do OOMMF e MuMax3.
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Fonte: Figura produzida por [31] e modificada pelo autor.

5.3.2.1 Rotina de célculo para os softwares OOMMF e MuMax3

Ap0s as explanagOes sobre os codigos e scripts dos softwares OOMMF e o MuMax3, é

possivel estruturar a rotina dos cdlculos computacionais realizados neste trabalho.

1. Definindo o Sistema Fisico - construcdo do sistema fisico de interesse e suas caracteristicas.
Nesse ponto, torna-se necessdria a defini¢ao da geometria e dos parametros do material,

bem como as condi¢des iniciais da magnetizacao.

2. Caracterizagdo do Estado Magnético de Equilibrio - Obtida através dos cdlculos do campo

interno e externo que atuam sobre o sistema.

3. Integragdo temporal da equacdo LLG - Campo efetivo, descrito no item 2, € incluido na

equagao LLG, e submetido ao método de integracao e normalizado.

4. Critérios de Equilibrio - Devemos verificar se o estado atingido pelo sistema no término
da evolucdo € estavel. A verificacdo pode ser feita de diferentes maneiras; permitir que

o sistema evolua até um limite temporal de calculo ou utilizar um critério, que verifica o
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torque resultante atuando sobre cada célula magnética. Esse critério de equilibrio € descrito
mediante o termo:
mx H,
D2 Telf <err, (5.1)
M;

em que err deve ser predeterminado com valores no intervalo [0,001 : 0,00001].

5. Estado estdvel - Caso o item 4 seja satisfeito, o estado atingido € tratado como estdvel e
a evolucdo temporal ndo € mais necessaria. Finalizando, o simulador calcula a soma da

magnetizacdo de cada uma das células magnéticas que compdem o sistema.

Ap0s a defini¢do da rotina de célculo, podemos esquematizar um fluxograma, Figura 38, da
simulagdo computacional que foi utilizada nos softwares OOMMF e MuMax3. Neste fluxograma,

mostra-se como sdo as etapas do processo de simulacdo micromagnética.

Figura 38 — Fluxograma da simulagao computacional € usado para os softwares OOMMF e

MuMax3.
Definicao do problema.
— 3 - Descricdo da geometria.
\m(r, to )}3 K’A ’ M.f ’Hffﬂ/ - Parametros do material.
- Condic¢oes iniciais.
:l (espaco e tempo)
pm (r) ==V M(r) 3:?1 . Caraterizacao do estado.
Om (F) = M(?) ¥ aﬁ - Cargas magnéticas.
s - . . 5 . - Campo magnetostétilcq.
"to Heff:Hexr +Hdmg +Hexch+ Han - Campos e termos energéticos.
!
\Om B - _ _ - Integracao das equacoes de LLG.
)—_—=- b4 — X X
(1 ta ) ot y(m ﬂ"H“f") a}l[m (m Hotl )] - Conservagao da amplitude.

Criterio de parada.

Solugdao numérica estavel,

Fonte: Produzida pelo autor.

As linhas de comando da simulagdo micromagnética do MuMax3, encontram-se deta-
lhadas no Apéndice B. O OOMMF e MuMax3 utilizam diferenca finita, sendo assim, iremos

apresentar na proxima se¢ao o método aplicado ao micromagnetismo.



Capitulo 5. SIMULACAO MICROMAGNETICA UTILIZANDO OBJECT ORIENTED MICROMAGNETIC

FRAMEWORK (OOMMF) e MUMAX3 83
54 METODO DE DIFERENCAS FINITAS E DISCRETIZACAO DAS EQUACOES DO MI-
CROMAGNETISMO

O método de diferencas finitas (MDF) € amplamente utilizado para resolver e encontrar
valores aproximados de solu¢des de problemas envolvendo equagdes diferenciais parciais. A
ideia fundamental do MDF € discretizar uma fung¢éo f(x) e o seu dominio espacial em pontos da
malha x; e assim substituir as derivadas espaciais por diferengas finitas [35] entre os pontos da
malha. Uma representagdo da malha regular bi e tridimensional € mostrada na Figura 39 dividida
em cubdides de volume AV. O espacgo € subdividido em uma malha regular, bi e tri-dimensional,

em que o valor da fun¢do no centro € a média de todos os pontos do interior de AV.

Figura 39 — Esquematizacdo da malha regular de um cubdide usando o MDF. Para a figura
(a), tem-se a representacdo bi-dimensional da malha regular e na (b) a represen¢do

tri-dimensional.

a b
) y, (1) Contorno )
{ X
(At G4+1) (i) - -
) L = 3
A (-1,j)] G+1y)) ~ -
(i,j-1) A"‘{ o Py z
X y T —— — fl Ay
A AZ centro

Fonte: Produzida por [91] e modificada pelo autor.

O método consiste em aproximar as derivadas parciais de uma funcédo f(r,7) por quoci-

entes de diferencgas finitas dx, 8y, 6z e 8t de acordo com a equagao:

of (x,y2.1) (Ax)? 9% f(x,y,2,1)

dx 2 ox? (5:2)

f(x+Ax,y,z,t) = f(x,,2,1) + (Ax)

O processo de substituir derivadas parciais por quocientes MDF é conhecido como
processo de discretizacao, e o erro associado € conhecido como erro de discretizagdo. Uma
equacdo diferencial parcial pode ser transformadas em um sistema de equagdes algébricas,
substituindo as derivadas parciais por aproximagdes do MDF. O sistema de equagdes algébricas
pode ser resolvido numericamente por um processo iterativo, com isso, obtem-se uma solu¢do
aproximada. O método é amplamente usado para resolver equagdes elipticas, hiperbdlicas e
parabdlicas. A maior parte das simula¢cdes micromagnéticas conta com o método de diferengas

finitas [92]. Em nosso trabalho € utilizado o MDF, uma vez que € feita a discretizag¢do espacial,
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algumas consideracdes devem ser feitas, em relacdo ao tamanho de cada célula de volume AV
(Figura 40). Essencialmente, o tamanho caracteristico deve ser maior do que a escala atdomica,
mas ndo demasiado grande, a fim de cumprir com o formalismo do micromagnetismo. Em outras
palavras, cada célula deve conter um nimero suficiente de d&tomos, a fim de considerar que o
modulo da magnetizagdo My € constante em cada célula, ou seja, a média em todos os pontos, mas
suficientemente pequena para que a magnetizacao possa ser considerada uma func¢ao continua da
posicao no interior do material. Isto conduz ao que se chama de comprimento de troca. Portanto,
para resolver um problema numericamente, o tamanho de cada célula computacional, tem que

ser suficientemente pequeno em relacdo ao comprimento de troca.

Figura 40 — Figura esquemadtica da malha para o MDF, em (a) vemos a configuracao do método,
em (b) a representacdo da discretizacdo da amostra magnética numa malha de células
individuais de volume 8V = 0x 8y dz. Cada célula estd magnetizada de maneira

uniforme com magnetizacao igual a M @, Jj, k) = Mg m(i, j, k).

a) b)
. /“7‘74—,»1-.4..:;_)‘5://// LA A
S e B by
e = I
= e e nzI y M(i,j k)

Fonte: Produzido por [35,93] e modificado pelo autor

Existem, pelo menos, dois comprimentos caracteristicos de escala que sdo tipicamente
utilizados em micromagnetismo. Ainda que um tamanho de cela adequado tem que ser escolhido,
dependendo do problema a resolver, estes dois pardmetros servem como critério. O comprimento
de troca [, e a largura da parede /,,, sdo dadas respetivamente por:

2A

Ix = 5.3
Lol (5.3)

A
Ly = \/;, (5.4)

em que A é a constante de troca e K € a constante de anisotropia magnetocristalina do material.
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5.4.1 Discretizacao das Equacoes Micromagnéticas

Esta secdo é dedicada a encontrar as contrapartes discretas das fungdes continuas que
descrevem as contribui¢des para o campo efetivo H,r¢, em cada c€lula computacional. A partir
da func¢do continua da densidade de energia de troca é possivel expressar para cada célula da

malha computacional (i, j, k):

eorciy j, k) = A [(vmx(i, 7))+ (Ymy (i, . k)P + (Vs (i, j,k))z} , (5.5)

) [dmy 2 om,, 2 om, 2
<an>_(ax)+(ay)+(az). (5.6)

Na aproximag¢ao usando MDF, as derivadas sao substituidas por relagdes no centro de cada célula

sabendo,

da malha, pelo que a expressdo pode ser escrita como

2 2 2
2 [ Amy Aymy, A,my,
(Vmy,) —< Ax ) —|—( Ay ) +<—AZ ) , 5.7

em que Ax, Ay e Az sdo as distincias, nas trés dimensoes, entre cada célula da malha, enquanto

que Ay, Ay e A; sdo os operadores de MDF em cada dire¢do espacial. Considerando o vetor
unitdrio da magnetizagdo (i, j, k) no ponto (i, j, k), e o primeiro vizinho na dire¢éo x, (i+ 1, j, k)

com magnetizacdo (i + 1, j,k), o primeiro termo da equac@o 5.7 pode ser escrito como,

(Axmn)z _ <mx<i+1,j,k>—mx(i,1,k>)2

Ax Ax 55
Ay \*  m2(i4 1, j,k) = 2my(i+ 1, j,k)my(iy j, k) +m2(i, j, k) '
Ax N Ax

O segundo e terceiro termos da equacdo 5.7 podem ser obtidos de um modo semelhante. Por

outro lado, |m(i, j,k)| = 1 para todas as células e a equagdo 5.8 assume a forma:
Axmx ’ 1 . . [
Ax :E[2_2mx(l+17.]7k)mx(lv.]7k)]- (59)

Um célculo semelhante pode ser realizado para obter as relacdes para os primeiros vizinhos nas
orientacdes positivas dos eixos y e z. Naturalmente, os primeiros vizinhos no sentido negativo
de cada componente cartesiana também devem ser considerados, e a partir da equacio 5.7 com

(Vimy)? = é (2= 2mi+ 1, j,Kymai, 1))+ (2 — 2mi— 1, j, k)mali, j,K))] +

s Q= 2l ket Vi, )+ (2= 2y (k= (i)
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e da mesma forma para (Vmy)? e (Vm,)?. A partir da equagdo 5.10 a densidade de energia de

troca em cada ponto da malha pode ser escrita como,

24 IN
%@b:: 221— (i,j,k)-m(i, j k)] +
I/J/k/
2A fZN [1—m(i, j,k)-m(i, j k)] + (5.11)
—mii, J, m\t,]J, .
(Ay>2 ~/7j/ 1%

2 Z 1_ l -]7 ’ (ilﬁj/7k/)] )

em que fN é o numero de primeiros vizinhos em cada direcdo cartesiana. A energia de troca

total pode ser aproximada por meio de,

N
Eeoxe = / eexcdV = Z eexc(ivjak)AVa (5.12)
v i,j.k
sendo N = NxNyNz o nimero total de células do volume discretizado. A representagdo discreta
da derivada funcional ( ) torna-se a derivada parcial ( ). se for considerado que os angulos
entre a magnetiza¢do de uma determinada célula e seus vizinhos s@o pequenos. Por conseguinte,

a contribuicio ao campo efetivo devido a interagc@o de troca pode ser calculada a partir da seguinte

equacgao:
_, —1 deexc(i, ], k)
He (i, ], k) = . 5.13
E)CC(Z7J7 ) uOMS aﬁ’l(i,j,k) ( )
Fazendo as substitui¢des, encontra-se a expressao:
Lo 2A (m(i+ 1, j,k)+m(i—1,j,k) m(i,j+1,k)+m(i,j— 1,k
Boali 1) = { (i+1,),k) 2( ,Jok) | m(i,j+1,k) 2( J )}+
.uOMS (Ax) (Ay) (5 14)
N 2A {ﬁ’l(i,j,k—l—l)-f—ﬁ”t(i,j,k—l)} '
HoMs (Az)? '

Outro aspeto importante resultante da variacdo da energia de troca, além da contribui¢do para o

campo efetivo, s@o as condicdes de fronteira (CF) sobre a superficie da amostra [35,91,94]. Nestas

discretizacdes, a anisotropia de superficie e intercambio entre camadas ndo sao consideradas, as
CF usadas se reduzem a: ~

g—’; =0. (5.15)

Para o termo de anisotropia magnetocristalina, tem-se a discretiza¢do da fun¢do densidade

de energia de anisotropia uniaxial
eanali j. ) = K [1= (7, j. 1) - i)’ (5.16)

em que iy € o vetor unitdrio na dire¢cdo de minimo e, ,. Com isso, a energia magnetocristalina
em sua forma discretizada €,

N

Eamu = /Vean,udv = Z eamu(iajak)AV- (5.17)
i,k
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A contribui¢@o da anisotropia magnetocristalina ao campo efetivo pode ser determinada a partir

da derivada funcional da densidade de energia uniaxial,

_, .. —1 8eanu(i7j7k) 2K .
H k)= : = 7 k) - vy . 5.18
an,u(lvf7 ) .UOMS 3171(1,],k) [.L()Ms[m(l’b ) l/lk]l/tk ( )

No caso da anisotropia magnetocristalina cibica, a discretizagao é:

N
Ean,cub(iajvk) = Z ean,cub(i;jak>AVa (519)
i,k

e sua contribui¢do para o campo efetivo é:

o o =2D(i, j,k)m(i, j, k
Flam s (i) = —22 ZLOA)@( Sk, (5.20)

em que D(i, j,k) é uma matriz diagonal com os elementos:

Dy =K, [mi(%]?k)—{_mg(lv]?k)}
D33 = K| [m%(l,],k)—f—mi(l,],k)}

Dando continuidade a discretizagdo dos termos que contribuem para o campo efetivo, tratamos
agora da discretizacdo de outras contribui¢des energéticas. Para a discretizacdo do campo
magnetostético, Fldmg(F), considera-se 0 campo magnetostatico em um ponto 7(i, j,k), em que
o vetor magnetizagdo, m(7/), possui dependéncia de todos os outros pontos, 7/(i/; j/;k!), que se

encontram no interior do volume da amostra. Com isso,

(xyz) N
Hyg(iyj k) =—Ms Y. Y Aop(li—it, j—jr,z—z21)-img(ir, j1,kr), (5.22)
B irjlkr

sendo a soma sobre todas as células N e Ag (¥ —77) € um tensor simétrico 3 x 3, chamado
tensor de desmagnetizacao definido pela relacdo:

D | ds,ds,,

Para estes casos, tém-se que a magnetizacgéo 7(i,j, k), em cada célula (i,j, k), da malha é
uniforme, o campo magnetostatico médio em cada célula € igual a 5.22 [91]. Na equacao 5.23
S, e S,y representam as superficies das células nas respectivas posi¢des 7 e 7. Como observado
na equagdo 5.22, a avaliagdo do campo magnético estético, ﬁdmg, exige a soma em todas as
células da amostra, o que resulta em um total de N* operacdes. Os outros termos que contribuem
para a equacao que descreve a dindmica requerem, apenas, de N operacdes, uma vez que sao
interacOes locais ou de curto alcance. Como resultado, simular uma grande quantidade de células
computacionais, torna a avalia¢do da equagdo 5.22 muito complicada. No entanto, como o tensor

desmagnetizag@o ./, depende da posigdo relativa entre as c€lulas computacionais, (¥ —7/) €
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da geometria da amostra utilizada, a equag@o 5.22 pode ser uma convolugdo discreta de A
com o vetor magnetizagdo /7. Com estas andlises, tem-se que o campo magnetostatico pode ser
calculado de forma mais eficiente, utilizando as técnicas da Transformada Répida de Fourier
(FFT) [95], e utilizar FFT é mais eficaz, pois no espaco de Fourier, a convolugéo se torna um
produto simples. Com isso, cada coordenada cartesiana Fldmg7n,(n = x,y,z) possui a forma de

uma convolucdo discreta no espago de Fourier:
ﬁ[Hdng(l',j,k)] = I:Idmg,x(kmkyakz) = f[ﬂ/(l,],k)]f[mﬁ (iajak)] =
= :Xﬁ (kxakyakz>ﬁ1ﬁ (kX7ky7kZ)'

Neste caso (ky, ky, k;) sdo as coordenadas no espago de Fourier e de forma semelhante as compo-

(5.24)

nentes Fldmgy e ﬁdm&z podem ser calculadas. Portanto, para calcular o campo magnetostatico,
determina-se o tensor de desmagnetizagdo, .45, € depois se aplica a Transformada de Fourier.
Uma vez que a magnetiza¢do em cada posi¢ao da malha € conhecida, a FFT € realizada, seguido
pelo produto no espaco de Fourier, como descrito na equagdo 5.24. Para obter o valor do campo

magnetostético, no espacgo "real", é realizada a FFT inversa da equacgdo 5.24, com isso:
Hamgx(ij.k) = F = [Hamgc (ke oy, k)] (5.25)

No célculo final, tém-se seis FFT (trés diretas e trés inversas para cada componente cartesiana de
m), somado os trés produtos para cada componente de Hy,,,. A densidade de energia magnetos-

tatica pode ser calculada, numericamente, a partir da equagdo 2.16, e em cada célula, teremos,

. —1 BN a
edmg(l7 Js k) - TNOMS [Hdmg(lu Js k) ’ m<lv Js k) (5.26)
e, por conseguinte, a energia magnetostatica de todo o sistema é:
N
Ejmg = /V eamg(F)AV 2= Y eqmg(F)AV. (5.27)
i,jk

Finalizando as andlises da discretizagdo para cada contribui¢do da energia no campo efetivo,
tem-se a energia Zeeman. Como descrito no Capitulo 3, a energia Zeeman ocorre devido a
aplicacdo de um campo magnético externo. Com isso, essa interacao € considerada local, assim
a discretizacdo da densidade de energia e a contribui¢do ao campo efetivo sdo obtidas sem muita
dificuldade. A densidade de energia Zeeman do sistema pode ser calculada numericamente a

partir da equacao:

N
Ezeo = /V e2ee(P)AV = —ttoMs Y Hoy (i, j,K) - 71(i, j,K), (5.28)
i,jk

em que o mddulo do campo magnético aplicado externamente, H,,;, ¢ um parametro inicial.

5.4.2 Equacio de Landau-Lifshitz-Gilbert

No estudo das solu¢des numéricas da equacao de LLG, com as componentes de campo

efetivo, pode-se implementar diferentes algoritmos para resolucdes [96]. Um ponto importante
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a ser considerado na tentativa de resolver a equacdo LLG € a exatiddao tanto no espago como
no tempo. Nesta busca de obter solu¢des numéricas, encontram-se alguns algoritmos, como o
esquema de integracao semi-implicito de Crank-Nicholson [35] e os algoritmos preditor-corretor,
o algoritmo de Runge-Kutta [96,97]. De todos os métodos mais utilizados para integrar equacdes
diferenciais ordindrias, o método Runge-Kutta € o mais aplicado, pois representa um algoritmo

iterativo de passo simples, e pode ser simbolizado como:
Ynt1=G(yn),n <0. (5.29)

No processo iterativo, a solu¢dao no ponto n+ 1, apenas dependera da solugdo anterior no ponto
n. Neste método, o problema de encontrar as derivadas parciais da fungdo f(x,y) consiste em
avaliar a fungdo f(x,y) em vérios pontos [97]. Por exemplo, num esquema de ordem 4 (em que

sdo realizadas 4 avaliagdes da fungdo f(x,y)) pode ser:

kl = hf(xnuyn>

h k
k2 = hf (xn+_7yn+_l)

2 2
h k
ks =hf (xn+5,yn+§) : (5.30)

ka = hf(xn+h,yn+k3)

- ki ky ks kg 5
yn+1Nyn+6+3+3+6+0(h)

em que f(x,,yn) € a solugdo da equagdo diferencial, i é o tamanho do passo, que tem a fun¢do do
pontonan+1,e O(h) é o termo de erro, o qual pode ser estimado, por cilculo duplo utilizando
[97]:

eh:yhl_syz”. (5.31)

Sendo assim, pode-se escrever este algoritmo com o formalismo micromagnético para a equagao

2.30, como:

ky = 6t f(t,m(t))
t

or k
ko= otf (t+ = 1(t) + 31)
ks Stf (t—i—%,ﬁ%(t)—l—%) , (5.32)

kg = Ot f(t+ Ot,m(t) +k3)
ki ko ks kg

= ~ Ki ko k3 K4 5
m(t+ 8t) ~ m(t) + G + 3 + 3 + G +0(h)

f(t,/m(t)) é o membro direito da equagio 2.30. Note-se que o campo efetivo H, rr(t), é também
uma funcdo de 7(t), devido as interagdes de troca, magnetocristalina, magnetostatica e Zeeman.
O que significa que em cada etapa ky, , H, ¢ deve ser calculado antes da avaliagdo de f(z,m(t)).

Considerando que o método de Runge-Kutta ndo mantém o médulo da magnetizacio constante,
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a magnetizacdo deve ser renormalizada em cada passo k. Portanto, ao se Resolver a equacao
5.32 para cada célula da amostra discretizada, obtem-se a solu¢do numérica da equacgao dindmica

2.30 para cada instante Ot.

No préoximo Capitulo, discutiremos os resultados encontrados para um tinico nanotubo
isolado, e também para um arranjo hexagonal de nanotubos de niquel, utilizando os softwares de

simulag¢do micromagnética OOMMF e MuMax3.
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

6.1 CONSIDERACOES INICIAIS DA SIMULACAO

Por meio dos simuladores OOMMF e MuMax3, obtivemos novos resultados, para um
nanotubo isolado e um arranjo hexagonal de nanotubos de niquel, referente a cdlculos estéticos
e dinamicos. Utilizando OOMMF, foi feita a investigacdo do comportamento magnético de
um nanotubo ferromagnético de Niquel isolado, e com o MuMax3, investigamos um arranjo
hexagonal de nanotubos magnéticos do mesmo material. Em ambos os simuladores, foram
obtidos lagos de histerese, coercividade e remanéncia reduzida como funcdo de parametros
geométricos, além das energias e momentos em fun¢do do tempo. Consideramos interacdo de
troca e contribui¢do magnetocristalina, no caso do Niquel esta contribui¢ao € ctubica. Também
incluimos interacdo Zeeman ao incidir um campo magnético externo e a contribuicdo magne-
tostatica. Nao se consideram efeitos térmicos nas simulagdes. As propriedades intrinsecas dos

materiais e parametros da simulacdo serao apresentados em cada sec¢ao.

6.2 RESULTADOS DA SIMULACAO COM OOMMEF PARA UM NANOTUBO DE NI

Nesta secdo estudamos um sistema formado por um tnico nanotubo, com raio externo
(R) de 40 nm e comprimento (L) de 1 um, sendo estes valores, R e L, enquadrados nos modos de
reversdo obtidos pelas equacdes do Capitulo 4, este valor para o raio externo foi utilizado por
estar acima do valor critico, como pode ser observado nas referéncias [19,79]. Além dos valores
do raio externo e comprimento, o raio interno (r) foi variado entre 0 nm e 30 nm, e com isso,
pode-se utilizar a razdo 3= para os cdlculos desta se¢do. O nanotubo ferromagnético € dividido
em células cubicas, que justifica a utilizacdo do MDF, e dentro de cada célula a magnetizagao é
uniforme e a temperatura do sistema € considerada nula [37,50]. A simulac@o micromagnética é
realizada usando os parAmetros tipicos do Niquel: magnetizagio de saturagio, Mg = 4,85 x 10°
A/m e constante de troca, A = 9,0 x 10~12 J/m. Foi encontrado na literatura que efeitos de
discretizacdo s@o inerentes a metodologia utilizada, por esta razio, o tamanho da célula usada
se encontra em torno de valores menores que 5 x 5 x 5 nm?, indicando que os resultados sio
independentes do tamanho [98—101]. Com isso, o tamanho da célula usada neste topico € 2,5 x
2,5 x 5 nm?, a elei¢do da malha na simulagiio é coerente com a capacidade de cdlculo e com o
hardware disponivel, além de se enquadrar na teoria micromagnética, com o valor do tamanho
das células menor que o comprimento de troca do Niquel, /. = 7,72 nm [40,101]. Os resultados
obtidos neste tépico sdo analisados mediante modificagdes no raio interno do nanotubo e no
angulo do campo magnético aplicado. O estudo foi realizado para se verificar se as solu¢des para
um unico tubo sdo vélidas quando analisamos resultados referentes a um arranjo hexagonal de

nanotubos.
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6.2.1 Dependéncia angular da coercividade e da remanéncia reduzida para um nanotubo
isolado

Iniciamos a investigacao acerca do papel dos pardmetros geométricos, que influenciam a
coercividade e a remanéncia reduzida. Neste topico, foram modificados o raio interno e o angulo
que o campo aplicado H, faz com o eixo do nanotubo, com isso, na Figura 41 mostramos a
esquematizacio geométrica do nanotubo. Na Figura 41 (a) assumimos o campo aplicado paralelo

ao eixo do nanotubo, eixo Z e na Figura 41 (b) a secdo reta do nanotubo no plano XY

Figura 41 — Esquematizacdo de um nanotubo, (a) especificando seu comprimento L € o campo
aplicado H,. Em (b), mostra-se a se¢do reta do nanotubo no plano XY, os raios

interno r € externo R.

(a) (b)

H.

Fonte: Produzida pelo autor.

Considerando as especificagdes dos parametros envolvidos incialmente neste trabalho,
observa-se nas Figuras 42 as curvas de histerese com o campo magnético paralelo ao eixo do
nanotubo, eixo Z. Neste caso, o raio externo do nanotubo € 40 nm e os resultados foram feitos
com o raio interno nos seguintes valores: 0, 10, 15, 20, 25 e 30 nm, com isso, pode-se calcular
arazdo B = r/R. A Figura 42 possibilita observar a ocorréncia da reversdo da magnetizacdo
através de pequenos saltos Barkhausen [102] para as curvas de histerese na Figura 42 (a)-(d),
exceto para as Figuras 42 (e) e (f), pois nestas curvas sd@o observados, respectivamente, dois
saltos Barkhausen e um unico salto Barkhausen. Estes efeitos sdo esperados devido a anisotropia
de forma [63, 103, 104], estando relacionados ao método DF, pois ocorre mudancas na espessura
do nanotubo. Além dessas andlises, observamos que a razdo 3 > 0,5, Figura 42 (d), apresenta
um aumento no valor da coercividade, com isso, apontando para uma modificacao no formato do

ciclo de histerese.
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Figura 42 — A representagdo dos ciclos de histerese para as varia¢des da razdo 8 em (a) 0, (b)
0,25, (c) 0,375, (d) 0,5, (e) 0,625 e () 0,75.
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Fonte: Produzida pelo autor.

Para B = 0,75, observa-se que a curva se assemelha a de um sistema de dois estados.
Como visto na literatura, o niquel apresenta anisotropia magnetocristalina pequena, sendo assim,
a resposta magnética € dominada pela anisotropia de forma, isto foi comprovado pelo elevado
valor da coercividade obtida, Figura 45 (a). Na Figura 45 (b), percebe-se que a remanéncia
reduzida possui altos valores, muito proximos a 1, este fato tem aplicabilidade na fabricagao
de memorias e de materiais de detec¢do ndo invasiva, como pode ser verificado na referéncia
[105]. Observamos que a magnetiza¢do, neste nanotubo, reverte-se de forma abrupta, diminuindo

inicialmente, indicando a formacdo de paredes tipo vortex, como sugere as Figuras 43 (a) e (c), e
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aumentando até o valor de saturacdo, proporcionando a formacao de paredes tipo transversal,

Figura 43 — Secdo do nanotubo de 1 yum de comprimento, mostrando a formacdo do modo
vortex, para 3 = 0,25 e o campo de 15 mT, em (a) L; =0,2 um, (b) L, =0,5 ume
(c) L3 =0,8 um.

MAGNETIZACEO NO EIX0 Z

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

..l'-LthJ

Fonte: Produzido pelo autor.

Figura 44 — Secdo do nanotubo de 1 um de comprimento, mostrando os mapas com a formacao
do modo transversal, para = 0,75 e o campo de 50 mT, em (a) L; = 0,45 um, (b)
L, =05 ume (c) L3 =0,55 um.

MAGNETIZACAO NO EIXO Z
1,00

0,714
0,429
0,143
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-0,714

..l'-l,Otl

Fonte: Produzido pelo autor.

Figuras 44 (a) e (c), no nanotubo [56, 104], estes resultados foram previstos nas equacdes do

Capitulo 4, e o comportamento dos modos de reversao sao observados nos mapas de magnetizagdo
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nas Figuras 43 e 44, respectivamente. E observado nas Figuras 43 e 44, o deslocamento de
paredes de dominio para cada modo de reversdo, tem-se que os campos magnéticos que geram
estes comportamentos sdo, respectivamente, 15 mT e 50 mT. As Figuras 43 (a) e (c), apresentam
um deslocamento da parede no modo vortex e nas Figuras 44 (a) e (¢) um deslocamento no modo
transversal, no caso das Figuras 43 (b) e 44 (b), observamos uma configuragdo dos momentos
magnéticos entre as posi¢oes de deslocamento das paredes do modo vortex e transversal. Os

possiveis efeitos da malha sdo perceptiveis para § > 0,625, pois nestes valores hd uma maior

Figura 45 — A figura (a) mostra a coercividade H, como fun¢do da razdo 3, em (b) a remanéncia

reduzida Mg /M, em funcdo da razdo B.
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Fonte: Produzida pelo autor.

facilidade em saturar a amostra, além de apresentar um aumento nos valores da coercividade

(H,.). Este tipo de efeito estd sujeito a uma forte interacao dipolar existente no cilindro menos
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espesso, ou seja, para B grande, pois quanto mais préximas as camadas interna e externa maior o

efeito dipolar.

Para os graficos da Figura 45, temos as seguintes discussdes. A coercividade € apresentada
na Figura 45 (a), mostrando um comportamento ndo-monotonico, pois € verificado que ocorre
uma diminui¢do do valor da coercividade, entre 20 e 11 mT aproximadamente, e depois um
aumento até 40 mT. Além disso, verifica-se um campo coercivo quase constante, em torno
de 11 mT, entre as razdes 0,25 < B < 0,5, sendo devido a proximidade entre as espessuras
do nanotubo. Estas mudancas nos valores da coercividade estd em fun¢do da diminui¢do da
espessura do nanotubo, que implica em um aumento da razio 3. Observamos que entre 0s
valores de 8 =0 e 0,25, a coercividade diminui e a partir de 8 = 0,5, exibe um aumento em
seu valor, isto sugere que, inicialmente, como o nanotubo tem uma quantidade de momentos
magnéticos grande, precise de menos campo magnético para realizar o processo de reversao
(modo Vértex) e ao aumentar a razéo 3, ocorre um comportamento oposto (modo Transversal).
Na Figura 45 (b), observamos um comportamento semelhante ao do gréfico (a), nao-monotonico.
Com isso, podemos examinar que a diminui¢ao do valor da remanéncia sugere um modo de
reversdo Vortex e com o aumento da remanéncia ocorre a mudanga para um modo Transversal,

este fato é verificado nas proximidades de B =0,3e 3 =0,5.

Com as explanagdes feitas acima, podemos verificar que as caracteristicas do grafico (b),
apresentando um aumento da remanéncia para 8 > 0, 3, sendo este valor discutido em algumas
referéncias [17,63], corrobora com o comportamento do gréifico (a), pois a amostra exibe uma

maior facilidade em saturar.

Além de analisar coercividade e remanéncia com o campo externo aplicado sobre o eixo
do nanotubo, eixo Z, realizou-se o estudo da magnetizacao variando o angulo 6 de aplicacdo do
campo magnético, isto foi feito para analisar a dependéncia angular das propriedades magnéticas
em um nanotubo isolado, sendo 10° < 8 < 90°. Na Figura 46 observamos os ciclos de histerese

com os respectivos angulos que o campo magnético faz com o eixo Z do nanotubo.
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Figura 46 — Ciclos de histerese em fun¢do da variacdo do angulo 6 de aplicacdo do campo
magnético para B =0,5. Em (a) 6 =0°, (b) 8 =40°, (c) 6 =50°,(d) 6 =70°,(e) 6
=80°e (f) 8 =90°.
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Fonte: Produzido pelo autor.

Para obter estes resultados, utilizou-se o valor do raio interno do nanotubo igual a 20
nm e o externo igual a 40 nm, ou seja, a razdo f3 = 0,5, resolveu-se utilizar este valor, pois, na
literatura € encontrado que nanotubos com raio menor que 20 nm sao mais dificeis de fabricar
[70,81], os autores utilizam valores, relativamente, baixos R = 15 nm [63] ou altos R =90 e 260
nm [17,29]. Na Figura 46, é observada uma modificacao no formato dos ciclos de histerese,
com o aumento do angulo 6. E isto implica numa mudanga dos valores da coercividade, que

aumentam até o angulo 6 = 70°, e a partir deste angulo os valores da coercividade diminuem,
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para 6 = 80° e 90°, este fato é verificado na Figura 47. Na Figura 46 (a), a curva de histerese
apresenta um comportamento, aparentemente, de dois niveis, em que a remanéncia possui um
valor muito préximo da magnetizacdo de saturacdo. Aumentando o angulo para 40°, 50° e 70°,
observa-se um arredondamento da curva de histerese, Figuras 46 (b), (c) e (d), proporcionando
uma diminui¢do da remanéncia nestes casos. Para as Figuras 46 (e) e (f) ocorre uma diminui¢ao
acentuada da coercividade. Além destas observacdes, analisando as Figuras 46 (b) a (f) hd a
ocorréncia de pequenos "saltos"em cada curva de histerese, este fato tem relacdo com a mudanca
do regime de magnetizagdo, ou seja, uma mudanga brusca no alinhamento dos momentos

magnéticos do nanotubo.

Figura 47 — A figura (a) mostra coercividade H, e em (b) a remanéncia reduzida M, /M; como
funcdo de 6.
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Fonte: Produzido pelo autor.

Na Figura 47 (a) é observado um pico, indicando um valor maximo da coercividade,

em 6 = 70°, podemos concluir que a coercividade méxima corresponde ao angulo em que o
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mecanismo de inversdo dos momentos magnéticos no nanotubo muda de um modo de reversao
vortex para um transversal [20, 106] e este tipo de dependéncia angular foi proposto por Albrecht
et al [19], tanto de forma tedrica quanto experimental. Um grafico semelhante a este pode ser
observado no artigo de S. Allende et al [79], ou nesta tese de doutorado na Figura 18 (b), o qual
representa calculos tedricos realizados para nanotubo com didmetro de 50 nm. Na Figura 47 (a),
tem-se a coercividade (H,) variando com 0, observa-se um comportamento nao-monotonico,
que indica uma mudanca no modo de reversao da magnetizacdo do nanotubo como fun¢do do
angulo Albrecht et al [19] e Allende et. al. [79].

Figura 48 — A Figura (a) mostra a coercividade e em (b) a remanéncia reduzida como funcao de

0, além de exibir a variagdo com os valores de f3.
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Fonte: Produzido pelo autor.

A andlise da Figura 47 (b) indica um comportamento monotonico da remanéncia reduzida

(M, /M) como fungdo do angulo. Além disso, observamos que os valores de M, /M, diminuem
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com a variagdo, aumento, do angulo. A remanéncia reduzida (M, /M) como fungio do angulo é
dada pela relagio: M, (8)=M,cos>(8), sendo M,=M, (6 = 0°) a remanéncia reduzida medida para
o campo aplicado sobre o eixo do nanotubo, eixo Z, esta expressao foi observada na referéncia
[107] para o estudo de um arranjo ordenado de nanofios de cobalto e no artigo [104] na anélise
das interacOes magnetostaticas entre nanoestruturas fio-tubo, mas reflete perfeitamente o efeito
encontrado para o nanotubo de niquel. O comportamento monotdnico mostrado na Figura 47
(b), ocorre devido ao valor de B, sendo este efeito evidenciado na diminui¢do da remanéncia

reduzida, como pode ser verificado nas dissertagdes [108, 109] e nos artigos [19,79,110,111].

Analisando a coercividade e remanéncia reduzida de forma mais geral, temos a Figura
48 (a) e (b), em que mostramos todos os valores da coercividade (H,) e remanéncia reduzida
MRg/Ms, respectivamente, como fun¢do da razao 8 e do angulo 6. Observamos que para 6 < 70°,
em todos os casos na Figura 48, ha um aumento da coercividade, e para valores 6 > 70°, ocorre
uma diminui¢do brusca, isto se deve aos efeitos da interacdo dipolar. Ao compararmos os valores
de H, para cada razdo f3, observamos que, para o dngulo 6 = 70°, ao aumentarmos f3, ocorre
uma diminui¢do do valor da coercividade, este fato é devido a diminui¢ao da espessura que
gera no nanotubo isolado fortes efeitos da interag¢do dipolar. Na andlise da remanéncia reduzida,
Figura 48 (b), observamos uma diminui¢do monotdnica com o aumento do angulo, indicando
que os nanotubos longos sofrem a influéncia dos efeitos da anisotropia de forma. Além destas
observagdes, é perceptivel que em 90°, para alguns casos, a remanéncia € diferente de zero, B =
0,625 e 0,75, indicando que para estes valores de B tornam as malhas (ou células) um tamanho

préximo da espessura do nanotubo, observando assim este efeito na simulagdo micromagnética.

Figura 49 — Energia dos modos de reversao como fung¢ao de 3. Este grafico é um diagrama de

fase que indica a transi¢@o entre os modos.
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Na Figura 49 € observado o diagrama de fase, comparativo das energias, para um na-
notubo isolado, em que apresenta a energia total (soma das Energias de Troca, Magnetostatica,
Magnetocristalina e Zeeman), aqui fazemos esta andlise para observarmos, através da minimiza-
cdo das energias envolvidas, os modos de reversao da magnetiza¢do no nanotubo. Este diagrama
foi obtido utilizando as equacdes descritas no Capitulo 4 e suas implementagdes foram realizadas
no programa octave. Assim, no estudo da minimizacao da energia € observado no diagrama que
para valores pequenos da razdo 3, aproximadamente 0,3, apresenta um modo de reversao dos
momentos magnéticos do tipo vortex, e para o caso em que os valores da razdo 8 sejam maiores,
€ observado o modo transversal, como supra citado tanto nas equagdes descritas quanto nos
mapas de magnetizacdo. Para B = 0,34, aproximadamente, ocorre a transi¢ao entre os modos de

inversdo dos momentos magnéticos.

Logo, como citado em varios artigos, as andlises destes resultados, utilizando o software
OOMMF, indicam que mudancas dos parametros geométricos dos nanotubos proporcionam
modificagdes em suas propriedades magnéticas, tais como coercividade H., remanéncia M, e

nos modos de reversao dos momentos magnéticos.

Entdo na préxima se¢do, abordaremos um arranjo hexagonal de nanotubos de niquel,
em que utilizamos o software livie MuMax3. Este software foi utilizado por proporcionar uma
maior velocidade de processamento de dados, quando comparado ao OOMMF, e uma vez
que mostramos cdlculos por simulagdo e comparamos com o esperado analiticamente, iremos

comprovar 0 que ocorre com €ssas SOIUQ()CS €m um arranjo.

6.3 SIMULACAO UTILIZANDO O MUMAX3: ARRANJO HEXAGONAL DE NANOTUBOS
MAGNETICOS DE NIQUEL

Na anélise de um arranjo hexagonal de nanotubos magnéticos, Figura 50, foi utilizado
o software MuMax3, pois como dito anteriormente, a velocidade computacional dos célculos
€ maior. Nesta secdo utilizaremos como material simulado o Niquel (Ni). Nossa principal
motivagdo, nesta simulagdo, é entender como a mudanga de posicionamento entre os nanotubos
de Niquel influencia nos efeitos das interacdes dentro do arranjo hexagonal, caso que nao
foi possivel observar na se¢do anterior, pois havia apenas um unico nanotubo. Neste topico
sdo apresentados resultados para nanotubos que possuem um raio exterior fixo, R = 40 nm,
e a espessura, R — r, foi variada de acordo com a razdo 8 = r/R, em que r é o raio interior,
com 0,1 < f3 <0,8, e o comprimento dos nanotubos sendo de 1 um. Podemos observar estes

pardmetros geométricos, esquematicamente, na Figura 50.

Para a execucdo das simulacdes, assumimos que as distancias entre os nanotubos tem
valores de O nm, 55 nm e 100 nm, com isso, fez-se a andlise da influéncia nas interacdes entre os

nanotubos no arranjo.
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Figura 50 — Figura esquematica do arranjo hexagonal de 7 nanotubos magnéticos, em que D = 2R
€ o diametro externo do nanotubo, d € a distancia entre as superficies dos nanotubos

e L € o comprimento dos nanotubos.

Fonte: Produzido pelo autor

Consideramos, neste topico, que nos nanotubos existe interacdo de troca e contribui¢dao
magnetocristalina. No caso do Ni, a contribui¢do da energia magnetocristalina é ctibica com
direcdes de anisotropia ao longo do plano X, Y, com a direcdo de facil magnetizagcdo ao longo
do eixo Z. Também incluimos interacdo Zeeman ao incidir um campo magnético externo e
a contribuicdo magnetostatica (desmagnetizacdo). Nao se consideram efeitos térmicos nas

simulagdes. As propriedades intrinsecas dos materiais e parametros da simulagdo sdo mostradas
na Tabela 2.

Tabela 2 — Propriedades intrinsecas dos materiais e parametros da simulagdo para o
MuMax3.

Malha(nm)

Material M(A/m) A(J/m) Ki(J/m?) le(nm)  d(nm) AX AY AZ

0 1,6 16 5

Ni 490x10° 9x10712 —57x10>° 17,72 55 22 22 5

100 28 28 5

Fonte: Produzido pelo autor.

As dimensdes das malhas computacionais para cada distancia simulado dependem de

cada situacdo, sendo: d = 0 nm, 240 x 222 x 1000 nm?> e a malha tem 4309200 células computa-
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cionais, para d = 55 nm, 352 x 316 x 1000 nm?> e a malha tem 4576000 células computacionais

e para d = 100 nm, 448 x 392 x 1000 nm> e a malha possui 4480000 células computacionais.

6.3.1

Interacoes Magnéticas no arranjo hexagonal de nanotubos de niquel por MuMax3

Nesta secao, sao apresentados os resultados para os ciclos de histerese, coercividade e

remanéncia reduzida como fun¢do da mudanga de posi¢ao dos nanotubos no arranjo e da razao

B. Faremos comparag¢des com 0s nossos resultados para um tubo.

Figura 51 — Curvas de histerese para o arranjo hexagonal de niquel, neste caso o campo externo
¢ paralelo ao eixo Z. Variamos a razdo f3 e a distincia entre os nanotubos. Apresen-
tando nas colunas distancias de 0 nm, 55 nm e 100 nm, sendo (a), (b) e (¢) para 8 =

0,2, (d), (e) e (f) para f=0,5 ¢ (g), (h) e (i) para $=0,8 .
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Fonte: Produzido pelo autor

A intencao inicial deste estudo, como citado acima, estd relacionada aos efeitos das
interagdes de curto e longo alcance quando modificamos as distancias entre os nanotubos, € com
a variacao da espessura do nanotubo de Niquel. Em muitos experimentos, como os ja citados
na revisao bibliografica - Capitulo 2, sdo produzidos nanotubos que dependendo da espessura

podem apresentar valores elevados da coercividade, remanéncia e do produto BH,;.

Inicialmente, o estudo € feito com o campo externo aplicado sobre o eixo do arranjo,

eixo Z , pois na maioria dos experimentos esta configuracdo é favordvel em diferentes aplicagoes.
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Realizamos a abordagem da dependéncia da coercividade e remanéncia reduzida em fungio da
razdo 3 e da distincia entre as superficies dos nanotubos, além disto, analisamos a dependéncia
com o angulo do campo magnético aplicado. Tentando com este estudo, analisar a presenca dos
modos de reversao dos momentos magnéticos no arranjo hexagonal de nanotubos de niquel, os
quais devem ser diferentes aos observados em um tinico nanotubo. Na literatura, este tema foi
abordado na referéncia [104], que estuda as interagdes magnetostaticas entre nanoestruturas com

morfologia fio-tubo, cuja amostra € feita de permalloy.

A Figura 51 mostra as curvas de histerese do arranjo de nanotubos de niquel, que
foram obtidas aplicando um campo paralelo ao eixo Z. Nestas curvas, observamos formas bem
diferentes para cada valor dos parametros geométricos, e também verificamos que a coercividade
possui valor maximo para f = 0,2 (d = 55 nm) e minimo em 3 = 0,8 (d = 0 nm), Figuras 51 (b)
e (g) respectivamente. Estes comportamentos sao diferentes quando analisamos um tnico tubo,
pois para B = 0,25 apresenta um valor minimo e no caso de 8 = 0,75 um valor maximo, Figura
42 (b) e (f). A variagdo da coercividade e remanéncia com 3 e d depende, principalmente, da
anisotropia de forma [112], com isso, observam-se as modifica¢des nas curvas de histerese. Ao
compararmos com as curvas de histerese para um nanotubo, Figuras 42 (b), (d) e (f), observamos
mudancas nas formas das curvas, que ocorrem devido a distancia entre os nanotubos ser muito
grande. Assim, na Figura 52, analisamos a coercividade e remanéncia reduzida como funcio da

espessura (razdo f3) e da distancia entre os nanotubos (d).

Na andlise dos graficos da Figura 52 (a) podemos observar que para § =0,2¢ 0,5, a
coercividade inicialmente aumenta com relagdo as distancias (d = 0 e 55 nm), depois disso, a
coercividade H. diminui o seu valor em relagdo a distancia de 100 nm. O caricter de maior e
menor interacdo entre os nanotubos influencia diretamente na forma dos graficos da coercividade,
como também pode ser observado para nanofios [113—115] e nanoestruturas fio-tubo [104]. Este
efeito da intera¢do se modifica para a razdo 8 = 0,8, em que a coercividade s6 aumenta com a
distancia entre os nanotubos. Neste caso, ocorre a indicacdo de uma forte influéncia da interagdo
dipolar, devido a menor espessura das paredes do nanotubo, isto quando analisada a intera¢ao
magnetostitica. E observado também que nos trés casos estudados a coercividade se comporta de
forma ndo monotonica, indicando a possibilidade de haver uma mudanca no modo de inversao
dos momentos magnéticos como fungdo da razdo . Na andlise comparativa entre as Figuras
45 (a) e 52 (a), observamos que, para cada distancia, o comportamento de H. X 3 que mais se
aproxima do nanotubo isolado é o d = 100 nm, pois, H, diminui entre § = 0,2 ¢ 0,5, e para 8 >
0,5 tem um aumento, para as curvas cujas distancias s@o d = 0 e 55 nm, a coercividade diminui
seu valor, além deste fato, pode-se observar que estes valores, para todas as curvas, sio muito
préximos dos que foram encontrados na Figura 45 (a), com isso, verificamos que os principais

efeitos da interacdo entre os nanotubos, que se encontram num arranjo, ocorre para d < 100 nm.
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Figura 52 — Coercividade e remanéncia como funcéo de 3 para as respectivas distincias entre os

nanotubos de niquel.
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Fonte: Produzido pelo autor

A partir da Figura 52 (b), pode-se observar a remanéncia M, /M como fung¢do da razdo
(B) e da distancia (d) entre os nanotubos. Observamos que, nos casos de d = 55 nm e 100 nm,
a remanéncia, inicialmente, diminui entre f = 0,2 e 0,5, em seguida aumenta entre f = 0,5 ¢
0,8, sendo um indicativo da reversdo da magnetizagio no arranjo. E importante observar que
ao fixarmos a razdo 3 e variarmos as distancias entre os nanotubos, ocorre um aumento da
remanéncia, exceto para 3 = 0,8, pois nesta razdo é importante salientar que a remanéncia obtida
para o arranjo com as distancias d = 0 e 100 nm entre os nanotubos, coincidem. Estes resultados
sugerem uma mudanc¢a no modo de reversdo da magnetizacdo, em que 3 < 0,5, apresenta o
modo Transversal e para § > 0,5, o modo Voértex, como observado nos artigos [17, 66, 67]
cada modo de reversdo, e como consequéncia suas transi¢des, modificam-se conforme variam

seus parametros geométricos e magnéticos. Na comparacao entre as remanéncias reduzidas das
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Figuras 45 (b) e 52 (b), observa-se que os valores sdo muito préximos entre o arranjo hexagonal

e 0 nanotubo isolado.

A préxima secdo abordaremos as propriedades magnéticas de um arranjo de nanotubos

de niquel como fun¢do do angulo de aplicacdo do campo magnético.

6.3.2 Dependéncia angular da coercividade (H.) e remanéncia (M,) em um arranjo de

nanotubos de niquel

Até o momento, nossos resultados foram obtidos variando os pardmetros f3 e as distdncias
entre os nanotubos, implincando nos comportamentos citadas na tese. Nesta se¢do, abordamos
a dependéncia angular das propriedades magnéticas, em que o angulo do campo magnético
aplicado € (8). Com isso, nosso arranjo hexagonal de nanotubos de niquel tem a seguinte
descricdo, raio externo de 40 nm, comprimento de 1,0 pum, distancia entre os nanotubos sendo d
=0nm e arazdo § = 0,5, estes valores estdo de acordo com dados experimentais [70,81], como

citado na se¢do 6.2.1.

Figura 53 — Curvas de histerese para o arranjo hexagonal de niquel, neste casod =0 nme a
razdo B = 0,5 sdo fixos. O campo magnético externo € variado segundo o angulo 6,
0°<6<90°.Em(a),0=0°%em(b) 8 =30°,em(c) 8 =60°ecem(d) 6 =90°.
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Os resultados para ciclos de histerese foram obtidos em diferentes dngulos (6) do campo
magnético aplicado. Na Figura 53, apresentamos as curvas de histerese medidas para o arranjo de
nanotubos de niquel, com os seguintes angulos 8 =0°, 30°, 60° e 90°. Nas curvas de histerese
¢é evidenciado, para estes angulos, um aumento na coercividade para 6 > 0°, seguido por uma
tendéncia a diminuir para 6 > 80°, como observado na préxima andlise, esta diminuicdo da
coercividade indica uma modifica¢do na forma do ciclo de histerese. Como analisado nas Figuras
53 (¢) e (d), o valor do campo magnético aplicado foi elevado, de 150 mT para 1500 mT, isto se
fez necessario para que o arranjo hexagonal de nanotubos de niquel pudesse alcancar o valor da

magnetizacdo de saturagdo, ou seja, possibilitando saturar a amostra.

Dessa forma, analisaremos a Figura 54, a qual mostra a dependéncia angular da coercivi-

dade e remanéncia reduzida.

Figura 54 — Coercividade e Remanéncia reduzida para d = 0 nm e a razdo 8 = 0,5 como fung¢io

do angulo de aplica¢do do campo magnético, 0° < 8 < 90°.
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Na literatura cientifica encontramos artigos que relatam a dependéncia de propriedades
magnéticas com o angulo de aplicacdo do campo, artigos estes ja citados e discutidos no Capitulo
2 desta tese. Os artigos abordam esta dependéncia do ponto de vista numérico e analitico [30, 76,
79] e também de forma experimental [81,110, 116]. Na Figura 54 (a), apresentamos os valores
da coercividade variando com o angulo (0). Verifica-se, inicialmente, que o grafico indica um
comportamento nao-monotdnico, atingindo um valor maximo para 6 = 80°, e entdo diminuindo
para 6 > 80°. Como indicado pela andlise das curvas de histerese, este comportamento nao
homogéneo sugere uma transicao entre dois processos de reversdo da magnetizacgao (os ja citados
modos Transversal e Vortex). A mudanga dos modos de reversdo estdo, aparentemente, em
consonancia com dados experimentais [30]. No artigo [116], os autores fazem uma exploracao
da coercividade em fun¢do do campo aplicado e ao compararmos os graficos, observamos uma
semelhanca bastante expressiva para o comportamento da curva, isto ocorre para certos valores
do angulo de aplicacdo do campo externo, 6 = 0°, 30°, 60° ¢ 90°. E evidente na comparacio
das curvas, que os valores para a dependéncia angular da coercividade sdo diferentes, pois a

geometria e os parametros utilizados para os arranjos de nanotubos sdo distintos.

Na Figura 54 (b), apresentamos a remanéncia reduzida, definida como a razao entre a
remanéncia e a magnetizagdo de saturagdo (Ms), como fun¢do do angulo (8). Um valor mdximo
de remanéncia reduzida foi observado quando 6 = 0°, correspondendo ao campo aplicado
paralelo ao eixo do nanotubo. A remanéncia reduzida pode ser definida utilizando, através
de célculo tedrico, Mg(0) = Mycos*(0), como citada nos artigos [19, 111]. O comportamento
monotdnico apresentado na Figura 54 (b), estd de acordo com dados experimentais, 0s quais
sao estudados no arranjo de nanotubos de niquel fabricados por eletrodeposi¢ao em matrizes
de policarbonato [110] e também em um arranjo de nanotubos de niquel eletrodepositados em

matrizes de alumina [116].

6.3.3 Estudo da dinAmica da reversao dos momentos no arranjo hexagonal de nanotubos
de niquel

Uma forma de entender como ocorre o processo de inversdo dos momentos magnéticos, €
realizando uma andlise da dindmica dos momentos diante da inversdo do campo magnético. Nesta
secdo, apresentamos o estudo da reversdao dos momentos, no arranjo hexagonal de nanotubos de
niquel, para diferentes espessuras (f3) e distancias entre os nanotubos (d). A importancia dessa
andlise estd vinculada as observacgdes feitas através das curvas de coercividade, pois mesmo que
o formato da curva H, x 0 sugira um modo vortex, ndo € conclusivo, pelo fato que uma mesma

curva de histerese pode ser obtida devido a varias situagdes.

Inicialmente, apresentamos o estudo dindmico fixando B (a razdo entre os raios interno e
externo do nanotubo), e variando as distancias entre os nanotubos em: 0 nm, 55 nm e 100 nm.

Em todos estes casos, o campo externo € aplicado paralelo ao eixo do nanotubo.
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Figura 55 — Esquema da simulacdo da reversdo da magnetizacao. Inicialmente o arranjo tem
uma magnetiza¢cdo no sentido negativo do eixo Z e o campo externo aplicado no

sentido positivo.
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Figura 56 — Esquema da simulacao da reversdao da magnetiza¢do durante a reversao dos mo-
mentos magnéticos, 0s quais comegam a rotacionar (ou girar), as cores misturadas
indicam este movimento.
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A evolugdo temporal da magnetizacio M (7,¢) do arranjo é obtida pela integragdo da

equacao 2.30, que representa a equacao LLG, com a constante de amortecimento (Damping)
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no valor de 0,02. O arranjo inicialmente possui magnetizacao (i) na dire¢ao negativa do eixo
Z, Figura 55, e a reversdo foi simulada aplicando um campo externo H,y , maior do que o
campo coercitivo, na direcao positiva do eixo Z por um certo intervalo de tempo. Na Figura 56,
observamos o processo da magnetizacdo, em que 0s momentos magnéticos se encontram no

processo de reversdo, e por fim, os momentos estdo alinhados com o campo externo, Figura 57.

Figura 57 — Esquema da simulacdo da reversdo da magnetiza¢do. Depois de um determinado
tempo, 0 momento magnético reverteu a sua magnetizacao, com isso, campo externo

€ momento se encontram no mesmo sentido sobre o eixo Z.
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Este estudo tem grande utilidade, ja que por um lado € possivel analisar a evolucdo dos
momentos em cada ponto da amostra, logo depois de geradas as condi¢des de inversdo total dos
momentos magnéticos. Como serd observado nos textos que se seguem, cada componente do
momento magnético evolui temporalmente, gerando um padrao de oscilacdes que depende das
configuracdes geométricas do arranjo de nanotubos. A formacgao de estruturas diferentes pode ser
vista, ou simplesmente detectada, observando a evoluc¢ao temporal da energia em cada instante
de tempo. A seguir mostraremos uma breve sele¢ao de todos os nossos resultados, em que se
destacam os principais eventos durante a reversdo dos momentos magnéticos nos arranjos com f3
=0,2;0,5 e 0,8. Decidimos apresentar os resultados destes arranjos, pois ocorrem mudangas
de um caso para outro. Na sequéncia mostramos a evolu¢do temporal da energia de troca e das

componentes X e Y da magnetizacao.

6.3.3.1 Simulagdo mantendo fixa a razao 8 = 0,2 e variando as distancias

Nesta secdo apresentamos os resultados referentes a energia de troca e as magnetizagoes

nos eixos X e Y. Os gréficos foram produzidos com a ajuda do software octave [117]. A Figura
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58 apresenta a evolugdo temporal da energia de troca para o arranjo hexagonal dos nanotubos
de Niquel para 8 = 0,2 e as distancias d = 0 nm, 55 nm e 100 nm. Observa-se claramente que
para cada valor da distancia (d) € gerada uma configuracdo diferente, pois a energia de troca esta

diretamente ligada a configuracdo da magnetizacao M (7,1).

Figura 58 — Energia de troca durante a reversdao da magnetizagdo para H, = 500 mT.
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Fonte: Produzido pelo autor

Observamos que no inicio da inversdo, a energia de troca tem uma pequena mudanga
de comportamento em, aproximadamente, 0, 1 ns para as trés distancias e que o gréfico cresce
rapidamente até, aproximadamente, 0,25 ns para d = 0 nm, e no caso das distancias, d = 55 nm
e 100 nm, este tempo estd proximo de 0,35 ns, sendo possivel observar os respectivos picos
(méaximos de energia de troca) nos gréficos. Apds este processo, hd uma relaxagdo tipica, para
cada distancia, levando a uma condicao de saturac@o apds 1 ns. Além destas observagdes, foi
analisada uma diminui¢do dos maximos de energia (picos) com o aumento das distancias entre
0s nanotubos, que ocorre, possivelmente, devido a diminui¢c@o das interacdes (de troca) entre os

momentos magnéticos dos nanotubos.

Outro fato aparente nos graficos € referente ao alargamento das curvas, que estd relacio-
nado ao regime de relaxa¢do dos momentos magnéticos no arranjo. Estes alargamentos mostram

diferentes regimes de relaxacdo para cada valor da distincia entre os nanotubos.

Ap0s estas andlises, faremos discussdes sobre o comportamento dos momentos mag-
néticos como func¢do do tempo, expressos como my(f) e my(t). Observando os graficos da
Figura 59, em que se apresenta a evolugao temporal das componentes da magnetizac¢do, que sdo

perpendiculares ao campo aplicado, podemos apreciar que inicialmente o processo possui um
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Figura 59 — Evolug¢do temporal das componentes m, € m, da magnetizag@o e suas respectivas

distancias. Na Figura (a) a distincia entre os nanotubos é de 0 nm, em (b) € de 55

nm e em (c¢) 100 nm.
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comportamento que revela a agdo das interacdes autodesmagnetizantes. Este tipo de efeito se
destaca, pois as componentes mencionadas nio crescem (aumentam), apreciavelmente, antes de
0,3 ns. Ja em aproximadamente 0,4 ns, podemos ver claramente um comportamento periddico,
que se estabelece no ato de inversdo dos momentos magnéticos. O mesmo movimento oscilatério
se mantém durante toda a inversdo caracterizado por mudancas de periodicidade em diferentes
instantes para os trés valores de distancias, que sdo mostrados na Figura 59. Ainda neste gréfico é
possivel observar uma envoltéria que € tipica do processo exponencial de relaxacdo, claramente
verificado na Figura 59 (b). Como supra citado, a amplitude destas oscilagdes diminuem depois
de 0,9 ns Figura 59 (a), 1,2 ns Figura 59 (b) e 2,0 ns Figura 59 (c), mantendo-se o sistema
perto da saturacao e com pequenas oscilagdes dos momentos magnéticos em torno da direc@o
de campo aplicado como previsto na equacao de LLG. Nas Figuras 59 verificamos diferentes
formas das envoltdrias, relaxagdes, para tempos distintos, em (a) variando de 0,352 0,9 ns e
0,9 2 1,25 ns e em (c) variando de 0,35 2 0,9 ns e 0,9 a 2,0 ns, mas no caso da Figura (b)
foi apresentado uma relaxagcdo muito uniforme, estes diferentes efeitos para as relaxacdes esta

diretamente relacionado ao forte efeito dipolar no arranjo, estas mudancas surgem na competi¢ao
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existente entre as energias do sistema.

6.3.3.2 Evolugdo temporal dos MAPAS para 3 =0,2

Para entender melhor os resultados no arranjo com 8 = 0,2, realizamos um corte trans-
versal no mapa 3D dos momentos magnéticos. O mencionado corte foi feito no plano XY (Z =0
nm), que incluem os centros dos nanotubos no arranjo hexagonal e foi tomado em diferentes
instantes, sendo os instantes de tempo descritos na Tabela 3. Na Figura 60 (a), (b), (c), (d) e
(e), observamos os mapas 3D do arranjo de nanotubos, para os respectivos instantes citados na
Tabela 3, sendo a distancia entre os nanotubos de 0 nm, e as cores representando a orienta¢ao
dos momentos no arranjo hexagonal. Observamos nas Figuras 60, 61 e 62 uma distribuicao de
cores para a magnetizacdo em cada arranjo de nanotubos, estas escalas de cores especificam a

orientacdo dos momentos magnéticos para cada intervalo de tempo.

Tabela 3 — Os tempos e distancias entre nanotubos para confec¢io

dos mapas magnéticos.

Distdancias t1(ns) 1> (ns) t3(ns) t4(ns) t5(ns)
0 nm 0,01 0,25 0,45 0,7 0,9
55 nm 0,01 0,3 0,5 0,7 1,0
100 nm 0,01 0,3 0,5 0,7 1,0

Fonte: Produzido pelo autor.

A Figura 60 (a) mostra uma secdo transversal da configuracio do vetor momento mag-
nético, m, em t = 0,01 ns. Observe que nesse instante todos os momentos estdo na dire¢ao
negativa do eixo Z. Para a Figura 60 (b), mostra-se m em t = 0,25 ns e que a maior parte dos
momentos ainda permanecem na dire¢do negativa do eixo Z, além disso, podemos verificar que
a inversdo € iniciada nas bordas do arranjo, o que nos leva a pensar numa competi¢do entre
energia autodesmagnetizante global da amostra e o resto das energias, como a forte influéncia
das interacdes dipolares. Falamos isto porque como mencionamos, a inversao estd destacada nas
bordas do arranjo, as quais sdo adjacentes ao campo magnético aplicado. Esta configuragdao nao
ocorre para o nanotubo isolado, como foi observado na Figura 43, pois a inversdo dos momentos
magnéticos € iniciada no meio e direcionada as extremidades do nanotubo. Para a Figura 60 (c),
o instante 0,45 ns, é observado que a inversdao dos momentos magnéticos ja alcangou o centro
do arranjo, e uma menor parte dos momentos ainda se encontram na dire¢ao negativa do eixo Z,
este processo estd na metade da descida da evolucdo da energia de troca. Este instante de tempo
indica uma mistura de configuragdes locais, que s@o as reponsdveis por levar os momentos a
direcdo positiva do eixo Z. Finalizando esta anélise, na Figura 60 (d) e (e), observamos que nos

instantes 0,7 ns e 0,9 ns, os momentos se encontram orientados com o campo magnético
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Figura 60 — Evolucdo temporal das componentes da magnetizagio para = 0,2 no arranjo de
nanotubos no plano XY para distancia O nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,25 ns, (c) 0,45

ns, (d) 0,70 ns e (e) 0,90 ns. A distribuicao de cores apresenta a orientacdo dos

momentos.
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externo. Nesta configuracdo € importante destacar que, aparentemente, as interagdes dipolares
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sdo as reponsdveis pela inversdao dos momentos magnéticos (), isto foi verificado nas Figuras
60 (b) e (c). Podemos analisar e comparar com os mapas de magnetizagdo para as distancias

entre os nanotubos de 55 nm e 100 nm.

Nas Figuras 61 (a), (b), (c), (d) e (e), apresentamos os mapas do arranjo de nanotubos,
para os respectivos instantes citados na Tabela 3 com a distancia entre os nanotubos de 55 nm.
Nas Figuras 61 (a) e (b), nos instantes 0,01 ns e 0, 3 ns, observamos que todos 0s momentos estao
apontando para a dire¢do negativa do eixo Z, salientando que no instante 0, 3 ns, tem-se o valor
proximo ao maximo (pico) da energia de troca e a partir deste instante, inicia-se a inversao dos
momentos magnéticos como € observado na Figura 61 (c). Ainda sobre a Figura 61 (c), instante
0,5 ns, € verificado que a maior parte dos momentos magnéticos ja reverteram seu alinhamento,
passando para a dire¢do positiva do eixo Z, e como podemos observar na Figura 60 (c), a inversdo
dos momentos alcangou o centro do arranjo. Além destas anélises, € importante observar que o
arranjo mostrado leva um tempo um pouco maior (a partir de 0,3 ns) para iniciar a reversiao dos
momentos, isto € explicado devido ao distanciamento entre os nanotubos, diminuindo a energia
de interagdo de troca, Figuras 61 (a) e (b). Outra observacao que podemos fazer esta na Figura
61 (c), em que a configuracdo apresentada pelos momentos indica a formacao de voértices na
periferia do arranjo, como também pode ser visto na Figura 60 (c). Para as Figuras 61 (d) e (e),
instantes 0,7 ns e 1,0 ns, é verificado a total inversdo dos momentos magnéticos, ou seja, estao

orientados na mesma direcdo que o campo magnético externo.

Na Figura 62 analisaremos o mapa dos momentos magnéticos, neste caso a distancia
entre as superficies dos nanotubos serd de 100 nm. Inicialmente, nos instantes 0,01 ns e 0,3
ns, os momentos magnéticos apresentam um alinhamento total na dire¢do negativa do eixo Z,
Figuras 62 (a) e (b). Na Figura 62 (c), observa-se que grande parte dos momentos j iniciaram o
processo de inversao, e podemos verificar o principio de reversao através da Figura 59 (c), para o
instante 0,5 ns. Além destas andlises, tem-se que ao centro do arranjo, 0S momentos apresentam
alinhamento como no inicio do processo, instante 0,01 ns. Isto ocorre devido a competi¢do entre
a energia autodesmagnetizante global do arranjo e o resto das energias, como ja mencionado
nos textos acima, sendo mais perceptivel nesta Figura 62 (c) devido a maior distincia entre as
superficies dos nanotubos, diminuindo a energia de troca, como verificado na Figura 58. Assim
como na Figura 61 (c), a configuracdo apresentada aqui pelos momentos indica a formacao de
vortices na periferia do arranjo, como também pode ser visto na Figura 60 (c). As Figuras 62 (d)
e (e) evidenciam a mudancga de direcdo (inversdao) dos momentos, na qual indica o alinhamento
com o eixo Z positivo, ou seja, na direcdo do campo externo. E de suma importncia observar
que estes mapas sdo um corte do mapa 3D, o qual compreende os pontos que incluem os centros
do arranjo de nanotubos. Em comparac¢do ao arranjo de um tnico nanotubo, a configuracdo dos
momentos magnéticos para d = 100 nm € a que mais se assemelha, pois para este arranjo a
interacdo tende a diminuir com a distancia entre os nanotubos, como ocorre no caso do nanotubo

isolado.
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Figura 61 — Evolucdo temporal das componentes da magnetizagdo a para f = 0,2 no arranjo
de nanotubos no plano XY para distancia 55 nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,30 ns, (c)
0,50 ns, (d) 0,70 ns e (e) 1,0 ns. A distribuicao de cores apresenta a orientagao dos
momentos magnéticos no arranjo para H, = 500 mT.
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Figura 62 — Evolug¢éo temporal das componentes da magnetizacdo para 8 = 0,2 no arranjo de
nanotubos no plano XY para distancia 100 nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,30 ns, (c) 0,5 ns,
(d) 0,70 ns e (e) 1,0 ns. A distribuicdo de cores apresenta a orientacdo dos momentos

magnéticos no arranjo para H, = 500 mT.
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Neste tépico verificamos algumas diferencas entre os resultados obtidos, na razdo 3 =
0,2, para um tnico nanotubo e um arranjo hexagonal de nanotubos. Assim, a principal diferenca
estd na configuragao dos momentos magnéticos, este fato ocorre devido a competicdo energética
existente, como ja mencionado. O préximo tépico mostra como a espessura () pode modificar

este quadro.

6.3.3.3 Simula¢ido mantendo fixa a razdo 8 = 0,8 e variando as distancias

Neste topico apresentamos a dependéncia temporal da energia de troca e das componentes
X e Y da magnetizag@o para o arranjo hexagonal de nanotubos de niquel, com arazdo f =0,8 e as
distancias d = 0 nm, 55 nm e 100 nm, e como dito anteriormente, os graficos foram produzidos
com a ajuda do software Octave. Além disso, mostramos aqui 0os mapas da magnetiza¢ao
para certos intervalos de tempo, descritos na Tabela 4. Mais uma vez, os efeitos de espessura

modificam os tempos caracteristicos da evolucao temporal, como ja mencionado.

Figura 63 — Energia de troca evoluindo temporalmente para a razao 8 = 0,8 e H, = 500 mT.
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Fonte:Produzido pelo autor

Na Figura 63, apresentamos a dependéncia da energia de troca com o tempo, durante a
reversdo dos momentos, no arranjo com f3 = 0, 8. Dois aspectos tornam este grafico diferente
daqueles apresentados até o momento, Figura 58. Primeiramente, para 3 = 0,8, a energia de troca
mostra uma tendéncia, mais rdpida, do sistema mudar a dire¢cdo dos momentos magnéticos. Por
outra parte, os efeitos de autodesmagnetizacao dentro do arranjo de nanotubos devem ser fortes.
Dessa forma hd uma tendéncia dos momentos magnéticos de voltar ao estado inicial, por isso a
energia de troca sofre uma grande diminui¢do, como pode ser verificado, principalmente, para

os graficos da distdncia d = 0 nm e razdes 8 = 0,2 e 0, 8. Por outro lado, o campo para reverter
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todos 0os momentos, néo precisa de um valor alto de energia, como no caso de = 0,2, jd que
agora o arranjo apresenta uma quantidade menor de momentos magnéticos em cada nanotubo.
Além destas evidéncias, tem-se que para a razao 3 = 0,8 e as distdncias de d = 55 nm e 100
nm, os picos apresentam valores da energia de troca menores, com isso O sistema termina se

direcionando para o estado de saturacdo.

A segunda caracteristica que chama aten¢do no grafico da Figura 63 que estd relacionada
a espessura da curva, é o tempo de inversdo, que neste caso, torna-se maior que nas outras

amostras aqui apresentadas.

Figura 64 — Evolugao temporal das componentes m, € m, da magnetiza¢ao e suas respectivas

distancias: 0 nm, 55 nm e 100 nm.
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Observando a Figura 64 podemos ver a dindmica das componentes da magnetizagdo, que
sdo perpendiculares ao campo aplicado. Presenciamos uma curva com oscilagdes de amplitudes
muito maiores que em f3 = 0,2. Para B = 0,8 e d = 0 nm, apresenta uma caracteristica de
oscilagdes bem comportadas e localizadas no intervalo de 0,5 ns e 1,7 ns. E para todos os
graficos na Figura 64, a relaxacdo neste arranjo ocorre depois de 2 ns e como comparacao, isto
s6 ocorreu para § = 0,2 e d = 100 nm, Figura 59 (¢), o que se refere a um tempo muito alto.
Assim como foi observado para a razdo 3 = 0,2, a configuragdo das envoltdrias, dos momentos

em fungdo do tempo para a razéo § = 0,8, apresenta-se desta forma devido a forte influéncia
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da energia dipolar no arranjo, isto em consequéncia da menor espessura dos nanotubos, estas
caracteristicas surgem por competicdes existentes entre as energias do sistema, como citado no

texto.

6.3.3.4 Evolucdo temporal dos MAPAS para 8 =0, 8

Para entender melhor os resultados no arranjo com 8 = 0,8, realizamos um corte trans-
versal no mapa 3D dos momentos magnéticos. O corte foi feito no plano XY (Z = 0 nm), caso

igual ao da razdo 8 = 0,2, sendo os instantes de tempo descritos na Tabela 4.

Tabela 4 — Os tempos e distancias entre nanotubos para confeccao
dos mapas magnéticos.

Distancias t1(ns) 1> (ns) t3(ns) t4(ns) t5(ns)
0 nm 0,01 0,20 0,35 0,55 1,20

55 nm 0,01 0,28 0,40 0,60 1,20
100 nm 0,01 0,30 0,40 0,60 1,80

Fonte: Produzido pelo autor.

Na Figura 65, analisa-se a evolu¢ao dos momentos magnéticos como funcdo do tempo
para a distancia entre os nanotubos magnéticos de O nm. Na Figura 65 (a) podemos observar
o mapa em 0,01 ns que apresenta uma estrutura de momentos bem comportada, com todos
0s momentos magnéticos orientados sob o eixo Z negativo, e observamos uma configuracao
idéntica no intervalo de tempo 0,20 ns, Figura 65 (b). No intervalo 0,35 ns, apresentado na
Figura 65 (c), o comportamento é bem diferente aos anteriores, pois 0s momentos magnéticos
apontam para fora do plano do mapa, o que podem contribuir, fortemente, com o aumento da
energia de troca do sistema. Observamos que no instante 0,55 ns, Figura 65 (d), as caracteristicas
se tornam mais pronunciadas, em que grande parte dos momentos estdo na direcao positiva
do eixo Z, em ambas as Figuras 65 (c) e (d), as configuracdes apresentadas estido diretamente
relacionadas a influéncia da interacao dipolar no arranjo. Na Figura 65 (e), intervalo 1,20 ns,
todos os momentos encontram-se alinhados ao campo magnético. Com isso, em comparagao a
Figura 60 (8 = 0,2 e d = 0 nm), é claramente observado que o tempo de relaxagdo dos momentos

€ maior, que é um forte indicativo da diminui¢ao da energia de troca neste arranjo.

E apresentado na Figura 66, os graficos para a razio = 0,8 e distincia d = 55 nm. Assim,
como foi observado na Figura 65, verificamos nas Figuras 66 (a) e (b) a mesma orientagao dos
momentos, neste caso para os instantes de 0,01 ns e 0,28 ns. Nas Figuras 66 (c) e (d) € observado
que a inversao dos momentos magnéticos ocorre nas extremidades (bordas) em direcdo ao centro
do arranjo, como ja citado € um indicativo da competi¢do entre energia autodesmagnetizante

global da amostra e as outras energias, acontecendo para os intervalos de tempo 0,40 ns e 0,60
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ns, sendo que este efeito ndo foi verificado para B = 0,2 e d = 55 ns. A configuragio apresentada

na Figura 66 (e), mostra a inversdo total dos momentos magnéticos no arranjo hexagonal.

Figura 65 — Evolu¢do temporal das componentes para 8 = 0,8 no arranjo de nanotubos no plano
XY para distancia O nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,20 ns, (c) 0,35 ns, (d) 0,55 ns e (e)
1,2 ns. A distribui¢do de cores apresenta a orientagdo dos momentos magnéticos no
arranjo para H, = 500 mT.
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Figura 66 — Evolugdo temporal das componentes para 3 = 0,8 no arranjo de nanotubos no plano
XY para distancia 55 nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,28 ns, (c) 0,40 ns, (d) 0,60 ns e (e)
1,2 ns. A distribui¢do de cores apresenta a orientagdo dos momentos magnéticos no

arranjo para H, = 500 mT.
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Figura 67 — Evolug¢éo temporal das componentes para 8 = 0,8 no arranjo de nanotubos no plano
XY para distancia 100 nm. Em (a) 0,01 ns, (b) 0,30 ns, (c) 0,40 ns, (d) 0,60 ns, (e)
1,2 ns e (f) 1,8 ns. A distribui¢do de cores apresenta a orientacdo dos momentos
magnéticos no arranjo para H, = 500 mT.
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Finalizando o estudo sobre a dinamica da magnetizacdo, faremos a andlise mediante a

geometria do arranjo hexagonal para 8 = 0,8 e d = 100 nm. Inicialmente, na Figura 67 (a) e (b),
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nos instantes 0,01 ns e 0,30 ns, os momentos magnéticos possuem uma orientacdo oposta ao
campo aplicado, como ja destacado anteriormente. Observamos durante a evolucao temporal,
nos instantes 0,40 ns na Figura 67 (c) e 0,60 ns na Figura 67 (d), o inicio do movimento dos
momentos nas bordas do arranjo, como verificado nas Figuras. Este efeito mostra, claramente,
a influéncia da espessura dos nanotubos (f3), na inversdo da magnetizacéo, pois como visto na
Figura 62, para este intervalo de tempo, a configuracdo dos momentos magnéticos apresentada
aqui € diferente no nanotubo central. Para o instante 1,20 ns, Figura 67 (e), grande parte dos
momentos se encontram na mesma dire¢do que o campo aplicado no arranjo. E importante
observar que o tempo de inversdo foi aumentado, Figura 67 (f), este fato € decorrente da menor
interacdo existente no arranjo devido a menor quantidade de momentos magnéticos no arranjo.
Como descrito para a razao 8 = 0,2 e d = 100 nm, em comparacéo ao nanotubo isolado, Figura
44, um arranjo hexagonal de nanotubos apresenta a principal diferenca, na razdo f =0,8 e d =
100 nm, no ordenamento dos momentos magnéticos e este fato ocorre devido a competi¢ao entre

as energias existentes no sistema.

Sendo assim, até aqui temos que as interacdes dipolares dominam os processos em
fungdo de B, além do mais é de grande importincia incluir outras energias. Como analisado,
anteriormente, modificacdes da espessura 3 chegam a alterar algumas propriedades do arranjo,
tais como: o comportamento da energia, a forma das curvas da magnetizacdo no plano XY,
como ¢ perceptivel nas Figuras 59 e 64, sendo o comportamento da relaxacdo modificado, e a
configuracdo dos momentos magnéticos (mapas) sdo apresentados nas Figuras 60, 61, 62, 65, 66
e 67.

Na préxima se¢do, apresentaremos o estudo da reversdo dos momentos magnéticos em

fun¢do de um campo invertido.

6.4 ESTUDO DA REVERSAO DOS MOMENTOS MAGNETICOS EM FUNCAO DO CAMPO
INVERTIDO

Nesta secdo, abordaremos a reversao dos momentos como func¢ao do campo invertido
repentinamente, em que foi estudado um Unico nanotubo com parametros geométricos definidos
por: razdo 8 = 0,5, raio externo R = 100 nm e comprimento de L = 1 um. Estes pardmetros foram
baseados nas informacdes retiradas de nanotubos da literatura [79, 118]. As anélises anteriores
foram feitas aplicando o campo externo H,,; invertido com valores altos, Figura 57. Aqui vamos
observar o cendrio para diversos valores do campo externo Heyy < 0 (Heyy =- AH, com AH =5,
10, 20, 50 e 110 mT), Figura 68. Estes estudos sao bastante observados na literatura como o plot
Henkel [119], plot Henkel é uma andlise que se faz em equilibrio termodinamico e a remanéncia
€ obtida em diversos valores de campo invertido. Neste caso, faremos o estudo dinAmico que
mostra relaxacao do sistema saturado depois de inverter H,,; a diferentes valores. Esta teoria é
utilizada em diversos seguimentos de estudo, como pode ser verificada nas referéncias [120—122].

Sendo assim, todas as andlises sdo feitas sob o ponto de vista da energia Zeeman (Ezeemqyn) final
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possuindo valores diferentes e com isso, cada caso na evolugdo temporal de m;,, ao longo do

campo aplicado, e de E,,.; sdo comparados.

Figura 68 — Laco de Histerese utilizado na varia¢ao de AH.
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O estudo e interpretacdo desta teoria fornecem informagdes valiosas sobre os mecanismos
de interacdo, que regem os processos de magnetizacio, uma vez que se inclue a energia Zeeman
[123-125]. Com isso, para determinar uma sequéncia consecutiva de valores de campo que
sdo utilizados neste topico, fez-se necessario utilizar um modelo de histerese, cujos parametros
geométricos do nanotubo foram descritos no pardgrafo anterior. Esta curva de histerese esta
descrita na Figura 68, observamos que a amostra alcancou a magnetizagcdo de saturagdo para um
campo de 100 mT. Na Figura 69, analisamos a evolu¢do temporal da energia de troca E,., € da

componente Z do momento magnético m,, para um campo AH = —5 mT.

Podemos analisar, inicialmente, o grafico do momento magnético (m;) como fun¢do do
tempo. Observamos que hd oscilacdes durante a evolugdo temporal, que neste caso o tempo
evolue até 4 ns, com um valor de m, em torno de 0,4. Verificamos também que para um tempo
muito grande (t — o), m, apresenta este mesmo valor 0,4, e além deste fato, a oscilagdo é
quase uniforme, diminuindo a amplitude a partir do instante 3 ns. Com isso, verifica-se que
os momentos (m;) ndo se encontram alinhados para o campo de —5 mT, precisando aplicar
um campo magnético mais intenso. Fazendo um anélise comparativa entre as Figuras 68 e 69,
percebemos que o valor da magnetiza¢do (M /Mjy) na curva de histerese, para o campo de —5
mT, é de 0,3994, sendo muito proximo do valor encontrado para m; visto no grafico da evolucio
temporal, este fato € coerente, pois como o valor do campo € mantido fixo, os momentos irdo

manter seu estado de equilibrio nesta direcao. Na Figura 69 também apresentamos a evolucao
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temporal da energia de troca. Neste grafico, percebe-se a presenca de diversos picos, exibindo um
mdximo no instante 0, 5 ns, este fato € referente a uma répida tendéncia do momentos magnéticos
mudarem de direcdo, fazendo com que retornem ao estado inicial. Observamos que no mesmo
instante, para o grafico de mz, ocorre o inicio das oscilagcdes, como destacado no pardgrafo
acima, sugerindo o aparecimento deste valor mdximo da energia. Percebe-se que o valor final da
energia de troca se mantém em 4 X 107177, isto a partir do instante 3 ns, estando diretamente

relacionado ao grafico do momento m, neste mesmo intervalo de tempo.

Figura 69 — Evolucao temporal da componente m, da magnetizacdo e da energia de troca E,,j,

para uma variacio de campo AH = —5 mT.
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Na Figura 70, mostramos a componente m, da magnetizacdo e a energia de troca como
funcdo do tempo, aplicando o campo AH = —10 mT. Em uma andalise comparativa com a
Figura 69, podemos observar que no grafico de m;, a oscilacao € uniforme, além de apresentar
um comportamento oscilatério amortecido, e assim como na Figura 69, apresenta diminui¢ao
da amplitude a partir do instante 3 ns. Um fato importante na Figura 70 € o valor médio,
aproximadamente 0, 15, da componente m, da magnetiza¢io, que variou com o valor do campo
como esperado, pois com o aumento do campo magnético, 0 momento magnético tem a tendéncia
de mudar o seu estado de equilibrio devido a mudanca de direcdo. Podemos observar uma

similaridade, nos valores dos momentos, entre a curva de histerese (M /M, = 0,1415) e o gréfico

Figura 70 — Evolucao temporal da componente m, da magnetizacdo e da energia de troca E,,j,

para uma variacio de campo AH = —10 mT.
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de m; (m, = 0,15 para t — o0), pois 0 campo magnético € mantido fixo, os momentos mantém
o estado de equilibrio nesta dire¢cdo. Na comparacao entre as energias de troca para os gréficos
das Figuras 69 e 70, observamos que o valor maximo da energia aumentou apreciavelmente,
como pode ser verificado no instante 0,5 ns. Neste caso, a energia de troca se modificou, pois
para que o sistema mude a direcdo dos momentos € necessaria mais energia Zeeman, claramente
observado com o aumento do campo aplicado. Além destas comparacdes, podemos analisar que

o valor final da energia de troca apresentou uma pequena mudanga, sendo agora de 5 x 10717 J.
Na Figura 71, analisamos a evolu¢do do comportamento dos momentos m, e da energia

de troca em fun¢do do tempo. Observamos no gréafico de m, x t, a enorme diferenca que ha no

Figura 71 — Evolucao temporal da componente m, da magnetizacdo e da energia de troca E,,j,

para uma variacio de campo AH = —20 mT.
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comportamento quando comparada as Figuras 69 e 70, neste caso, o campo aplicado com
intensidade de 20 mT, representou uma modificacdo brusca na configuragdo dos momentos
magnéticos. Além disso, verificamos oscilacdes com baixa amplitude, até 2 ns, e a partir deste
instante, o valor de m, esté fixo em —0, 8, que ao ser comparado ao valor encontrado na curva
de histerese (M /M, = —0,7956), Figura 68, verificamos valores bastante pr6ximos. Analisando
o gréifico da energia de troca (E,,.), constatamos um aumento significativo no valor maximo
de E,cn, 2 x 10710 J aproximadamente, pois o sistema precisa de mais energia para reverter a
dire¢do dos momentos, sendo o0 AH maior reverte mais momentos, e este pico € apresentado para

um instante de tempo igual aos anteriores, em que o campo é de 5 e 10 mT.

Figura 72 — Evolugdo temporal da componente m, da magnetizacdo e da energia de troca E, .,

para uma variacdo de campo AH = —50 mT.
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A partir de 2 ns, o valor de energia é quase nula, sugerindo a tendéncia de alinhamento dos
momentos magnéticos, confirmando o resultado obtido no grafico de m, em funciao do tempo

para o campo de 20 mT.

Nas Figuras 72 e 73 acompanhamos a evolucdo de m; e E,,.; em fungdo do tempo para
AH = —50 ¢ —110 mT. Observamos que os momentos (n1,) se aproximam da configuracao de
alinhamento (m; = 0,9) Figura 72 e (m, = 1,0) Figura 73, apresentando pouca oscilacdo e assim
como na Figura 71, a partir do instante 2 ns, mantendo o0 mesmo comportamento € ao fazermos
um comparativo aos valores encontrados na curva de histerese (M/M; = 0,9403 e 0,9843),

percebe-se que os valores sao semelhantes, pois, como ja discutido para as outras Figuras,

Figura 73 — Evolugdo temporal da componente m, da magnetizacio e da energia de troca E,j,

para uma variacao de campo AH = —110 mT.
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quando o campo magnético € fixo, os momentos mantém o estado de equilibrio nesta direcao.
O gréfico da energia de troca mostra algumas mudancas em comparagdo as Figuras 69, 70
e 71. Dois aspectos importantes sdo verificados, o aparecimento de dois picos, um no inicio
da inversdo dos momentos e o outro ocorrendo no ponto critico da mudanga de direcao dos
momentos magnéticos, pois no inicio muitos momentos rotacionam com o campo (AH = —50
e —110 mT). Com relacio ao ponto de maximo, que em ambas as Figuras 72 e 73, os valores
aumentam de forma aprecidvel, 4,6 x 10710 ¢ 7,9 x 10716 J respectivamente, como relatado
anteriormente, a competi¢do energética € a responsdvel por tais mudangas. Com isso, observamos

na Figura 73, o completo alinhamento dos momentos magnéticos.

Sendo assim, a importincia destas andlises é devido aos valores da energia de troca
que esta associada ao modo de reversdao dos momentos. No caso de um modo de reversdo bem
definido, a energia de troca ndo mudard no tempo durante a reversao, como pode ser analisado
nas equacdes descritas no Capitulo 4. Com isso, hd varias formas de acompanhar a reversio dos
momentos magnéticos e a ideia de impor varias condic¢des finais, AH = —5, —10, —20, =50 e
—110 mT, estd relacionada com a independéncia que o sistema deverd assumir a condi¢cao de
equilibrio de cada modo de reversdo. Desta forma, vemos que em todos os AH, a energia de
troca muda de diferentes formas e sobretudo oscilando, esta oscilagdo mostra que ndo ha um
modo bem estabelecido e as trocas que ocorrem em m, confirmam isto. Por conseguinte, nao ha
um modo bem definido na reversao de nanotubos em arranjo e portanto as solucdes de um tinico

nanotubo ndo se adequam totalmente a esta nova situacao.

O estudo sobre a reversao dos momentos magnéticos em funcido do campo invertido esta
relacionado com as promessas de gravacdo em midias magnéticas. Na préxima se¢do, faremos

as as perspectivas futuras e conclusdes a respeito de cada resultado abordado neste Capitulo.
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7 PERSPECTIVAS

O trabalho aqui apresentado € o inicio para novas filosofias de atividades em nosso grupo.

Temos diversas tarefas previstas:
1. Investigar sistemas com mais nanotubos, um sistema com uma morfologia de nanotubo/fio
e nanotubos hibridos.
2. Comparar os resultados com os que gera o simulador Nmag [87] baseado em MEF.

3. Utilizar os resultados da simulagdo micromagnética para simular imagens de Microscopia
de Forca Magnética (MFM) e melhorar a compreensao dos distintos modos de reversao

comparando com imagens reais.

4. Mapear outras energias para melhor compreender os processos envolvidos em nossos

sistemas.
5. Incluir os efeitos térmicos nas simulagdes.

6. Investigar sistemas com arranjos hexagonais de nanotubos, através dos estudos da reversao

dos momentos magnéticos em fun¢ao do campo invertido.

7. Estudar as propriedades magnéticas de sistemas com parametros geométricos diferentes.
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8 CONSIDERACOES FINAIS

Apo6s a apresentacdo deste trabalho, reunimos algumas conclusdes importantes para
beneficio das pesquisas experimentais de nosso grupo no Departamente de fisica. Na nossa
investigacdo sobre um sistema de um Unico nanotubo, na qual modificamos seus parametros
geométricos, tais como: raio interno e o angulo do campo aplicado 6. Inicialmente, foram
realizadas simula¢des micromagnéticas utilizando o software OOMME. Com isso, estudamos
seus ciclos de histerese, coercividade, remanéncia reduzida e o diagrama da energias como

func¢do dos paradmetros geométricos. Sendo assim, para um tnico nanotubo, concluimos que:

1. A simulacdo com OOMMF ¢ eficiente no estudo de objetos nanométricos.

2. Na abordagem em que o campo aplicado € paralelo ao eixo do nanotubo e variamos a razao
B, tem-se que o nanotubo reverte sua magnetizagio através de um unico salto Barkhausen,
além disso, para valores de 8 > 0.5, hd uma modificagdo no formato do ciclo de histerese,
aumentando o valor de sua coercividade, H., percebemos assim, uma sensibilidade a
espessura do nanotubo, isto estd diretamente associado a anisotropia de forma. Ainda é
verificado, para estes valores de 3, que as curvas se assemelham a um sistema de dois
estados. A elevada remanéncia € apresentada como uma caracteristica de facil magnetiza-
¢do, isto ocorre em resposta a pequena presenca da anisotropia magnetocristalina, logo €
dominada pela anisotropia de forma. Estes altos valores de remanéncia, proximos de 1,
apontam uma reversio de forma abrupta, diminuindo inicialmente, indicando a formacgao
de paredes de dominio tipo vortex, logo apds, aumentando até 1, formando paredes tipo

transversal no nanotubo.

3. Para dependéncia angular da coercividade e remanéncia foi verificado que para quaisquer
angulos, a reversdo ocorre através de um unico salto Barkhausen. Nos ciclos de histerese
com a varia¢do do angulo, ocorre um aumento da coercividade até 70° e para 80° e
90°, percebe-se uma grande diminuicao no valor de H,.. Apresentando um pico, este fato
pode indicar uma mudanga na inversao dos momentos magnéticos , sendo a competi¢ao
energética entre as interagdes, a maior causa deste pico. Para a coercividade como fungédo
do angulo, ocorre um comportamento nao-monotdnico, indicando uma troca no modo
de reversdo da magnetizagdo em 6 = 70°. A diminui¢do da remanéncia € relacionada a
expressio: M,(6)=M, cos?(0), a qual evidencia uma reversio da magnetizacio mediante
a ocorréncia da nucleagio e propagacgio da parede de dominio, para o valor de  assumido.
E para todos os casos, em que 3 estd variando como fungdo de 8, vemos a mesma forma,

ou seja, em O = 70°, obtém-se um pico e logo apds, uma diminuigdo de H.,.

4. Nesta abordagem, percebe-se claramente que os parametros geométricos € o angulo
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do campo externo aplicado influenciam diretamente no comportamento das grandezas

magnéticas de um sistema de um tnico nanotubo.

Na analise do arranjo hexagonal de nanotubos magnéticos usamos o software MuMax3
para investigarmos os ciclos de histerese, coercividade e remanéncia reduzida, a evolugao
temporal dos momentos magnéticos e da energia de troca, além do estudo da reversao dos

momentos magnéticos em funcido do campo invertido.

1. A simulag@o com o software MuMax3 também € eficiente no estudo de objetos nanométri-

COS.

2. No arranjo hexagonal, observamos as intera¢des magnéticas como func¢io da razio f8
e da distancia entre os nanotubos (d), em que o angulo do campo magnético aplicado
também varia, 0° < 0 < 90°. Nas Figuras sobre a coercividade e remanéncia, observou-se
modificagdes nos seus respectivos valores com a mudanga dos parimetros 3 e d. Para a
coercividade com o campo sobre o eixo z, 6 = 0°, verificamos um aumento em relagdo
as distancias (d = 0 e 55 nm), e no caso de d = 100 nm, o valor diminue. Observando
arazdo f3 = 0,8, o efeito da interagdo entre os nanotubos se modifica, mostrando que a
coercividade s6 aumenta em funcio das distancias entre os nanotubos. Este fato sugere no
arranjo uma influéncia da interagdo dipolar, devido a diminui¢do da espessura das paredes
do nanotubo e o comportamento ndo monotdnico indica a possibilidade de uma mudanca
no modo de reversdo dos momentos. Em comparacio ao nanotubo isolado, a configuracio
do arranjo que mais se aproxima € quando a distancia d = 100 nm, com isso, verificamos
que os principais efeitos da interacdo ocorrem para d < 100 nm. No estudo da remanéncia,
observamos que os resultados obtidos indicam uma mudanc¢a no modo de reversdo da
magnetizagdo, em que para < 0,5, apresenta 0 modo Transversal e para 3 > 0,5, 0 modo
Vortex. Comparando os valores da remanéncia com o nanotubo isolado, observou-se que
sdo muito préoximos. No estudo da coercividade e remanéncia como fun¢do do angulo
de aplicacdo do campo, os graficos exibiram um comportamento nao monotdnico, para
a coercividade, e monotdnico para a remanéncia. O grafico da coercividade apresenta
um valor maximo, para 6 = 80°, a andlise deste comportamento sugere uma transi¢ao
entre os modos de reversdo Transversal e Vortex, que estdo em consonancia aos dados
experimentais referenciados na tese. Sendo assim, o cardcter de maior ou menor interagao
entre os nanotubos no arranjo hexagonal influencia na forma dos gréficos da coercividade

e remanéncia.

3. Apresentamos, nos nossos resultados, uma andlise da dinAmica dos momentos diante da
inversdao do campo magnético, isto foi realizado para entendermos o processo de inversdo
dos momentos magnéticos num arranjo de nanotubos. Nossos resultados foram obtidos
ao fixar a razdo B em 0,2 e 0,8 e variando as distincias entre os nanotubos. Para o

grafico da evolucao temporal da energia de troca, observamos a mudan¢a nos maximos
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da energia para a variagdo das distancias, em que no caso de d = 0 nm, o valor da energia
¢ a mais alta entre os maximos, isto sugere que com o aumento das distancias entre os
nanotubos, as interacdes entre os momentos dos nanotubos diminuem. Outra caracteristica
importante neste gréfico € referente ao alargamento das curvas, que estd relacionado ao
regime de relaxacdo dos momentos magnéticos no arranjo. Na andlise do comportamento
dos momentos como funcdo do tempo, observamos uma caracteristica periddica, que se
estabelece no ato da inversao dos momentos magnéticos e este movimento oscilatério
se mantém durante toda a inversdo dos momentos. Os graficos apresentam diferentes
formas de envoltdrias para tempos distintos, isto sugere que para estes diferentes efeitos
da relaxacdo estd relacionado ao efeito dipolar no arranjo, estas mudangas indicam a
existéncia de uma competicdo entre as energias do sistema. Nos mapas, observamos
que a inversao dos momentos magnéticos se inicia nas bordas do arranjo, direcionando
ao centro, isto ocorre devido a competi¢do entre as energias, como ja citado, com uma
forte influéncia das interacdes dipolares. Numa andlise comparativa, a configuracao dos
momentos magnéticos para d = 100 nm € a que mais se assemelha ao nanotubo isolado,
pois a interacdo tende a diminuir com a distancia entre os nanotubos, como ocorre no
caso do nanotubo isolado. Sendo assim, para estes resultados, as interacdes dipolares
tém dominio sobre os processos em fungdo de 3. Como analisado, as modificacdes da
espessura f3 alteram as propriedades do arranjo, tais como: o comportamento da energia,
a forma das curvas da magnetiza¢ao no plano XY, o comportamento da relaxacdo e a

configuracdo dos momentos magnéticos (mapas).

4. Nossas conclusdes terminam com o estudo da reversdao dos momentos como fungdo do
campo invertido. A andlise dos resultados dos momentos (m;) e da energia de troca
foi baseada na teoria do plot Henkel, que estuda sistemas em equilibrio termodinamico.
Observamos que ao aumentarmos sucessivamente o campo magnético, entre 5 mT e
110 mT, o nanotubo apresenta mudancas de varias formas na energia de troca, além de
oscilacdes que indicam a inexisténcia de um modo bem definido na reversdo dos momentos
e assim, as solugdes para um dnico tubo ndo se adaptam a esta nova situagdao. Com isso,
tem-se que a importancia destes resultados € devida aos valores da energia de troca que esta
relacionada diretamente ao modo de reversao dos momentos magnéticos, por isso, o estudo
e interpretacdo fornecem informagdes valiosas sobre os mecanismos de interagdo, que
regem os processos de magnetizagdo. Todas estas anélises corroboram com a possibilidade

de utilizar estes sistemas em grava¢do de midias magnéticas.

Com isso, ndo podemos apresentar um sistema que seja o melhor para aplicar tecno-
logicamente, mas sim mostramos que os diversos sistemas podem ser utilizados em muitas

aplicagdes na nanotecnologia.
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ANEXO A - SCRIPT DO OOMMF

Para visualizar os resultados da simulagdo, os dados dos mapas vetoriais de magnetizacao
se transformam do formato de OOMMF (OMF/OVF) ao formato Visualisation Toolkit(VTK)
[126], que € um padrdo aberto para a visualiza¢do, para isso utilizamos a ferramenta ovf2vtk
[127]. Os resultados sdo visualizados com o MayaVi [128], que é uma ferramenta de visualiza¢ao
de dados desenvolvida inicialmente para ajudar a visualizacao de entornos computacionais da
dindmica de fluidos; MayaVi depende de VTK. Também se utiliza OOMMFTools, que é uma
ferramenta desenhada para ajudar ao pds-processamento no OOMMF, com uma interface grafica
intuitiva (GUI) [129] e que contem um conjunto de utilitirios para converter os formatos de saida
de arquivos vectoriais e arquivos .ODT. Além disso sdo utilizados o Gnuplot [117] e o Qtiplot
[130].

Cédigo micromagnético da simulagio do OOMMF

A defini¢do do problema micromagnético utilizando scripts shell se consegue a partir
de arquivos de entrada em formato .MIF. Uma simulacdo € feita com uma colecao de objetos
Oxs_Ext (extensOes Oxs). Estes objetos se definem por meio de blocos especificos no arquivo de
entrada MIF. Os objetos Oxs_Ext disponiveis em OOMMEF, podem-se organizar em: Atlases,
Malhas, Energias, Evolvers, Drivers, Objetos de campo escalar, Objetos de campo vetorial e

Classes de suporte para MIF:

1. Atlases: A geometria da simulacdo se especifica em Oxs através do atlas, que divide o
dominio em um ou mais subconjuntos disjuntos chamados regides. Os tipos de atlas
disponiveis sdo: Oxs_BoxAtlas, Oxs_ImageAtlas, Oxs_MultiAtlas, Oxs_ScriptAtlas e
Oxs_EllipsoidAtlas. O atlas mais utilizado € o Oxs_BoxAtlas para o caso de geometrias
simples. O Oxs_ImageAtlas se utiliza para dar entrada a geometrias por meio de imagens
e estd limitado ao caso de duas dimensdes. Em Oxs_ScriptAtlas se define a geometria por

meio do scripts TCL.

2. Malhas: E definida a discretizacdo que é utilizada na simulacdo. H4 exatamente uma malha

declarada pelo arquivo MIF. A tnica malha padrao disponivel é a Oxs_RectangularMesh.

3. Energias: Nesta parte se definem os termos energéticos da simulagdo. Cada termo de
energia deve ser declarado em um bloco especifico, de forma independente, ou seja, ndo
deve se declarar dentro de outro objeto Oxs_Ext. Nao existe limitacdo no nimero de
termos energéticos que se podem declarar dentro de um arquivo MIF. No OOMMEF se
encontram disponiveis os termos de Energia magnetocristalina, Energia de troca, Energia

magnetostdtica e Energia Zeeman.
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4. Evolvers: Sao responsavel por atualizar a configuracdo da magnetizacdao de uma iteracao
para a seguinte. H4 dois tipos de Evolvers; Evolvers de tempo, para estudar a dindmica de
LLG e Evolvers de minimizac¢do, que localizam os minimos locais na superficie de energia
através de técnicas direitas de minimizacdo. Os Evolvers s@o controlados pelos Drivers e
devem coincidir com o tipo de Drivers adequado, por exemplo, Evolvers de tempo devem

estar vinculados com os Drivers de tempo.

5. Drivers: Enquanto os Evolvers sdo responsdveis por mover a simulacao para frente em
passos individuais, os Drivers coordenam a acdo do Evolver na simulacdo como um todo,
mediante a agrupacdo das iteracdes em tarefas, etapas e corridas. As tarefas sdo pequenos
grupos de iteragdes que se podem completar sem afetar a resposta da interface de usuario.
As etapas sdo unidades maiores especificadas pela descricdo do problema no MIF; em
particular, ndo se espera que os parametros do problema mudem de forma descontinua
dentro de uma etapa. A corrida € a sequéncia completa das etapas, em um problema de
principio até o fim. O Drivers detecta quando etapas e corridas terminam, considerando os
critérios especificados na descricdao do problema no MIF. No Oxs existem dois tipos de

Drivers, Drivers de tempo e Drivers de minimizacao.

6. Os Objetos de campo devolvem valores (escalar ou vetorial) como uma fungdo da posigao.
Estes se usam com frequéncia como objetos no interior de blocos especificos de outros
objetos Oxs_Ext. Sdo utilizados para inicializar espacialmente quantidades varidveis, tais

como, parametros do material como as configuragdes iniciais de magnetizacao.

7. Classes de Suporte para MIF: Existe o objeto Oxs_LabelValue. A cadeia para um bloco
especifico de objetos Oxs_LabelValue é uma lista arbitraria TCL de pares de elementos. O
primeiro elemento de cada par se interpreta como uma etiqueta, o segundo como o valor.
Pode-se utilizar, por exemplo, um objeto Oxs_LabelValue para manter valores comuns em

qualquer bloco de uma Oxs_Ext em arquivos diferentes.

Assim, o cddigo micromagnético da simulacao foi gerado a partir do segundo nivel, ou seja, de
um script baseado em TCL/TK. Foi feita a simulag@o dos ciclos de histerese com a utilizagao do

Evolver e Driver de minimizacao Figura 75.
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Figura 74 — Fragmento do c6digo micromagnético da simulagdo estdtica de um nanotubo mag-

nético isolado de Niquel. Mostram-se o Atlas, a Malha e os termos e geometria

envolvidos.

set pil [expr 4*atan(1.8)]
set mu@ [expr 4*Spi¥*le-7]
set radian [expr S$pifi180]

Parameter radio_interior @
Parameter angulo @
Parameter H 500

set Hx [expr {SH*sin(S$Sangulo*S$Sradian)}]
set Hz [expr {SH*cos(Sangulo*S$Sradian)}]

proc Ellipsoid { x vy z } {
global radio_interior
set xrad [expr 2.%$x - 1. ]
set yrad [expr 2.%Sy - 1. ]
set zrad [expr 2.%%z - 1. ]

Parametros utilizados
nos calculos

Definicao da geometria

set test [expr S$xrad*Sxrad+Syrad*Syrad] da silnulagéio.

if {Stest>1.08]|]|Stest<Sradio_interior} {return 8]

return 1

}

Specify Oxs_ScriptAtlas:atlas {
xrange {0 B0e-9}

yrange {0 80e-9} Neste caso foi utilizado

zrange {0 le-6}
regions { ellipsoid }
script Ellipsoid

}

Specify 0Oxs_RectangularMesh:mesh {
cellsize {2.5e-9 2.5e-9 5e-9}
atlas :atlas

}

o objeto Oxs__atlas

Malha

Fonte: Produzida pelo autor.
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Figura 75 — Fragmento do c6digo micromagnético da simulagdo estdtica de um nanotubo mag-
nético isolado de Niquel. Particularmente mostram-se as energias envolvidas no
processo e a forma de definir o Evolver e o Driver de minimizag¢ao, além dos para-
metros da simulacdo como a magnetizacdo de saturacdo M e a magnetizagdo inicial
1.

# Energia de Troca Energia de Troca
Specify Oxs_UniformExchange {

" A 9e-12 (Exchange)

# Energia Magnetocristalina Cudbica

Specity Ofs Lublchnlsotropy | Energia Magnetocristalina

K1 =-5.7e3

axisl {1 o 8} Chiibica

axisz {8 1 8}
1
# Energia Magnetostatica Energia Magnetostatica
Specify Oxs_Demag {}

# Applied field
Specify Oxs_UZeeman [subst {
multiplier [expr {0.001/5mud}]

Hrange { Energia Zeeman

{ SHx @ SHz -SHx 0 -SHz 608} .

{ -SHx @ -SHz SHx © SHz 600} Campo externo aplicado
1

1]

Specify Oxs_CGEvolve:evolve {} Evolver de Minimizagéo

Specify Oxs_MinDriver {
basename nanotubo_modificar
evolver :evolve
stopping_mxHxm 0.1
mesh :mesh . . _
Ms { Oxs_AtlasScalarField { Driver de Minimizacao.

atlas :atlas - & -
default_value 4.85e5 Também contém alguns parametros

-L -
s do material (Ms e mO0)
}

13
mo {6 0 1}

}

#Aarquivo de Saida

Destination archive mmArchive Aqui é Especiﬁcada

Schedule DataTable archive Stage 1 a Saida do Arquivo.
Schedule 0xs_MinDriver::Magnetization archive Stage 1

Fonte: Produzida pelo autor.
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ANEXO B - SCRIPT DO MUMAX3

Para visualizar os resultados da simulagdo, os dados dos mapas vetoriais de magnetiza¢ao
se transformam do formato (OVF) ao formato Visualisation Toolkit(VTK) [126], que € um padrdo
aberto para a visualizacdo, para isso utilizamos a ferramenta ovf2vtk [127]. Os resultados sdo
visualizados com o MayaVi [128], que € uma ferramenta de visualizacdo de dados desenvolvida
inicialmente para ajudar a visualizacdo de entornos computacionais da dindmica de fluidos;
MayaVi depende de VTK. Além disso sdo utilizados o Gnuplot [117] e o Qtiplot [130]. A sintaxe
de entrada MuMax3 € um subconjunto da sintaxe de Go [131], algo semelhante a C. Os arquivos
de entrada MuMax3 sdo executados com o comando mumax3 myfile.mx3, e a saida dos dados é
armazenada automaticamente no diretorio "myfile.out"”. Além disso, uma interface web fornece a
saida dos dados ao vivo e o padrdo para mostrar a saida € http://localhost:35367. Abaixo temos
um script para execu¢do de uma simulagao estatica (obtendo o lago de histerese) e dinamica

(obtendo varidveis em fungdo do tempo).
Cédigo micromagnético da simulagado do MuMax3

Na Figura 76, mostramos um fragmento do cédigo do script para o MuMax3. Neste

Figura 76 — Neste fragmento do c6digo, mostram-se: nimero e tamanho de células, além dos

parametros que definem o formato do arranjo hexagonal dos nanotubos.

# Arranjo Hexagonal de Nanotubos de Niquel #

SetGridsize(150, 138, 200)
SetCellsize(1.6e-9, 1.6e-9, 5e-9)

# Parametros da Geometria #

angle := 60

h := 1000e-9 f/tamanho do nanotubo

c := 0e-9  fj/distancia entre os nanotubos
D := 80e-9 fjfdiametro do nanotubo

dx := (D + c)*cos(angle * pifi80)

dy := (D + c)*sin{angle * pifi80)

# Razao entre os Railos Interno e Externo #

epsilon:= 0.2

Fonte: Produzida pelo autor.

fragmento, observamos que a malha de simulacdo vai definir o tamanho da caixa em torno
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da sua geometria. Ele deve ser definido no inicio do script. O nimero de células deve ser,
preferencialmente, de duas poténcias, ou pelo menos ter pequenos fatores primos (2,3,5,7). Em
SetCellsize, define-se o tamanho das células X, Y, Z em metros e SetGridsize define o ndmero
de células para X, Y, Z. Os parametros h, c, D, dx, dy e epsilon sao utilizados para definir o
formato (tamanho, distancia entre superficies, diametro, posi¢do centro-a-centro dos nanotubos e

a razdo entre os raios) para o arranjo hexagonal de nanotubos.

Figura 77 — O fragmento do c6digo mostram-se: a forma do material, a geometria para uma
determinada formae os parametros My, Aex, K1, Aniscy, Anisco, além do damping

al pha, utilizado em simulacdes dinamicas.

# Especificacdo de cada Nanotubo #

cilindro := cylinder(D, h).transl(e, o, @)
cilindrooco:= cylinder(epsilon*D, h).transl(e, @, 0)

cilindroa := cylinder(D, h).transl(dx,-dy , 0)
cilindroocoa:= cylinder{epsilon*D, h).transl{dx,-dy, 8)

cilindrob := cylinder(D, h).transl(-dx,-dy, 0)
cilindroocob:= cylinder(epsilon*D, h).transl(-dx,-dy, 8)

cilindroc := cylinder(D, h).transl(-dx,dy, 0)
cilindroococ:= cylinder{epsilon*D, h).transl{-dx,dy, 8)

cilindrod := cylinder(D, h).transl(dx,dy, @)
cilindroocod:= cylinder{epsilon*D, h).transl{dx,dy, 0)

cilindroe := cylinder(D, h).transl{-2*dx,0, 0)
cilindroocoe:= cylinder(epsilon*D, h).transl({-2*dx,0, 8)

cilindrof := cylinder(D, h).transl({2*dx,08, 0)
cilindroocof:= cylinder(epsilon*D, h).transl{2z*dx,0, 8)

# Organizacdo da Geometria para Formar o Arranjo Hexagonal #

setgeom{ (cilindro.sub(cilindrooco)).add(cilindroa.sub(cilindroocoa))
.add(cilindrob.sub{cilindroocob)).add(cilindroc.sub({cilindroococ))
.add(cilindrod.sub{cilindroocod)).add(cilindroe.sub({cilindroocoe))
.add(cilindrof.sub{cilindroocof)))

saveas(geom, "hexagono")

# Parametros do Material Utilizado: Niquel #

Msat = 490.0e3

Aex = 9.0e-12

alpha = @.62

Kcl = -5.7e3

AnisC1 = vector(1,0,0)
AnisC2 = vector(®,1,0)

Fonte: Produzida pelo autor.

Na Figura 77, especificamos a forma do material para a simula¢do completa, no nosso
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caso cylinder(D, h) Cilindro 3D com diametro e altura em metro, para cada nanotubo. Pode-se
especificar formas primitivas, construidas na origem (caixa central), e translada-las (. transl( x, y,
Z )) ou rotaciond-las (.rotz(angulo*pi/180)) se necessario. Todas as posicdes sdo especificadas em
metros e a origem se encontra no centro da caixa de simulag@o. O termo Setgeom(), especifica a
geometria para uma determinada forma, no nosso caso um arranjo hexagonal e Saveas salva o
formato definido. Os parametros do material como, My, magnetizacdo de saturacdo do material
(A/m), A,y constante de troca (J/m), K. constante de anisotropia ctibica de primeira ordem
J/ m3), Anis,|, Anise dire¢des de anisotropia cuibica 1 e 2, além do parametro al pha constante

de amortecimento Landau-Lifshitz , sdo atribuidos um valor em todas as regides especificadas.

Figura 78 — Fragmento do cédigo mostrando o vetor magnetizacdo inicial, as energias envolvidas

e o comando para realizar o laco de histerese.

# Vetor Momento Magnético #

m = Uniform(®, @, -1)
Minimize()# Encontra o estado fundamental usando o método do gradiente conjugado #

# Energias Envolvidas no Processo #

TableAdd(B_ext)
TableAdd(E_exch)
TableAdd(E_demag)
TableAdd(E_Zeeman)
TableAdd(E_anis)
TableAdd(E_total)

# Vetor Campo Magnético Aplicado sobre o Eixo z #

Bmax = 150.0e-3
Bstep := 5e-3
MinimizerStop = le-6

# Laco de Histerese #

for B:=Bmax; B>=-Bmax; B-=Bstep{
B_ext = vector(e, 8, B)
minimize()

save(m)

tablesave()

3

for B:=-Bmax; B<=Bmax; B+=Bstep{
B_ext = vector(e, 8, B)
minimize()

save(m)

tablesave()

3

Fonte: Produzida pelo autor.

Na Figura 78, defini-se a magnetizacao inicial, a qual se atribui um Config para m =
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Uniform(x,y,z), configurando-o em regides separadas ou carregando um arquivo diretamente.
Na nossa simulagdo, o vetor magnetiza¢do inicial possui direcdo negativa sobre o eixo z. As
energias envolvidas na simulagdo estdo elencadas como segue: E,,;, energia devido a interacao
de troca, Egemag, €nergia magnetostatica, Ezeeman, energia devido ao campo aplicado Beyr, Eanis»
energia relacionada a anisotropia e E;,, € a soma de todas as energias envolvidas no processo.
Além desses parametros, foi utilizado o comando for para realizar o processo do lago de histerese,

o qual especifica a configuragcdo do campo externo aplicado, sendo B,y = vector(0,0,B).

Figura 79 — Fragmento do cédigo relacionado ao Running, que define varidveis como func¢ao do

tempo.

# Vetor Momento Magnético #

m = uniform(®, @, -1)
save(m)

autosave(m, 50e-12)
tableautosave(.1e-12)

# Energias Envolvidas no Processo #
TableAdd(B_ext)

TableAdd(E_exch)

TableAdd(E_demag)

TableAdd(E_Zeeman)

TableAdd(E_anis)

TableAdd(E_total)

# Vetor Campo Magnético Aplicado sobre o Eixo z #
B_ext = vector(0, 8, 588e-3)

# Executa a Simulacao por um Tempo em Segundos: Caracteriza um Evento Dinamico #

run{1.5e-9)

Fonte: Produzida pelo autor.

Para finalizar o script das simulagdes em MuMax3, mostramos na Figura 79 um frag-
mento do cédigo, que define a execucao da simulagdo de forma dindmica, ou seja, com as
varidveis em funcdo do tempo. Assim, Run (time) executa a simulacdo por um determinado
tempo em segundos. Com isso, os parametros da energia, por exemplo, Eye, Edemags Ezeemans

Eanis> Etoral, além dos termos de magnetizagao (771) nos eixos x, y e z variam com o tempo.
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