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RESUMO

Neste trabalho simulamos a relaxacio magnética e a formagao de dominios em
filmes ultrafinos com forte anisotropia perpendicular ao plano do filme. TUtilizamos a
técnica de simulacdo de Monte Carlo no modelo de Ising bi-dimensional incluindo a in-
teracdo de dipolo-dipolo de longo alcance e um campo magnético externo. Estudamos o
processo de relaxagdo da magnetizagio e o efeito da intensidade da interacio de dipolo-
dipolo. Verificamos dois comportamentos distintos da relaxacio: (1) nucleagio de muitos
dominios em pontos distintos da rede para « (intensidade da interagio dipolo-dipolo)
maior que um valor critico @ > a, (a, ~ 0.37), caracterizado por um decaimento tem-
poral tipo lei de poténcia da magnetizagdo e (2) nucleagdo de poucos dominios,
cujas paredes se expandem rapidamente no processo de relaxacio para & < a., caracteri-
zado por um decaimento exponencial com o tempo da magnetizagao. Em ambos
0s casos 0 sistema relaxa em direcio ao estado fundamental que corresponde a uma es-
trutura em forma de listras, cuja largura depende da intensidade da interagdo dipolar.
Obtivemos também com este modelo, a energia de nucleagio dos dominios em funcio
de a para a < a.. Os resultados obtidos com o modelo foram comparados com resul-
tados experimentais. Neste contexto, explicamos a dindmica de formacdo de dominios
através de propriedades magnéticas do modelo microscépico sem entrar em detalhes das
propriedades estruturais do filme; como por exemplo, espessura do filme, deformagées da
rede, rugosidade interfacial, ete.

Na segunda parte utilizamos uma variagéo do modelo acima (mudamos o alcance da
interagao dipolo-dipolo) para testar uma conjectura proposta na estatistica de Tsallis, com
relacio & nio extensividade nas fungbes termodinimicas que surge em sistemas, onde a
razao do alcance das interages (valores descrescentes de a) e a dimensio(d) do sistema é

menor que u-~ certo valor critico - (a/d < 1).



ABSTRACT

We have simulated the magnetic relaxation and the formation of magnetic do-
mains in very thin films with anisotropy perpendicular to the film plane. We have used
Monte Carlo simulation on a two-dimensional classical Ising model on a square lattice
including the long-range dipole-dipole interaction and an external magnetic field. We
studied the magnetic relaxation process and the effect of the dipole-dipole interaction
in that system. We have verified two distinct behaviors on the relaxation process: (1)
The nucleation of many domains at random points of the lattice for o (the intensity of
dipole-dipole interaction) greater than a critical value ( & > a; &, ~ 0.37), characterized
by a power law decay on time of the magnetization and (2) the nucleation of few
domains, followed by a rapid growth of domain size for & < «., caracterized by a expo-
nential decay on time of magnetization. In both cases, the system relaxes towards
a ground state signed by a striped structure, which width depends on the intensity of the
dipole-dipole interaction. We have also obtained using this model, the energy for domain
nucleation as a function of a for @ < a,.. The results obtained with this model were com-
pared with direct experiments. In this context, we were able to explain the dynamics of
domain formation through the magnetic properties of the microscopic model, without the
details of structural properties of the film; for example, film thickness, lattice mismatch,
interfacial roughness, etc.

In the second part of this work, we used a variation of the model (we change the range
of the long-range dipole-dipole interaction) to test Tsallis’s conjecture, concerning to the
non-extensivity of the thermodynamic functions which arises in systems, where ratio of

the range of interactions (parameter o) and the dimension d of the system is lower than

a critical value - (a/d < 1).
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Capitulo 1

Introducao

Nos iltimos anos tém havido um interesse crescente nas propriedades magnéticas de
filmes finos. Isto tem sido motivado pelo desenvolvimento de modernas técnicas de fab-
ricagdo de filmes finos artificiais baseadas em elementos magnéticos (e néo somente semi-
condutores), juntamente com as aplicagdes préticas baseadas em filmes finos magnéticos;
como por exemplo, sensores de campo magnético [1], meios de gravagio (fitas cassetes e
de video), meios de gravagio magneto-Gtica [2] e magnetos permanentes pequenos (por
exemplo, fones de ouvido), entre outros.

Muitas destas técnicas de fabricagio de filmes finos envolvem o uso de sistemas “ultra-
high-vacuum” (UHV), nos quais nés podemos crescer filmes finos magnéticos, livres de
contaminagdo e oxidagdo. Frequentemente, essas camadas sdo crescidas de forma epitax-
ial; ou seja, o filme fino ajusta sua constante de rede de forma a coincidir com a constante
de rede do substrato e cresce como um filme de “cristal Unico” orientado. Para facilitar
o crescimento epitaxial, substratos sdo escolhidos tais que suas constantes de rede e
simetria sejam bem préximas do filme que desejamos crescer. O trabalho pioneiro de

Bruck [3] em 1936 envolveu o crescimento de Fe sobre um substrato de NaCl. Isto se deveu



ao fato de a estrutura de rede e simetria do NaCl estarem muito préximas da estrutura
de rede e simetria do Fe. Filmes ultrafinos com espessuras que se aproximam de algumas
monocamadas representam modelos de sistemas para investigar a Fisica em sistemas bidi-
mensionais (2D). Um dos assuntos muitos estudados neste campo é o ferromagnetismo
em dimensoes reduzidas. Um outro aspecto interessante estd ligado & ocorréncia de um
estado de monodominio (ou seja, um tnico dominio) em filmes finos que seja o estado
fundamental; isto nem sempre corresponde ao estado fundamental encontrado. De fato,
é observado experimentalmente [52, 23] uma quantidade maior de filmes com estados de
muitos dominios; ou seja, estruturas formadas de momentos magnéticos alternantes.

Do ponto de vista de aplicagdes praticas, multicamadas magnéticas, que sdo estruturas
de camadas alternantes de metais magnéticos distintos, com uma alta anisotropia perpen-
dicular parecem ser uma solucgio atrativa para aumentar a densidade de informagio em
meios de gravacio magneto-ticas [2]. Atualmente, sistemas de gravacio magnética lon-
gitudinal alcancam densidades da ordem de 10 Gbits/polegaz, enquanto simulacoes com-
putacionais baseadas em modos de gravacio magnética perpendicular (PRM) preveem
densidades da ordem de 300 Gbits/polegada® [Vide Ref.1 de [2]]. Para alcancar a con-
figuragao PRM, muitos esforcos so concentrados para os materiais magnéticos que exibem
uma forte anisotropia magnética uniaxial e perpendicular ao plano do filme. Neste sentido,
torna-se essenctal controlar as condicdes de elaboragao de tal modo que a direcao do eixo
de facil magnetizacdo seja perpendicular ao plano do filme. Recentemente, pesquisas tém
sido direcionadas para ligas metélicas bindrias que produzem uma anisotropia magnética
uniaxial perpendicular ao plano do filme associada com uma transi¢io de fase de ordena-
mento quimico [2]. Neste sentidc, camadas magnéticas de PtCo e PtFe com anisotropia
magnética perpendicular ao plano do filme tem sido elaboradas [4].

No que conrerne as anisotropias magnéticas, verifica-se uma forte discrepancia entre as
anisotropias magnéticas de superficie e volume em filmes magnéticos. Isto se deve a que-
bra de simetria na interface superficie/volume do filme. Isto € de interesse fundamental

porque somente sisteras anisotrdpicos podem exibir uma ordem ferromagnética de longo-
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alcance em duas dimensoes (2D). Neste sentido, filmes ultrafinos com uma anisotropia
perpendicular ao plano do filme, poderiam ser modelizados por sistemas bidimensionais
(2D). Filmes ultrafinos de Fe/Ag(100) exibem uma anisotropia magnetocristalina com
um eixo facil perpendicular ao plano da superficie [Vide Ref. 4 de [53]]. Além disso,
observagles experimentais do reverso da magnetizacio em ligas baseadas em Co [Vide.
Ref.11 de [52]], e sistemas de multicamadas[Ref. 12 a 15 de [52]] tem mostrado dois
comportamentos limites do reverso da magnetizagdo: (1) movimento de paredes e (2)
processo de nucleacao de dominios. A origem destes dois comportamentos distintos ainda
permanece em aberto. A maioria dos estudos experimentais explicam que o compor-
tamento do reverso da magnetizagdo como governado por propriedades estruturais tais
como: variagao estrutural local, espessura do filme, rugosidade interfacial, entre outros.
Por outro lado, trabalhos tedricos recentes baseados em simulagio magnética em sistemas
bi-dimensionais [37, 48, 49] e modelo de Ising com interacao de dipolo-dipolo ( de Menezes
et. al '96 ) [51] tém mostrado que o comportamento do reverso da magunetiza¢do pode ser
predito com base em propriedades magnéticas, sem considerar os detalhes da microestru-
tura do filme.

Neste sentido, a parte central e mais importante deste trabalho (Capitulo 4) ¢ focado,
utilizando o método simulacio de Monte Carlo no modelo de Ising com interagao de dipolo-
dipolo de longo alcance, na obtencgdo de resultados; como por exemplo: (a) relaxagio da
magnetizacdo com 0 tempo a campo nulo e diferente de zero; (b) efeito da relaxacao
com a intensidade da interagdo de longo-alcance; (c) curvas de magnetizagio com o
campo (efeito de histerese) com relagio 4 intensidade da interagdo dipolar; (d) efeito
de nucleacio de dominios em funcio da intensidade de interagio de longo-alcance; (e)
energia de nucleagdo dos dominios e (f) verificagdo da dindmica de formagio e crescimento
dos domfnios magnéticos. Comparamos os resultados obtidos através de simulagdo do
modelo proposto com aqueies obtidos através de experimentos encontrados na liteiatura
e verificamos a consisténcia de nossos resultados e conclusodes.

Na segunda parte deste trabalho (Capitulo 5) estudamos o efeito do alcance das in-



teraghes em sistemas magnéticos (utilizando o modelo magnético de Ising com uma in-
teragdo tipo dipolo-dipolo de alcance varidvel) com o intuito de investigar o efeito de ndo
extensividade sugerido na estatitica de Tsallis. Os resultados foram conclusivos e corrob-
oram a conjectura, jé verificada, em outros sistemas (ndo magnéticos) da relagio da nao
extensividade com a dimenséo e o alcance das interagdes (de Menezes et al. '97) [70].
No capitulo 2, apresentamos uma introdugdo a filmes finos magnéticos; descrevemos
o processo de formagdo de dominios e o papel que a anisotropia apresenta na formacio
de dominios magnéticos. No capitulo 3, apresentamos uma introdugio ao Método Monte
Carlo, os tipos de amostragens mais utilizadas e os tipos de dindmicas utilizadas. No

capitulo 6, apresentamos as conclusdes e perspectivas futuras deste trabalho.



Capitulo 2

Filmes finos magnéticos e formacao

-

de dominios

2.1 Introducgao

Neste capitulo discutiremos as propriedades relevantes na descrigio de filmes magnéticos,
e a estrutura de dominios nos mesmos. Os detalhes apresentados sao de validade geral,
incluindo os filmes finos como caso particular. Veremos que a compreensio das estruturas
de dominios e a predictibilidade da diregio de magnetizacio dentro de um dominio sdo
essenciais para a interpretagio das propriedades magnéticas de um ferromagneto, e em
particular, um ferromagneto com algumas monocamadas.

O conceito de dominio magnético foi postulado no inicio do século 20 (1907) por
Weiss [5]. Weiss foi o primeiro a conectar duas observagies que sao unicas para materiais
ferromagnéticos, a saber: (i) uma enorme magnetizacio do material ferromagnético como
uma resposta a um pequeno campo externo aplicado; ou seja, alta susceptibilidade (y)
X = %% |tr—0 e (il) uma magnetizagdo remanente que, pode ou *50 se anular, dependendo
da hiztdria magnética da amostra. Estas duas observacdes foram os ingredientes chave no
postulado de que um material ferromagnético na auséncia de campo magnético externo

usualmente apresenta regides com magnetiza¢ao nao nula, enquanto a direcio desta mag-



netizacio “espontanea” varia de regido para regifio (chamada de dominios magnéticos),
de tal forma que a soma das magnetizacdes sobre toda a amostra ferromagnética se an-
ula. O efeito de um pequeno campo magnético externo aplicado na amostra é alinhar
as diregoes de magnetizagdo dos varios dominios ao invés de induzir a magnetizacio nas
escalas atomicas.

Em filmes magnéticos ultra finos, ou seja, um amostra ferromagnética com apenas
algumas monocamadas, nés esperariamos ser energeticamente favordvel para a magne-
tizagao se alinhar no plano do filme, a fim de minimizar a energia magnetostitica, como
veremos adiante. Contudo, em muitos dos filmes magnéticos a magnetizagio se alinha
perpendicularmente ao plano do filme; isto é, eles exibem uma anisotropiz magnética

uniaxial perpendicular ao plano do filme. Esta anisotropia € frequentemente referida

como “anisotropia de superficie” e a magnetizagdo perpendicular ao plano do filme tem

implicagdes importantes em gravacio magneto-Gtica [2].

Vi

2.2 Dominios magnéticos e anisotropia em filmes fi-

nos

Ha duas propriedades relacionadas que sfio importantes para a compreensdo de como
materiais magnéticos respondem a um campo externo aplicado. Estas sfo: (i) A anisotropia
magnética e (ii) A estrutura de dominio. A fim de minimizar sua “anto-energia”
magnetostatica o material magnético, em geral, se divide em dominios magnéticos. Na
Fig. 2.1a o material possue um dnico dominio magnético e hd um grande campo magnético
local, no qual esta “auto-energia” est4 armazenada. Na Fig. 2.1b a formacao dos dominios
reduz o campo local, enquanto na Fig. 2.1c a formagao de dominios fechados assegura que o
campo local, e consequentemente a “auto-energia’ magnética, é nula. A direcao da mag-
netizacio dentro de um dominio magnético é determinada pela anisotropia magnética,
cuja dire¢fio é, em geral, um dos eixos de facil magnetizacdo do cristal.

A fim de estudar a resposta a um campo magnético externo aplicado sobre uma



{a) (b) (c}

Figura 2.1: (a) Uma amostra com um dnico dominio com um grande campo magnético
local. A “auto-energia” magnetostitica é armazenada neste campo. (b} Uma amostra é
dividida em dois dominios a fim de reduzir a “auto-energia” magnetostdtica. As linhas in-
dicam a dire¢do da magnetizacio dentro de cada dominio. A auto-energia magnetostatica
armazenada no campo externo agora é menor, comparada com (a). (¢) Uma amo3tra sep-
arada dentro de quatro dominios. Os dominios fechados nos finais da amostra asseguram
um campo local nulo e uma “auto-energia” magnetostatica zero.

amostra magnética. a medida majs comum realizada é a curva de magnetizagdo vs. campo

A Fig. 2.2 apresenta uma curva tipica com histerese. O campo de saturacdo Hj € a inten-
sidade de campo magnético acima do qual a magnetizagio satura. Se o campo magnético
é reduzido a zero haverd uma magnetizagdo remanente M, na amostra, e se invertemos
o sentido do campo magnético, teremos uma intensidade de campo magnético particular
(chamada campo coercivo H.) que ird levar a magnetizacdo da amostra a zero. Tais
grandezas dependem de um niimero de propriedades da amostra que determinam a estru-
tura de dominio. e consequentemente, a energia maguética total da amostra sem campo
externo. Entre essas propriedades estio (i) A energia de troca(Ergroca) eutre os mo-
mentos magnéticos atémicos. (ii) A energia de anisotropia magnetocristalina (Eyvys).
(iii) A energia magunetostdtica. também counliecida como energia de desmaguetizagao ou

anisottopia de forma ( Erprara). que esta relacionada com a “auto-energia’ magueética.
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Figura 2.2: Curva de histerese magnética de uma amostra magnética. M é a magnetizacdo
e H é a intensidade do campo externo aplicado. H, é o campo de saturagio para o qual
a magnetizacio satura. M, (magnetizacio remanente) é a magnetizacio a campo milo e
H, é o campo coercivo; campo necessirio para reduzir a magnetizagdo a zero.

Nés podemos portanto, atribuir um termo de energia Ergoca = —J Y..; 4> S;.5; para
esta interagdo de troca, onde S; sdo os spins dos eletrons i e J é a constante de troca (J > 0
para ferromagnetos, J < 0 para antiferromagnetos). Se esta descricdo parece sugerir uma
interagao entre os momentos magnéticos de spin, tal conclusio é fisicamente errada. Isto
porque a interacdo de troca é uma consequéncia direta do principio de exclusao de Pauli, e
de origem eletrostatica. Assim, a consequéncia desta interagao de origem eletrostitica
é a existéncia de ordenamento magnético(vide Ref. [6] - Section 3.1).

A energia de anisotropia magnetocristalina (E.4y;5) descreve o acoplamento dos spins
eletronicos com a sua vizinhanga, a rede cristalina, por uma energia de acoplamento spiu-
6rbita. Ela resulta em diregbes cristalogrificas ao longo das quais os spins alinhados
(ou a magnetizacdo) apontam preferencialmente. O termo geral de anisotropia pode ser
deduzido da simetria da rede cristalina. Em sua forma mais simples, o caso de anisotropia
‘uniaxial’. pode ser descrito por um termo de energia Eanrs = Ksin’(8). onde K é a

constante de anisotropia { K é uma constante positiva, K > 0) e # o augulo ertre a



dire¢do de anisotropia e a magnetizagio. Devido a dependéncia quadrdtica em sin(f)
¢ imediatamente claro que pelo menos duas orientagbes sio energeticamente favordveis
(para § = 0 e § = 7); i.e., o sinal da magnetizacio pode ser escolhido arbitrariamente.

O terceiro termo relevante é a energia magnetostética (ou energia de forma - Eroguma)-
Alinhando todos os spins no volume de uma amostra de material magnético ao longo da
direcdo de ficil magnetizagdo, determinada pela anisotropia cristalina, produzimos um
enorme campo magnético fora da amostra. Essa energia é dada pelo campo demagneti-
zante definido como Ep = ;M - Bp = 9 x M Hp, onde M é o vetor de magnetizacio
por unidade de volume e Hp é o campo de demagnetizacgio, que é igual a D M onde D
€ um fator geométrico (constante de demagnetizacio) que depende da fragdo da drea da
amostra onde a magnetizagio termina. Os valores do fator de demagnetizacdo D estio
no intervalo 0 < D < 1 (vide ref. [6] Table 1.3). Por exemplo, D = 0 para um tubo fino
infinitamente longo com magnetizacdo direcionada ao longo do eixo de simetria do tube,
pois a drea fracional dos extremos do tubo é nula comparada a drea total. Por outre lado,
D =1 para uma chapa plana com magnetiza¢io normal a superficie da mesma, pois a
magnetizacio termina na superficie total da chapa. Essa é a razao porque essa energia
de demagnetizac¢do é também chamada anisotropia de forma. Separando a amostra em
dominios, reduzimos a energia magnetostatica Erora 4 (2 “auto-energia”) pois reduzimos
a area onde a magnetizagdo termina, reduzindo assim o fator de demagnetizagao D. O
valor maximo da energia magnetostdtica é obtido em um estado uniforme com todes os
spins paralelos. Portanto, é energeticamente favoravel finalizar com uma configuracao de
spins onde todos os spins sdo alinhados dentro de certas regides, mas ao longo de diregoes
distintas de regifo para regido de forma tal que o campo magnético local, fora da amostra,
gerado pela anisotropia de forma é cancelado consideravelmente. Dentro destas regides -
os dominios magnéticos - os spins apontam ao longo de um dos eixos de ficil magne-
tizagao. e somente em zonas de transigao estreitas - as paredes de dominios - os spins
se desviam destes eixos. Uma outra maneira de observar esta situacgao é perceber que a

“auto-energia” estd armazenada no campo magnético externo geradco H. Na Fig. 2.1 nés



vemos que, separando a amostra em dominios, a extensio do campo magnético gerado é
reduzida drasticamente e, introduzindo dominios de fechamento, o campo externo pode
ser reduzido a zero.

O comportamento magnético global em um filme magnético envolve portanto um
balango da energia de troca (Ergoca), & energia de anisotropia (Esnrs) € & energia
de forma (Erpogara). Um material magnético ird se dividir em dominios dependendo
do balanco da energia de troca (ETgoca) e anisotropia (Eanrs) de tal forma que os
dominios adjacentes irdo apontar em diregdes diferentes e serdo separados por uma parede
de dominjo gerando uma energia (Epspgpg) resultado do balango de Ergpoca e Eanrs- A
energia de parede (Epaggpg) descreve a energia necessdria para estabilizar uma parede de
certo tipo, largura e comprimento. Como dentro dos dominios a magnetizagiao encontra-se
o mais préxima possivel do eixo de anisotropia (eixo ficil de magnetizagio), a formagio
de dominio é entdo dada pela balango entre a energia magnetostdtica (Erorua) € a
energia de parede (EpapepE), & primeira favorecendo a criagdo de dominios de forma a
diminuir 0 campo magnético local, a dltima tentando conservar a largure da parede de
dominio a um minimo.

Se considerarmos uma parede de dominio de 180°(x} (vide Fig. 2.3) com uma largura
de N atomos, cada um dos quais com spin S, o dngulo médio entre spins vizinhos € /N,

e a energia por par de vizinhos é entdo Ej ., = JS?(n/N)?. Para os N 4tomos, obtemos

entao que

NEyow = J S2(n/N)? x N = J S22%/N (2.1)

A condi¢do para que a energia de troca seja minima € entdo que N cresga indefinida-
mente: no entanto, se N cresce a energia de anisotropia magnetocristalina cresce, ja que
o mimero de spins Lo alinhados na dire¢ido de ficil magnetizacdo também -resce. Se a
separacdo entre os spins é a, haverd 1/a? linhas de d4tomos por unidade de drea do filme,

e a energia de troca por unidade de area serd
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Figura 2.3: Diagrama esquemdtico de uma parede de dominio. O 4ngulo entre os mo-
mentos magnéticos adjacentes é ¢ = 7/N.

etroca = JS2 /(N a?) (2.2)

A energia de anisotropia é da ordem da constante de anisotropia vezes a largura Na

da parede:
€anis = K Na (2.3)
A condigdo que minimiza a energia total por unidade de area e = e4r0co + €anis € dada
por
de/dN = —n?JS/N?a* + Ka = 0 (2.4)

e a largura resultante é dada por

T8
N = EE‘/J/K (2.5)

Da disc.ssd0 acima, fica claro que essencialmente o balango ents  as energias de parede
(EFrroca) € magnetostatica (Erorirs) € responsavel pela existéncia de dominios. O
balango entre as anisotropias de troca(Erpgca) € cristalina (Eynrs) determina a largura

N (Eq. 2.5) das paredes de dominio. A interagdo de troca (Ergroca). que favorece
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uma ordem de longo alcance, induz uma parede larga (J/K >>1) a fim de permitir

apenas uma ligeira variagd dos dngulos dos spins adjacentes, enquanto que a emer-
gia de anisotropia (Eanrs) favorece mudancas abruptas das dire¢des de spins; ou seja,

paredes estreitas (J/K << 1) tendem a alinhar os spins ao longo dos eixos de ficil mag-

netizagao.

Estes argumentos explicam qualitativamente porque dominios podem se formar em
um ferromagneto, seja ele no volume e um filme fino. O argumento quantitativo, con-
tudo, é muito mais complexo. Primeiro de tudo, as dimensdes da amostra representam
um papel fundamental. Para D = 0 (magnetizacio paralela ao plano do filme), a energia
magnetostdtica ndo pode ser mais reduzida pela formacio de dominios pois a energia mag-
netostdtica j4 é nula. Somente os momentos magnéticos da superficie (ou extremidades)
contribuem. Isto explica porque um filme fino com magnetizacdo no plano é necessaria-
mente um filme fino com um dnico domfnio. Mas até mesmo para amostras de forma
mais irregulares, a situacio pode ser mais complexa do que a inferida da discussdo acima.
Considere, por exemplo, que o tamanho da amostra é comparivel ou até mesmo menor
que uma largura de parede tipica. Entdo um estado de dnico dominio serd preferivel
nao importando o qudo grande seja o campo magnético local, ji que nenhuma parede
de dominio pode ser formada. Um argumento similar foi usado por Kitte] [7] para filmes
finos de espessura ¢ com um eixo de ficil magnetizagido perpendicular ao plano do filme.
Na Fig. 2.4 vemos duas amostras de dominios. A energia por unidade de area da parede
associada com a formagdo da parede de dominio (Epaggpr) é 2 soma da energia de troca

(Erroca) € a energia de anisotropia (Eanys)

Epirepe = Erroca + Eanrs = 4(J K, (2.6)

A formagao ou : o de um dominio magnético depende de um balan¢o d- aumento na
energia da parede do dominio (Eq. 2.6) com uma redugdo na auto-energia magnetostatica

EFORMA = }50/2 x DA

Um caleulo simples mostra que dominios magnéticos ndo devem existir em filmes fi-
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Figura 2.4: (a) Diagrama esquemaético de nm tnico dominio magnético em filme fino com
magnetizagao paralela ao plano do filme. (b) Diagrama esquemadtico de um filme fino com
eixo facil de magnetizagdo perpendicular ao plano do filme, separado em vérios dominios.
t é a espessura, L é o comprimento e W a largura da amostra.

nos. Na Fig. 2.4a. consideramos um tnico dominio num filme de espessura t. Ja que a
magnetizagio ¢ paralela aoc plano do filme, a energia magnetostatica (Erogara) € nuito
pequena, e nds esperamos ser esta a configuracio de energia mais baixa. Se dominics fos-
sem formados, a energia de parede Epggepr iria facilmente exceder o pequeno decréscimo
da energia magnetostética. Por outro lado, se o filme fosse monodominio com o momento
perpendicular ao plano do filme (Fig. 2.4b), entdo a “auto-energia” magnetostitica seria
muita grande, (1/2)DM?tIV L. Se o filme se dividisse em dominios. a energia da parede
seria da ordem 4(JK)Y2#WLd. onde d é a largura do dominio. A “auto-energia” seria

reduzida. pois o fator de desmagnetizagio D seria menor para cada dominio por um fator
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d/t. A energia por unidade de irea da superficie seria entdo dada por

1 t :
E = Eropma + Eparppg = EDMQd(t) + 4(JK)1/2-d—(—5 (2.7)

onde d(t) depende da espessura ¢ do filme. Portanto, nés podemos minimizar esta ex-
pressdo em relagdo a largura do dominio d(t). Nds obtemos, imediatamente, que d o< t1/2.
Como a energia de parede (Epargpr) é proporcional a d(t) e a energia magnetostdtica
(Erorpma) € proporcional a t, concluimos que abaixo de uma espessura critica (eritica)
0 decréscimo na energia magnetostética (Eropara) NAO é compensado pela criagio de
paredes de dominios (Epargpr), visto que, para (£ < teritico < 1), t < Y2, Portanto, n6s
poderiamos predizer que, em ambos 0s casos de anisotropia no pleno e perpendicular,
filmes ultrafinos se apresentam com um 1inico dominio.

Na prética este comportamento de tinico-dominio para filmes com um eixo de facil
magnetizagio perpendicular ao plano do filme ndo é observado (vide Fig. 2.5). O tamanho
dos dominios observados é de virios micrometros {8]. Contudo, filmes de Co/Cu(100)
com eixo ficil de magnetizagio no plano do filme apresentam o comportamento de iinico-
dominio {10], o mesmo ocorrendo com Co/Cu(111) {11].

Fennomenologicamente, podemos entender a discrepincia entre o comportamento pre-
visto - (ndo existéncia de dominios com eixo anisotropia perpendicular ao filme) - com
o observado (vide Fig. 2.5), pois a férmula da energia magnetostatica total nao contém
um termo de superficie de anisotropia que € essencial para a existéncia do eixo de ficil
magnetizac¢io perpendicular ao plano em filmes finos. Se considerarmos um filme fino de
cobre/cobalto, por exemplo, com 1inico-dominio, a energia por unidade de volume pode

ser escrita como

1
En:KSinQB-i—%Mzcos?B——ﬁM-H (2.8)

onde # é o angulo da m.gnetizacio da normal para o filme. O termo de aniso’ >pia
K sin’ @ é um minimo quando a magnetizagio estéd perpendicular ao filme (e portanto

no eixo facil). O segundo termo é a energia magnetostatica (Erogara), que € minima
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Figura 2.5: Imagem de dominios magnéticos de 3 monocamadas de um filme de Co sobre
Au(111) mostrando dominios magnetizados perpendicularmente com magnetizagio “para
fora” do filme (branco) e “para dentro” do filme (preto). extraido de Allenspach et

al.(1993).

quando a magnetizagio se encontra no plano do filme. Estes dois termos competem entre
si e para um filme fino a auto-energia (segundo termo da Eq. 2.8) deveria prevalecer e
a magnetizagio consequentemente ocorrer no plano do filme, a campo magnético nulo.
Este é o caso para um filme de Cu/Co de espessura maior que 2 nm, mas menor que
algumas centenas de nanometros. O iltimo termo na Eq. 2.8 é a energia de interagao
entre a magnetizagio e o campo aplicado, que é minima quando a magnetizagao se alinha
com O campo externo.

No entanto, ezperimentos realizados por Barthelemy et al. (1992) [12] e Daboo et al
(1993). [11] tem mostrado, em aprozimadamente todos os filmes magnéticos que tem
sido estudados que, tdo logo a espessura do filme é reduzida abairo de algum valor
critico (tipicamente £ nm), a magnetizagdo torna-se perpendicular ao plano do filme.
H4 uma contribuigao para a anisotropia que aumenta quando a espessura do filme é
reduzida e eventualmente é grande o suficiente para sobrepor o efeito desmagnetizador
(segundo termo da Eq. 2.8) e for¢ar a magnetizagao perpendicular ao plano do filme. Esta
anisotropia é chamada anisotropia de superficie - referida no inicio deste capitulo, e

fenomenologicament podemos escrever a energia de dominio como

K, o 1
E~ (K, + T)Sill" f+ %1”2 cos’ @ — -2-M - H. (2.9)
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onde introduzimos ﬁmﬁ nova contribuicio para a amisotropia, a anisotropia de su-
perficie K, (o termo ¢ é necessirio por motivos dimensionais, pois K, é a constante de
anisotropia volumétrica).

Foi predito por Néel [13] em 1954 que tal anisotropia de superficie resulta da redugao de
simetria dos 4tomos da superficie. Em uma rede ciibica simples, por exemplo, cada dtomo
apresenta 6 primeiros vizinhos (no caso da fcc sdo 12) simetricamente dispostos, mas na
superficie este arranjo simétrico de vizinhos é removido. A direcdo de ficil magnetizacao
ao longo da qual a energia do momento magnético é minima resulta da sobreposigio dos
orbitais atémicos sobre os sitios vizinhos dentro do cristal. Na superficie, onde uma ca-
mada de vizinhos foi efetivamente removida, o eixo de fécil magnetizacio é perpendicular
a superficie. A origem desta anisotropia de superficie é, contudo, ainda um assunto nao
entendido de forma apropriada o que tem motivado muita pesquisa sobre o mesmo. A
magnitude do efeito é algumas vezes muito maior do que o esperado, mas isto pode ser
associado com a tensdo na interface entre o filme e o substrato ou entre as camadas dentro
de um multi-camada (vide Engel ef al. (1991) {14]).

As curvas de histerese tipicas sio mostradas na Fig. 2.6. Na Fig. 2.6a a camada do
Fe no filme é espessa o suficiente tal que a a dire¢do de ficil magnetizagao para saturar
a magnetizagio estd no plano do filme. Contudo, na Fig. 2.6b a camada do Fe no filme
é mais fina tal que agora é mais facil magnetizar a amostra perpendicularme;lte ao
plano do filme, e a magnetizagio remanente no plano é nula. Destas espécies de curvas de
histerese, a magnitude de K, pode ser determinada, e na Fig. 2.7 apresentamos os resul-
tados para multicamadas de Co/Pd. Aqui a magnitude da anisotropia total multiplicada

pela espessura do filme foi graficada versus a espessura do filme. Usando a notagio de

Engel ef al. [14], nds vemos que

K,
K, =K, — %Mf +— - (2.10)

Portanto, o grifico de Kt versus ¢ produz uma linha reta com inclinacdo que fornece

o valor de K, e um coeficiente linear que fornece K,. O grafico mostra que o coeficiente
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Figura 2.6: Curvas de magnetizagio para multicamadas de Fe/Ag:(a) para vdrias multi-
camadas de Fe o eixo de facil magnetizagdo é paralelo ao plano do filme; (b) para poucas
multicamadas de Fe o eixo defdcil magnetizagdo é perpendicular ao plano do filme. A
amostra em (a) consiste de 37 bi-camadas com 14 A de Fe e 34 A de Ag enquanto a
amostra em (b) consiste de 50 bi-camadas de 7 A de Fe e 28 A de Ag. (extraido de

Barthelemy et al. (1992).)

linear (K,) é independente da orientacio do cristal da superficie apesar da larga variagio
na anisotropia magnetocristalina no plano K,.

Concomitantemente com os primeiros experimentos em filmes magnéticos ultrafinos,
Yafet e Gyorgy {15] realizaram um célculo detalhado da estrutura de dominios a temper-
atura zero levando em consideracido interacio dipolar magnética, além da interagdo de
troca. Eles mostraram que sobre certas condigdes um estado com dominios em forma de
listras apresenta uma energia menor que um estado de mono dominio. Neste caso, no
entanto, o filme deve ser magnetizado perpendicularmente, e a anisotropia uniaxial e a
energia magnetostatica deveriam se cancelar. Czech e Villain [16}, através de um calculo
usando o modelo de Ising com interacdo dipolar com forte anisotropia, mostraram que
uma estrutura de wominio em formato de “tabuleiro de xadrez” apresent. ama energia
até menor que a estrutura listrada obtida por Yafet e Gyorgy [15]. Contudo. controvérsias

em relagdo a configuracdo de dominios existem apenas para filmes magnetizados perpen-
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Figura 2.7: A energia de anisotropia uniaxial vezes a espessura da camada de Co graficada
versus a espessura do Co para multicamadas de Co/Pd. A espessura na qual a anisotropia
muda de sinal é a espessura critica abaixe da qual o eixo de ficil magnetizagdo é perpen-
dicular ao plano do filme. Os diferentes conjuntos de dados sdo para diferentes orientagbes
cristalograficas de Co/Pd. (extraido de Engel et al. (1991).)

dicularmente.

2.3 Conclusao

Neste Capitulo discutimos a origem da formagio de domfnios em ferromagnetos em geral
Ae, em filmes finos, em particular. Descrevemos os termos energéticos relevantes na energia
magnética total e o papel de cada um deles na geragdo de dominios magnéticos; estimamos
a largura de uma parede de dominio (Eq. 2.5) em termos de constantes microscdpicas (de
troca J e anisotropia K). |

Embora a Eq. 2.7 preveja a nao existéncia de multidominios perpendiculares ao plano,
isto é observado experimentalmente (conforme indica as Figs. 2.5 e 2.6). Esta discrepancia
se deve a0 fato que no modelo simplificado, Eq. 2.7, ndo se considerou a anisotropia de
superficie, que estd presente em filmes finos como indicad a Fig. 2.7 resultado experi-

mental. Verifica-se da Fig. 2.7, imediatamente. que para espessuras finas ( t ~ (a5 A7)
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existe um termo de anisotropia de superficie, cujo valor é constante e independente da
direcéo cristalogrifica, sendo portanto interpretado com um termo de superficie. Este

é o termo responsdvel pela existéncia de miltiplos dominios magnéticos em filmes finos.
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Capitulo 3

Método Monte Carlo (MC)

3.1 Introducao

Métodos de simulagdo computacional sio, atualmente, ferramentas essenciais em
muitos ramos da ciéncia. Uma das motivagdes da simulagdo computacional em Fisica é
que podemos eliminar aproximacdes analiticas na abordagem do problema. Usualmente,
para tratar um problema analiticamente, isto se 0 mesmo permite, precisamos recorrer a
alguma espécie de aproximagdo como, por exemplo, a aproximacido de campo médio. Com
uma abordagem de simulagdo computacional nds somos capazes de estudar sistemas nao
tratdveis por métodos analiticos e, obter resultados quantitativos de pardmetros relevantes
no mesmo.

Uma das vantagens da simulagido computacional é que podemos variar da maneira

desejada (quase sem limites) as varidveis do problema.

3.2 Método Monte Carlo

O método Monte Carlo (MC) pode ser definido como representando uma solugao de
um problema (por exemplo, a magnetizagao de um sistema de spins) como um parametro
de uma populacio hipotética (por exemplo. conjunto de spins), onde usamos uma sequéncia

aleatéria de nimeros para construir uma amostragem desta populagdo. da qual estimati-
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vas estatisticas do parémetro podem ser obtidas.

A definicdo mostra que a faixa de aplicagdes do método MC é abrangente, envol-
vendo problemas ndo sé relacionados & Fisica. Aqui nds nos concentramos na aplicagao
do método MC para problemas de mecanica estatistica. Para outras aplicagdes vide re-
feréncias (17, 18].

A abordagem tradicional para calcular propriedades de sistemas fisicos é usar equagdes
de movimento para gerar caminhos no espago de fases. A quantidade de interesse (ob-
servivel) é entdo calculada ao longo deste caminho. A seguinte relagio fundamental
assegura que a quantidade assim obtida é, além disso, estritamente igual & média de

ensemble de sistemas

<A>=As (3.1)

ou seja, que as médias de trajetérias A, sdo iguais s médias de ensemble < 4 >. O
método MC na Fisica computacional apresenta uma abordagem diferente. Ele parte de
uma descri¢do do sistema em termos de um Hamiltoniano, e um “ensemble” apropriado
para o problema selecionado. Entfo, todos os observaveis sdo calculados usando uma
funcio de distribuicdo (p(z)) e a fungio de particdo (Z). A idéia é “escolher” as con-
tribuigdes principais a fim de obter uma boa estimativa do observdvel A técnica MC em
Fisica estatistica é centrada em torno de cdlculo de valores médios esperados.

O objetivo entdo, é calcular quantidades que resultam de integrais multidimensionais.
Coutudo, uma compreensao melhor é obtida olhando, primeiramente, para o problema

mals simples, 0 de uma integral uni-dimensional.

3.3 Amostragens simples e ponderadas

Como exemplo. focaremos tuicialmente no problema do célculo de uma integral unidimen-

sional. que pode ser colacado da segninte forma: Dada uma fun¢io f(z) (@ < z < b),

calcule a integral.

I= /:fu) dz (3.2)
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Figura 3.1: Tlustragdo da integral de f(x) por uma amostragem simples. A funcao de
distribui¢ao p(x) é constante em todo o intervalo.

xXr

Né6s podemos reformular este problema em termos de uma média, e portanto, mudarmos
a abordagem de um problema deterministico {Eq. 3.2) para um problema estocdstico

(Eq. 3.5). De acordo com o Teorema do valor médio do cdlculo nés temos que,

I

b—-a

(3.3)

< flz) >=

A integral Eq. 3.2 pode ser calculada escolhendo n pontos x; aleatoriamente do intervalo

[a,b] com a distribuicdo uniforme p{z)(Fig. 3.1), formando a média das amostras das

alturas de f(z), ou seja,

n

I=[f)de =23 fiz), (34)

no

que resulta, da Eq. 3.3 em

<fle)>= 2= 1 5 fm. (35)

b—a

Tal abordagem é um exemplo do que se chama amostragem simples - vide Fig. 3.1
Na amostragem simples {Fig. 3.1), todos os pontos nos quais a fungo ¢ calculada sao
escolhidos uniformente. Nenhuma referéncia é feita a natureza da funcdo. Se a fungio
f(z) tem uma grande variacio, a incerteza da estimativa do Método MC para a integral

sera grande. Por outro lado. se a funcdo é uniforme (suave) a estimativa desta mesma

b
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f(Xl

r(x}

Figura 3.2: Ilustragéo da integral de f(x) por uma amostragem ponderada. A funcdo de
distribuigdo p(x) varia e “imita” a funcao f(x).

integral serd mais acurada. Suponha, por exemplo, que a fungdo f(r) tenha um pico em
torno do seu valor médio. Pouca contribui¢iio para o valor médio de f(z) (< f(z) >) vem
das candas da fung¢do f(z), portanto serd mais eficiente amostrar a fung¢do para pontos
onde a contribuigio principal se origina (ou seja, em torno do pico de f(z)) (vide Fig. 3.2).
Suponha, além disso que nés podemos construir uma, funcio p(z) > 0 tal que ela “imita

o comportamento de f(z), e que pode ser calculada analiticamente

b
I= / p(z)dz = 1,p(z) > 0. (3.6)

Segue entio, que

I= / flz / fEI)) p(z) dz. (3.7)

T
Podemos escolher os pontos r; de acordo com a medida (ou probabilidade) p(r) (vide
Fig. 3.2), ao invés da medida uniforme (p(z)=cte. - vide Fig. 3.1), e ponderar a fungao

calculada em r; apropriadamente. A média da funcdo f(z) serd entdo,

Calculando a variancia () nés obtemos
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Sem perda de generalidade podemos considerar que f(z) > 0. Para tornar a variincia

(o) tio pequena quanto possivel, escolhemos

p(z) ~ f(z)/ [1 b f(2)dz, (3.10)

Disto resulta entdo que a variincia { o - (Eq. 3.9) ) é praticamente zero. Podemos
entender isto verificando que p(z) “imita® quase perfeitamente f(z), exceto por um fa-
tor de escala. Portanto, a variincia tende a zero. Neste ponto chegamos a idéia de
“amostragem ponderada”. Basicamente escolhemos uma medida p(z) que “prefere”
pontos que ddo uma contribui¢io dominante para a integral. Pontos que se enconfram
nas caudas ocorrem menos frequentemente.
Com a amostragem ponderada nés conseguimos reduzir 2 incerteza estatistica (variincia)

sem aumentar o tamanho da amostra, o que representa um pounto de vantagem para este

tipo de amostragem (ponderada) em relacio a amostragem anterior (simples).

3.4 O algoritmo

O problema em Mecanica Estatistica que serd abordado é o seguinte:

Seja N o nimero de sitios de uma rede quadrada. Associada a cada sitio i estd
um conjunto de varidveis dindmicas, s;, representando os graus de liberdade. O conjunto
< (81),.-.,(sy) > descreve o espago de fases do sistema. Digamos que X denota um ponto
no espago Q (espaco de fases). A evolucio do sistema é governada por um liamiltoniano
H(x).

Nés queremos cuicular, por exemplo, o valor médio do observdvel A wo sistema: ou
seja. < A >. Digamos que f(.) seja um ensemble apropriado; por exemplo. f(.) pode ser

a funcdo de distribui¢do do ensemble candnico. Entdo < A > é calculado como.



<A>=Z{meﬂﬁmn@, (3.11)

onde

z:Lfm@n@ (3.12)

é a funcdo de parti¢do. O método MC fornece informagdo sobre as propriedades config-
uracionais. Escolhendo um ensemble apropriado, como o ensemble canénico, o método
MC pode estimar a média dos observdveis para um nimero fixo de sitios, volume e tem-
peratura.

Para estimar 2 quantidade < A > nés encaramos o problema de realizar uma in-
tegral multi-dimensional (Eq. 3.11). Somente para um ndmero limitado de problemas
somos capazes de realizar a integracio analiticamente. Para alguns tipos de problemas a
integracao pode ser realizada usando esquemas aproximados, como o método gradiente-
descende. Com o método MC, nds nio precisamos de qualquer aproximagao para calcular
a integral, exceto que consideramos o espago de fases discretizado. Consequentemente,
nds frequentemente substituimos integrais por somas.

Para resolver o problema, nds esbocamos as idéias desenvolvidas anteriormente para

a integral uni-dimensional. Suponha que o ensemble apropriado é o ensemble candnico

F(H(x)) o exp[— H(x)/]|sT]. (3-13)

Todos os estados x correspondendo a uma energia “grande” produzirdo contribuigGes
pequenas para a integral e, somente certos estados dardo contribuigdes grandes. Portanto
esperamos que a distribuicdo tenha um pico pronunciado (e fino) em torno do valor médio
de H(x). Suponha agora, que calculemos a integral E.. 3.11 selecionando aleatoriamente
os estados X e somemos as contribuicdes, de forma completamente andlogo como a Eq. 3.4.
Quanto mais estados geramos. mais acurada serd a integral. Contudo. jd que 0 espago

de fase é multi-dimensional necessitaremos de um niimerc enorme de estados. para os
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quais a contribuicdo da soma é despresivel. Para reduzir o problema a um xivel factivel
fazemos o uso da idéia de amostragem importante. Como no caso para x integracio
uni-dimensional, nés ndo tomamos os pontos do espago de fases de forma cor:pletamente

aleatéria, mas 0s selecionamos com uma probabilidade P(x).

Mais formalmente, o primeiro passo € selecionar os estados do espago de fases de

forma aleatéria. Isto d4 uma aproximagdo para a integral (assumindo quz n estados

foram gerados)

<A>m Y AR)AHE) [ 30 FHG) (3.14)

Se vamos escolher estados com probabilidade P(x), entdo a Eq. 3.14 torna-se

 TrAG) P f(Hix:))
<A TSP Sy (319
Escolhendo
Py(x) = 27! f(H(x))=Z" exp[—H(x)/kpT) (3.16)

i.e., a probabilidade é igual a distribui¢do de equilibrio, a varidncia. que nd: queremos
reduzir, é praticamente zero. Neste ponto encontramos a mesma dificu’dade cizno aquela
do caso uni-dimensional, ou seja, o conhecimento da fun¢do f(x). Vames aceiter a escolha

da Eq. 3.16. O cilculo da quantidade A entdo se reduz a uma simple: média writmética,

< A > %iA(xm). (3.17)

Usando a idéia da amostragem importante nés considerzvelmente reduzim:= a tarefa
de resolver o problema mecanico-estatistico. Eq. 3.11, nu—ericnmen Par. seguirmos
adiante, um algoritmo foi inventado que gera estados distriduidos de & ordo cum

P (x)=Z"" exp{— H(x)/kpT (3.18)
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3.4.1 Cadeia de Markov

A escolba especffica da fung¢io reducido da varidncia significa que nds amostramos os esta-
dos do equilibrio termodinamico do sistema. Contudo, sua distribui¢do ndo é conhecida
a priori. Para contornar este problema, Metrépolis [19] et al. seguiram a idéia de usar
uma cadeia de Markov tal que partindo de um estado inicial x, mais estados sdo gerados
que sio “efetivamente” distribuidos de acordo com P(x).

Uma sequéncia X, ...,Xp, é chamada uma cadeia de Markov se para qualquer n

nos temos

P(xo,- - ,Xa) = P(kayXga_1)) -+ P(¥1,%0) P(xo) (3.19)

Devido a esta propriedade, as probabilidades condicionais s&o chamadas de probabilidades
de transicdo de um passo ou simplesmente probabilidades de transigdo.
Estados subsequentes gerados pela cadeia de Markov séo tais que o sucessor localiza-se

préximo do estado predecessor. Segue entdo que hd uma correlagio bem definida entre

estados subsequentes.

O que nés temos que especificar sio as probabilidades de transicao de um estado
x do sistema para um estado x’ por unidade de tempo. Em aplicagées de Monte-Carlo as
probabilidades de transicio sdo usualmente definidas por W(x,x’). Para assegurar que
os estados sio efetivamente distribuidos de acordo com P(x), i.e., que eles sdo estados de

equilibrio termodinimico, algumas restrigdes devem ser impostas sobre W (x,x’).

(i) Para todos os pares complementares (S,5*) de conjuntos de pontos do espago de

fase existe x € S e x' € 5™ tal que W(x,x') # 0.
e (ii) Para todos x,x”: W({x,x') > 0.
e (iii) Para todos x: 3, W(x,X) = 1.

e (iv) Para todo x: 3 W(x,xX)P(x') = P(x).



A restrigio (i} é a afirmacdo da conectividade ou ergoticidade do espago de fases; ou
seja, todos os pontos sdo teoricamente acessiveis pelo o algoritmo acima. A condicao (ii},
a afirmacao de positividade da probabilidade de transi¢cio. A restri¢do (iii) € a afirmacdo
da conservagao, i.e., a probabilidade total que o sistema vird para um estado x é unitéria.
A restrigdo (iv) diz que a distribuigdo limite; ou seja, apés de um tempo suficientemente
longo, € a distribuigdo de equilibrio de acordo com a qual nés queremos que os estados

sejam distribuidos.

3.4.2 Equacao Mestre

Consideremos que as probabilidades de transicdo sdo especificadas, e os estados xg,%q, - -

foram gerados. A evolucdo da probabilidade P(x;) com que os estados estao distribuidos

podem ser descritos pela equagio Mestre [20]

dp(x H_ —ZW x, X)P(x,t) + > W (', x)P(x', ). (3.20)

Aqui nés usamos a abreviagdo P(x;) = P(x,¢). O primeiro termo descreve a taxa de todas

as transi¢bes para fora do estado considerado, enquanto que o segundo termo descreve a
- . . . . dP(xt

taxa das transicoes fluindo para o estado considerado. A condigio estaciondria —(d;‘—- =0

(ou seja, equilibrio) para P(x,¢) resulta em

ZW (X, %) Py (x. ) ZW X', X) Pog (X', 1). (3.21)

Usando a condicdo de conservagao (iii), segue que,

S W (K, X) Peg (X' 1) = Peg(x, £). (3.22)

xl
A equagdo anterior juntamente com a Eq. 3.16 implica que a taxa de probabilidade de

transicdo W (x.x')/1(x".x) do “movimento” X — X e 0 “movimento” inverso X — X

depende somente da variaciao de energia 6H = H{r) — H(z'), assim:



T = el

W(x,x)

W(x,x) oH :
7] (3.23)

A escolha da Eq. 3.23 néo especifica W(x — x') unicamente, e alguma arbitrariedade
na escolba explicita de W € conservada. Duas escolhas frequentes de probabildades de

transicao sdo usadas, quais sejam:

1 oH
W V= — |1 — — .
(x — x) o [1 tanh (2]‘33 T)J (Glauber) (3.24)
Loexp[=L] se 6H >0,
Wx—x)=¢ ™ Plaiat] (Metrépolis) (3.25)

L

Ts

caso contrario.

7, sendo um fator arbitrario que pode ser escolhido como a unidade. Posteriormente
quando ndés interpretamos o processo de Monte Carlo dindmicamente nés iremos escolher
T, como uma unidade de “tempo de Monte Carlo” ou “passo de Monte Carlo por sitio
(spin)” quando tratamos sistemas magnéticos e chamamos W de “transi¢do de probabil-
idade por unidade de tempo”.

Com tal prescrigio somos capazes de calcular basicamente todas as quantidades de
interesse no sistema Fisico descrito por um Hamiltoniano H, , sendo tais quantidades
obtidas por uma simples média arimética (Eq. 3.17), jd que a ponderagio do espago de
fases foi efetuado previamente com a média ponderada através do algoritimo de Metrépolis
(Eq. 3.25).

As quantidades usuais calculadas para um sistema magnético sdo, por exemplo, a
magnetizagio por unidade de volume (ou spin) (m = M/V') e susceptibilidade magnética

(x). a saber,

m =MV =<| 04 |>1 00w =) 0i/V, (3.26)

V=3V (<o, > = <| Oa [>7). 3=1/kgT (3.27)



a energia média por sitio (e = E/V), com E = -—%Zﬂ =< H, >, calor especifico (C/Kpg),

e a funcio de correlagio spin-spin (G(x; — X;) )

= (< H:>— < H,>Y)/V (3.28)

G(x1 —_ Xj) =05 05 >, (3.29)

entre outras.

A aplicacio do Método Monte Carlo (MC) na elucidagio do comportamento de sis-
temas no equilibrio e também fora do equilibrio (por exemplo, em processos de relaxag&o)

tem sido vastamente utilizada em sistemas magnéticos (vide referéncias [21], [27],{52],[53]

e referdncias internas).

3.5 Conclusao

Neste capitulo apresentamos o conceito de amostragem simples e ponderada e sua conexao
com o método Monte Carlo (MC) na estimativa de valores médios de observaveis, em
mecanica estatistica, e no cilculo de integrais multidimensionais, problemas deterministicos.
Apresentamos o conceito de cadeia de Markov e a partir da Equagao Mestre, (Eq. 3.20),
verificamos - usando a condigao de balango detalhado - que a probabilidade de transigao
no equilibrio termodinamico corresponde a distribuigio de Bolzmann em Mecanica es-
tatistica. Isto justifica. de forma completa, a utilizagdo da probabilidade de transigao de
Glauber (Eq. 3.24) ou Metrépolis (Eq. 3.25) na obtengio de quantidades termodindmicas
no processo de relaxacio, como a magnetiza¢i e energia de nucleagdo de dominios que

sera visto no capitulo seguinte.
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Capitulo 4

Relaxacao da magnetizacao e
formacao de dominios magnéticos em
filmes finos com anisotropia

perpendicular

4.1 Introducao

O estudo de processos de magnetizagao em filmes finos tem atraido muita atengdo [22]
devido principalmente a aspectos relacionados a armazenagem de informagao. Por exem-
plo, o tamanho da unidade magnética e sua estabilidade térmica sao pontos essenciais a
fim de se obter um bom desempenho em gravacio magnética e magneto-dtica.

Os processos de magnetizagdo em filmes finos sido dominados essencialmente pelo
balango entre dois tipos de anisotropias. (A): Auisotropia de superficie e (B): Anisotropia
de forma. A anisotropia de superficie (A) resulta da redugao de simetria na dire¢do per-
pendicular #9 plano do filme e é importante em filmes ultrafinos (corr espessura da ordem
de 20 A) Esta anisotropia favorece entdo a magnetizacao ao longo desta direcdo e é

definida como m, . Alguns filmes espessos, por exemplo. TbFe com espessuras > 10004
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podem apresentar m ; nésfe caso, a anisotropia magnetocristalina é a anisotropia rel-
evante. A anisotropia de forma (B) resulta da interagio de longo alcance e favorece a
magnetizacao no plano do filme; é definida como my.

A forma e a dindmica (efeitos temporais) dos dominios magnéticos possuem um papel
crucial nos processos de magnetizacio e tornam-se mais interessantes quando a magne-
tizagdo é perpendicular ao filme; ou seja, quando my =1 e my =0 (ou m >> my).

Estudos recentes em efeitos magnéticos foram realizados por Ferré [23] e colaboradores
através de medidas magneto-Gticas e da observagdo de dominios magnéticos a temperatura
ambiente (T ~ 300K) em filmes de Au/Co/Au e Pt/Co/Pt para algumas monocamadas
de Co. Estes sistemas apresentam uma magnetizacio fora do plano (my > 0) e os
autores claramente observaram dois comportamentos de relaxagio magnética distintos
partindo de uma configuragio com todos os spins alinhados. Comportamento (1): dom-
inado pela nucleacio de ALGUNS dominios seguidos por um crescimento de tamanho
do dominio. Comportamento (2): dominado pela nucleaggo de MUITOS dominios em
pontos arbitrdrios da amostra (Vide Fig. 4.1). Estes dois comportamentos resultam em
dependéncias temporais diferentes de relaxa¢do magnética.

A analise da relaxagio magnética em pequenas particulas de monodominios tem sido
estudada desde 1950 por Néel, Weil, Bean e Livingston , entre outros [24]. A vantagem
da observagio da relaxacio em pequenas particulas vem da simplicidade da expressao da
barreira de energia. Para a reversio da magnetizacdo, onde todos os momentos em um
monodomio se invertem em bloco, a barreira de energia Eg é proporcional ao volume
da particula e apresenta a expressio Eg = K,V, onde K, é a anisotropia uniaxial. O
conhecimento de Eg permiti-nos calcular alguns efeitos de correlagao temporal. Por
exemplo, o tempo de relaxacdo médio para transpor a barreira de energia é dado pela
lei de Arrhenius de ativagio térmica, 7(T) = Toezp(Eg/ksT), onde 1/7 é a frequéncia
de “tentativa de inversio” e T é a temreratura. Agora, considerando um conjunto de
pequenas particulas indénticas e isoladas, a relaxagdo magnética segue um decaimento

exponencial {25], M(t) = M(0)exp[—t/7(T)]. E possivel escrever uma expressio para £g
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Figura 4.1: Evolucio temporal da estrutura de dominio magnético para amostras de
(a) 5 monocamadas de Au/Co/Au com campo H = 470 Qe e (b) 5.5 monocamadas
de Au/Co/Au com campo de H = 41 Oe. Momentos magnéticos “para cima” (preto)
crescem as custas dos momentos “para baixo” (branco).Os tempos, apds a aplicagdo do
campo H. estdo indicados na figura (extraido de Pommier et al. 90 [23]).

somente no caso de pequenas particulas.

Contrriamente ao que ocorre com pequenas particulas, efeitos temporais em filmes
finos sao dificeis de resolver analiticamente, isto porque no modelo mais simples temos
de levar em conta a interacao dipolar de longo alcance na Hamiltoniana o que torna os
calculos analiticos impraticdveis. Portanto, a fim de se obter alguma informacio (mesmo
qualitativ., sobre os mesmos se torna necessdrio utilizar a técnica de simulagdo Monte
Carlo (MC). Nds focamos nossa atencdo na influéncia das interacdes dipolo-dipolo sobre
a relaxacdo magnética e sobre a dindmica da formagdo de dominio.

N¢s estudamos o processo de relaxacdo magnética em direcdo ao estado fundamental
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The AF4 phase (h = 4).

Figura 4.2: Estado fundamental tipico originado da relaxagio magnética de um conjunto
de momentos magnéticos interagindo com uma hamiltoniana com termos de troca (curto
alcance) e dipolo-dipolo (longo alcance). Fase AF4 com largura de listra h=4. Extraido

da Ref. {27]

partindo com todos os momentos magnéticos alinhados. Para uma magnetizagao perpen-
dicular ao plano do filme (m, = 1 e m;; = 0) a presenca da interagao dipolo-dipolo pode
dar origem a um estado fundamental composto de um padrdo de dominio com formas
alternadas de spins ”para cima” (+1) e "para baixo” (—1) (Vide Fig. 4.2).

Neste Capitulo nés apresentamos uma analise detalhada dos processos de magne-
tizagdo relacionados a efeitos temporais por um modelo que descreve muita satisfatdria o
comportamento em filmes finos.

Na Secio 4.2 apresentamos a Hamiltoniana do sistema e outros detalhes relaciona-
dos a simulacdo MC. Na Segiio 4.3 apresentamos aspectos gerais da relaxacao magnética,
em filmes finos com anisotropia perpendicular. Serd apontado que existem dois aspec-
tos distintos da relaxacdo; (1) ou pela nucleagio de alguns dominios seguido por um
rapido crescimento dos dominios magnéticos, (2) ou pela nucleagiao de muitos domios
em posicoes aleatérias do filme. Na Segdo 4.4 nds discutiremos o papel da interacdo
dipolo-dipolo na relaxacdo magnética. Como serd visto, nés obteremos um decaimento

exponencial {ou lei de poténcia) quando a influéncia das interacoes dipolo-dipolo é pe-
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quena (ou grande), compai‘é.ndo-a & interacfo de troca, respectivamente. A intensidade
relativa da interacéo dipolo-dipolo e a interacdo de troca é medida pelo pardmetro a. Na
Secdo 4.5 nds discutimos a origem da energia de nucleagio de dominio e sua depen.déncia
em a. Na Secdo 4.6, nds iremos discutir a histerese magnética.Na Secio 4.7 nés discuti-
mos a dindmica de formacdo, crescimento e rearranjo dos dominios magnéticos em direcéo
ao padrao do estado fundamental. Na Secdo 4.9 comparamos a forma e geometria dos
dominios obtidos nas simulagdes com os resultados experimentais existentes na literatura
e veremos que 0 modelo proposto tem sucesso ao prever os comportamentos observados

nos experimentos. Finalmente, na Segdo 4.10 apresentamos as conclusdes gerais deste

capitulo.

4.2 Hamiltoniana

Como discutido acima a Hamiltoniana que serd estndada em nosso modelo apresenta

a forma,

=—J Y oo+ 32 —HpZo; (4.1)

<, g> ij "-7

onde a varidvel o; assume os valores £1 (valores das projecdes ao longo do eixo per-
pendicular ao plano do filme) sobre uma rede quadrada bi-dimensional. A primeira soma
representa a interacao de troca atuando apenas entre primeiros vizinhos (J é a constaite
de troca). O segundo termo representa a interagio dipolo-dipolo de longo alcance, cuja
soma é sobre todos os pares de momentos magnéticos (i) existentes na rede. As disténcias
entre 0§ momentos magnéticos, r;;, é medida em unnidades de parametro de rede (a). O
iiltimo termo denota a interagdo entre os momentos magnéticos e um campo magnético

externo (H) Para efeito de simplicidade podeinos reescalar 2 Hamiltoniana acima como:

——Zoajﬂ—az hZcrz (4.2)

<i,j>



onde o campo magnético (H) na Eq. 4.1 é normalizado por J/g que resultaem h = Hyu/J.
O tnico parimetro do modelo é a intensidade relativa da interago de dipolo-dipolo e a

interagdo de troca expressa pelo fator a = p?/Ja3.

Um valor grande de & (@ > 1) significa que a interacido dipolo-dipolo domina so-
bre as outras energias do sistema (a energia de troca e a energia do campo magnético
aplicado). Devido aos sinais opostos nos primeiros dois termos da Eq. 4.2 surge uma
competicdo entre os mesmos: A interagio de troca (J) favorece um alinhamento paralelo
entre os momentos magnéticos { ), enquanto a interacdo dipolar gera um alinhamento
antiparalelo. E bom notar que o termo de Ising (assim como o campo magnético) faz o pa-
pel da anisotropia perpendicular ao plano do filme, e em sistemas reais isto corresponde a
restringir os momentos magnéticos ao longo desta dire¢ao. Ao invés da anélise tradicional
de equilibrio usualmente feita com a técnica de simulagao Monte Carlo (MC), analisamos
as propriedades de nao equilibrio (essencialmente os efeitos de relaxacdo) deste sistema

usando a simulagdo MC com a dinidmica de Metrdpolis de "single-spin-flip” [28].

Partindo com todos os spins alinhados a magnetizagio e a energia do sistema relaxam,
em direcdo ao equilibrio, com uma taxa dependendo dos valores de &, do campo magnético
aplicado (h) e da temperatura (T" = kgT/J; T' é a temperatura reescalada). Nés consid-
eramos que 0s momentos magnéticos (p) sdo acoplados com o banho térmico a uma dada
temperatura 7”. A fungdo da temperatura é inverter aleatoriamente os momentos ()
permitindo a relaxagdo do sistema. Logo, a escollia aleatdria dos momentos magnéticos
e o teste de MC corresponde a uma "interagdo’ entre o sistema e o banho térmico. A
unidade de tempo é definida como um passo de MC por spin; que corresponde a LxL
escoll: ~3 aleatérias de configuragdes de spins e seus respective - testes de aceitagao ou re-
jeicio em um rede de tamanlio IxI. Neste ponto é 1itil notar que a evolugéo temporal do
sistema nao se origina de qualquer equagio deterministica para a magnetizagao. como a

equagdo de Laudau-Lifshitz [29]; a dindmica obtida aqui é intrinsica ao método MC 23]
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- Isto significa que nossa unidade de tempo nao é, a principio, relacionada ao intervalo de
tempo real. Contudo, enfatizamos o fato que nds focamos nossa atengio no efeito da in-
teragio de dipolo-dipolo no processo de magnetizagio e NAQ na determinagio dos valores
de tempo de relaxagio. Notamos também que aplicando o métode MC ao modelo, difer-
entes probabilidades de aceitagio podem ser usadas como, por exemplo, probabilidade de

Glauber [28], ou expressées de probabilidades usadas em simulagio de annealing {30].

Nés usamos redes de LxL momentos maguéticos com L = 32, 64, 128 e 256. Usamos
condi¢bes de contorno semi-abertas; i.e., condigoes de contorno periddicas para interagao

de troca e aberta para interagdes de dipolo-dipolo.

A consequéncia principal desta modificagdo relativa & condigdo de contorno aberta
para todos os termos da Hamiltoniana é que os resultados permanecem qualitativamente
os mesmos, até para valores pequenos de L. Para condigées de contorno abertas nés esti-
mamos que o tamanho do sistema deve ser maior que 100? momentos a fim de eliminar a
influéncia das fronteiras (nds iremos retornar a este ponto adiante). Ndés também usamos
a técnica de soma de Ewald (método das imagens) {31] para sistemas de tamanho pequeno
(L=32) e nenhuma diferenca significante foi observada em relagdo a condigoes de contorno
semi-abertas. Como as anilises de dominio sdo sem significado para sistemas pequenos
e, para valores maiores de L o tempo de simulagio requerido se torna muito grande com
a técnica de soma de Ewald, nds preferimos usar condigdes de contorno semi-abertas; e
com elas, fomos capazes de obter a mesma dependéncia em o para padroes do estado

fundamental (diagrama de fases} como aqueles referidos por Mac Issac {27].

E importante ressaltar que a aplicabilidade da Hamiltoniana de Ising modificada
Eq. 4.2 a fim de simular a relaxacio magnética em filmes ultrafinos é suportada por
medidas recentes do expoente critico 4 em monocamadas Fe/Ag epitaxial [32] (= 2-3

monocamadas). Os valores de 3 obtidos sio carateristicos de um comportamento tipo



modelo de Ising bi-dimensional, indicando assim que um cardter bi-dimensional parece
remanescer para algumas monocamadas. Nds esperamos que nosso modelo seja aplicivel
para sistemas com algumas monocamadas, 5 ou 6 Ref. [23], com a anisotropia magnética

perpendicular ao plano do filme.

As simulac@es apresentadas neste capitulo foram realizadas num conjunto de 7 estagoes
de trabalho IBM RISC/6000, modelos 250 e 370 com 32 Mb e 256 Mb de memoria, re-

spectivamente. Os programas foram realizados em série e rodados independentemente em

cada miquina.

Todos os programas foram desenvolvidos em linguagem C e foi criado um procedi-
mento especial para gerar padroes de dominios magnéticos em formato GIF. O programa,
encapsula as imagens dentro de um arquivo HTML onde nds podemos seguir todas as

sequéncias de simulagio on-line através de um Navegador Web [33].

4.3 Dinadmica da relaxagao magnética

Antes de apresentarmos nossos resultados serd dtil discutir brevemente a dependen-
cia temporal da relaxacio magnética. Primeiro, consideramos um sistema de momentos
magnéticos (1) independentes e anisotrépicos assumindo valores 11, em contato com
um banho térmico a uma temperatura fixa (T) e submetido a um campo magnético de
saturagio (hge). Para um daﬂo instante de tempo () o campo magnético é desligado e os
momentos magnéticos (u) relaxam em direcdo a uma situagdo de equilibrio consistindo de
um nimero igual de momentos (1) apontando para cima (g; = +1) e para baixo (o; = —1).
Como a mudanca de configuracéo para um dado momento é um evento independente dos
outros momentos, é ficil concluir que a magnetizacao decai seguindo uma depéndencia

exponencial [34]. Este comportamento ocorre, obviamente, para qualquer T (apds desli-
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gado o campo de saturagio) pois nao hé interagao entre os momentos magnéticos; eles
sio independentes. Esta relaxacio é descrita por um tinico tempo de relaxacdo dado por
T = tyexp(Ep/ksT), onde 1/7, é a frequéncia de tentativa de "flip” e Ep ¢ a energia de
barreira associada a anisotropia do momento magnético. A introducao de uma desordem;
por exemplo, momentos magnéticos diferentes, origina uma distribui¢io de energia de
barreira e, portanto, uma distribuicio de tempos de relaxacio (7p). Consequentemente,
a relaxacdo magnética aparece como uma soma de fun¢des exponenciais com diferentes
tempos de relaxacdo, resultando em um decaimento logaritimico global [35]. Recente-

mente, uma abordagem interessante foi feita por Dahlberg e colaboradores [36] e Kirby e

colaboradores (37].
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Figura 4.3: Padrao de dominio durante a relaxa¢io magnética para um valede campo
externo h = 0 e T" = 0.35. As sequéncias verticais correspondem a instantes #=1, 10, 10°
e 10% passos MC. (a) @ = 0.35, (b) @ = 0.5 e (c) @ = 1.0. Qeritico ~ 0.37 @raido de
Sampaio et al. [51]).

Eles consideraram um sistema sem qualquer desordem (ou seja, homogém}, e por-
tanto distinto do citada acima, com momentos magnéticos interagindo atra® de uma
interagido de dipolo-dipolo tratado em aproximagio de campo médio. Ness trabal-
ios uma expressio para barreira de energia, contendo informagdo sobre as immgoes de
dipolo-dipolo, foi usada para calcular ou simular a relaxagio magnética. Ao ms do de-
caimento exponencial (esperado para nm sistema sem desordem), eles encontsam mma

relaxagdo magnética dada por um decaimento ” quase-logaritimico” . Nés temmdois co-

mentdrios a fazer sobre esta abordagem: (1) Temos que desenvolver uma expres para a
barreira de energia fazendo algumas hipdteses e (2) A aproximacio de campowdio leva

em conta igualmente a influéneia de momentos magnéticos (y) proximos elistautes.

10




ao invés da correta ponderagdo das interagdes de dipolo-dipo.o. Em nosso método, a
dindmica se origina da hamiltoniana (Eq. 4.7 usando o métrdr MC, sem qualquer

hipotese adicional.
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Figura 4.4: Relaxagio magnética para um sistema de 64 x 64 momentos magnéticos: (a)
T'=035h=0,e03<a<04 (b)T =015 h=0,e 04 < a < 0.5, grifico em
escala log-log; (c) a =0.4, h=10,e T’ =0.15,0.2,0.25 e 0.35, gréfico em escala log-log. A
variagio da temperatura da inclinacio v(7") é mostrada no inset. (extraido de Sampaio

et al [51])

0O método MC é muito dtil para esclarecer alguns aspectos relacionados a dindmica
da relaxagdo da magnetizacio. Em casos limites; i.e., para valores muito pequenos (e
muito grandes) de a, comportamentos diferentes da relaxagio magnética emergem, com
um “crossover” em um valor critico a = a.. Nesta abordagem do Método MC a diferenga
de comportamento para a < a. e a > a, emerge naturalmente (vide Fig. 4.3). O método
MC relevante para o nosso problema pode ser descrito como segue: Partindo com todos
os momentos (g) para cima (o; = 1), para AE <0 [AE é a variacio de energia devida
a inversao de um spin, AE = —2H (0;)] o teste de MC (ou visita) sempre faz a inversio

de um momento magnético; ou seja, o; = =1 = 0; = F1.



Nos casos onde AE > 0 a inversao ocorre se a probabilidade p; [p; = exp (—AE/T’ )
é maior que um nimero aleatério entre 0 e 1. Em outras palavras, AE < 0 implica
emp; = 1le AE > 0 implicaem 0 < p; < 1. A fim de se obter a,, nds usamos a
condi¢ao AE > (0 com p; assumindo um valor pequeno. Se esse valor € muito pequeno,
as inversoes dos momentos magnéticos tornam-se raras e independentes umas das outras,
resultando entdo em um decaimento expornencial. Para valores grandes de p; a presenga
dos vizinhos torna-se importante e a relaxacio magnética segue um decaimento temporal
do tipo lei de poténcia. Por exemplo, até mesmo para p; tao pequeno quanto (.05, depois
de LxL testes de MC (ou seja, o primeiro passo de MC) cerca de 0.05L% momentos se
invertem, produzindo uma reducic da magnetizagio de 1.0 para 0.9. Esse valor de p;
ainda corresponde a uma desmagnetizagio que segue um decaimento tipo lei de poténcia.
Nés estimamos o valor de p;, que separa estes dois regimes, variando a e ajustando as

curvas por uma exponencial ou um decaimento tipo lei de poténcia. O valor de p; estimado

é 0.01.
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Figura 4.5: Relaxacao magnética para valores diferentes de o e h para 7" = 0.15 e um
rede de tamanho 64 x 64 momentos magnéticos. (extraido de Sampaio et al. [51])

Além disso, a dependéncia sobre a temperatura de p; leva a uma pequena dependéncia
da temperatura e campo sobre .. Tomando a condig¢@o acima nds fazemos explicito AE
[AE = —2H'(0;) = -T"Inp;] e nés encontramos a,(1") = [(T7/2) Inp; + 4]/ 32(1/7:53)
[o: =1,p, 2001, h =0, e 3(1/r;j%) = 9.03]. Assim, para valores tipicos de temperaturas
(=2 0.3) e na auséncia de um campo magnético nés obtemos o, = 0.37.

Para o > o, o sistema se desmagnetiza espontaneamente no inicio do processo de
relaxagido independente da temperatura j& que AE é sempre negativo. Isto ocorre pois
no inicio da relaxagao todos os momentos estdo alinhados e o efeito da interacao dipolar
(controlada por o) é justamente torné-los antiparalelos; logo para o > o, temos AF < 0
no inicio da relaxacao. Como os momentos magnéticos sdo escolhidos aleatoriamente,
0s momentos se invertem em posig¢oes aleatérias do filme. Contudo, antes que todos os
momentos possam ser visitados uma vez, durante os primeiros passos de MC, o efeito da
vizinhang¢a lr~al torna-se importante, permitindo um acréscimo a AF e reduzindo assim
a probabilidade da inversao. Portanto, nesta faixa, a relaxagio ocorre de forma rapida no
inicio do processo e mais lenta depois de alguns passos de MC. O efeito da vizinhanca €

induzir uma correlacio espacial de longo alcance entre as inversées (ou eventos) e permitir
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(a)

(c)

-

Figura 4.6: Configuragio de padrdes de dominios durante a relaxagdo correspondente
a Fig. 4.5 para instantes onde a magnetizagdo é 0.8 (coluna esquerda) e 0.45 (coluna
direita) e para (a) a = 0.3,h = —0.75, (b) @ = 0.35, h = —0.75, e (¢) a = 0.3, h = —1.05.
(extraido de Sampaio et al. [51])

uma relaxagio com uma dependéncia tipo lei de poténcia (Vide Fig. 4.4b e Fig. 4.4a para
a = 0.4). Deve ser enfatizado que as dependéncias tipo lei de poténcia sio caracteristicas
de sistemas complexos onde as correlacdes temporal e espacial estdo presentes {38]. Assim,

o processo de desmagnetizagio associado com a > a, é a nucleagao de muitos dominios

em posigdes aleatérias do filme. (Vide Figs. 4.3(b) e {(c}).

Por outro lado, para o < «a, em baixas temperaturas, AE é sempre positivo e a
probabilidade de inversdo ¢ muito pequena. Isto ocorre pois, nesta faixa. a interagao de

troca predomina e pela expressao de AE = —2H'(s;) vemos que. para h = 0. AE > 0.
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Contudo, quando um dado momento (i) se “inverte”, os préximos momentos a se in-
verteremn com “uma maior probabilidade” nos passos segnintes de MC sao aqueles que se
posicionam como primeiros vizinhos a (), tendo em vista que AE é menor para eles. Isto
ocorre porque a interago de curto alcance tem maior infléncia que a interagio de longo
alcance dipolar forgando um alinhamento ferromagnético de momentos vizinhos.Portanto,
depois da nucleagao, somente os momentos na fronteira (ou domain wall) se invertem,
crescendo o dominio magnético. Para valores pequenos de o a desmagnetizacdo é caracter-
izada pela nucleagio de alguns dominios sequida por um rdpido crescimento do tamanho
dos dominios magnéticos. Para esta faixa de o (@ < a,) como a interacio de curto al-
cance sobrepuja as interagdes de dipolo-dipolo, a inversdo de momento () na fronteira do
dominio é favorecida, ao invés de ocorrer no interior dominios. Este tipo de inversio re-

sulta em uma relaxa¢o magnética que segue um decaimento exponencial (Vide Fig. 4.4a).

A dependéncia temporal da relaxago magnética foi simulada numa rede de tamanho
N=64x64 momentos magnéticos, para @ = 0.3 e a = 0.35, para a temperatura tipica
(T" = 0.15) e na presenca de um campo magnético externo (h} numa direciio oposta &
magnetizacao inicial (h = -0.75 e -1.05) vide Fig. 4.5. Os resultados mostram uma rapida
desmagnetizacao para valores crescentes de a e de um campo externo (h} fixo, como es-
perado. A relaxacio se origina da formagao de dominios magnéticos que apresentam dois
comportamentos distintos, cada um correspondendo a umadindmica diferente de formacao
de dominios e crecimento. Nés mostramos nas Figs. 4.6A - C, as configuracoes de momento
para o instante quando a magnetizacao alcanga os valores 0.8 e 0.45, aproximadamente.
As relaxagdes para (@ = 0.35, h = —0.75) e (a = 0.3, h = —1.05)[ Figs. 4.6(b) e (c)
| sdo caracterizadas pela nmicleagido de muitos dominios em posi¢des aleatérias do filme,
enquanto para (~ — 0.3,h = —0.75) [ Fig. 4.6(a) ] a relaxacdo é caract~rizada pela nu-
cleagao de poucos dominios com o crescimento rapido do dominio (ou rapida propagacao
da parede). Deve ser notado que a dependéucia temporal da relaxagao e os padroes de

dominios mostrados nas Figs. 1.6(a) - (c) estdo em coucordancia muito boa com as ob-
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Figura 4.7: Grifico de Int vs 1/T" para redes de tamanho L = 32, 64, 128. a = 0.35, ¢
h = 0. (extraido de Sampaio et al. [51])
servagoes magneto-opticas realizadas em filmes ultrafinos de Co por Ferré e colaboradores

(Vide Fig. 4.1).

4.4 Dependéncia da relaxacao magnética com o e a

temperatura (T)

A fim de estudar em mais detalhes os efeitos que surgem ao variarmos o parimetro o
sobre a relaxacao magnética, nés simulamos o decaimento da magnetizacao pela mudanga
de o para uma dada temperatura (I" = 0.35) na auséncia de um campo magnético
(h = 0), para uma rede de tamanho N = 64 x 64 momentos. Nos observamos um rdpido
crescimento na taxa de desmagnetizagfo com o acréscimo de (a) [ Vide Figs. 44a e b |.
Para uma melhor apresentacio nés reduzimos o valor da temperatura na Fig. 4.4(b) a
fim de seguir continuamente a influéncia de «a; caso contrdrio a magnetizacdo iria atingir
valores muito pequenos. Nds caracterizamos dois comportamentos da relaxagdo magnética
onde o comportamente nrincipal do primeiro surge para a < a., e gera um decaimento
exponencial da magnetizagio | Vide linhas pontilhadas Fig. 4.4(a) |. Assim. neste caso a

relaxacdo magnética pode ser escrita como
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M(£)/M (0) = expl—t/r(T") (43)

onde 7(T") é o tempo de relaxagio. O outro comportamento, para & > «., a relaxagdo é

caracterizada por um decaimento temporal do tipo lei de poténcia

M) /M(0) = a{a, Tt (4.4)

que est4 ilustrado na Fig. 4.4(b) através de um gréfico log-log. O conjunto de linhas retas
paralelas observadas neste grafico sugere que o expoente () da lei de poténcia é indepen-
dente de . Além disso, a variacio da temperatura para um valor fixo de a [a = 0.4; vide
também Fig. 4.4(C)] permite-nos observar uma dependéncia linear de + com a temper-
atura [ver a redugdo da Fig. 4.4(C)]. Portanto, estes graficos sugerem [ Figs. 44(B)-(C)

] que para @ > a., a relaxagiio magnética pode ser escrita como a equagao acima [Eq. 4.4.

Resumindo, a dependéncia temporal da magnetizagdo para @ < @, € dada por um
decaimento exponencial, e para @ > a, ela é dada por um decaimento tipo lei de
poténcia, a primeira e a segunda faixas correspoudem a dominincia das interagoes de
troca e dipolo-dipolo, respectivamente. Este resultado estd em discordancia com trabal-
hos anteriores [36, 37). Embora estes autores encontrassem um decaimento similar para
valores baixos dos parAmetros adicionados a energia de barreira, que pode corresponder
ao efeito do parmetro @, o mesmo nfio ocorre para valores grandes, onde o decaimento
*quase-logaritimico” foi encontrado. A iiltima regido é de fato mais relevante, devido a
dominancia das interagdes dipols-dipolo, e corresponde a uma regiao onde a aproximagao

de campo médio falha.

Do lado experimental. ambas dependéncias de tempo de relaxagio foram observadas.
O decaimento exponencial foi apenas observado alguns anos atrds em compostos in-

organicos com pequenos e. aglomerados idéuticos orientados de Mn;, (REF. [23]). No
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Figura 4.8: Dependéncia da energia de nucleagio de dominio (Ey) com o em escala
log-log. (extraido de Sampaio et al. [51]

caso de decaimento como lei de poténcia, a investiga¢io é mais sutil devido as limitagoes
nas medidas de magnetizagio para escalas de tempo pequenas. Assim, o decaimento como
lei de poténcia na faixa temporal acessivel aos experimentos, que é usualmente maior do

que alguns minutos, pode ser facilmente confundido com um decaimento logarftimico [39].

4.5 Energia de nucleacao dos dominios

Como discutido acima, a desmagnetizagio comega com a nucleagdo dos dominios
magnéticos e a quantidade dos centros nucleados é dependente de o e da temperatura
(T'). A dependéncia em « se origina da competicdo das interagdes de troca e dipolo-
dipolo e a temperatura (T') € um fator de “estimulo” da probabilidade de nucleacao.
Esta imagem pode ser melhor compreendida considerando que o conjunto dos momentos

magnéticos véem apenas uma barreira de energia; essa barreira intbe a nucleagio dos

dominios magnéticos.

A relaxagdo magnética segue os mesmos quadros. Para a < o., a relaxacdo magnética

segue um decaimento exponencial [Eq. 4.3} com 7(T") seguindo a lei de ativa¢io térmica.

H(T') = 79 exp(Ey/T') (45)
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onde Ej é a energia de barreira. Portanto, nds identificamos a energia de barreira (E})
como a energia de nucleagio de dominio Ey. Na Fig. 4.7, nés apresentamos o grifico
de InT versus 1/T” para vérios tamanhos de rede (L = 32,64, e 128) e, de acordo com a
expressdo para 7(1") (Eq. 4.5) a inclinagio obtida deste grafico permiti-nos obter Ey. A
linearidade entre InT e 1/7" é observada e todas as linhas retas apresentam aproximada-
mente a mesma inclinagdo, independente do tamanho da rede. Isto significa que a energia
de barreira € independente do tamanho do sistema, o que ndo é surpreendente devido ao

carater de curto alcance existente para o < o,.

Um outro aspecto a ser investigado é como Ex muda para valores diferentes de a.
Repetindo 0 mesmo procedimento da Fig. 4.7, mas agora para valores decrescentes de o,
ainda na faixa @ < o, nés obtivemos a dependéncia em o da energia de nucleacio Ey(a),
como é mostrado na Fig. 4.8, Um comportamento lei de poténcia é observado através de
um gréafico log-log de Ex versus a, que'é expresso por Ex(a) = C(a)™%3. Como seria
esperado, decrescendo ¢ hd um acréscimo de Ey devido ao decréscimo da influéneia das
interagoes dipolo-dipolo. Além disso o limite &« — 0 produz uma divergéncia em Eg visto
que o sistema ndo tende a se desmagnetizar. Este limite significa que todos os mamentos
permanecem alinhados como no modelo de Ising bi-dimensional para temperaturasabaixo
da temperatura critica de ordem-disordem. Por outro lado, o aumento de o resulia num

rapido decréscimo de Ex. Note que, 20 mudarmos ¢ de 0.1 para 0.35 hd um deciscimo

de Ey por um fator de 10.

Neste ponto é interessante analisar a influéncia dos efeitos de tamanho finito em nossos
resultados. Um efeito de tamanho é claramente observado na Fig. 4.7. Aumentando o
tamanho da rede res:*ta em um decréscimo do tempo de relaxagio para qualouertemper-
atura. Explorando este ponto além, mostramos na Fig. 4.9 o gréfico de In7 vermus LxL
(tamanho da rede) para uma temperatura fixa (T" = 0.35). A tendéncia para ssuragio

surge para um tamanho acima de aproximadamente 128x128 momentos magnéticos € a
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Figura 4.9: Dependéncia do tempo de relaxagio com o tamanho do sistema (h = 0,T" =
0.35, e a = 0.35).

abordagem da saturacdo segue uma dependéncia exponencial,

InT = exp(—aL?) + In 71 00) (4.6)

onde In 7(;._.cc) é 0 limite de In 7 para um sistema de tamanho infinito. De acordo com a

lei de ativacfio térmica [Eq. 4.5)], escrita como

Int=Inm+ En(e)/T, 4.7)

ndés podemos comparar estas duas expressées {Eq. 4.6 e Eq. 4.7] de InT e, relembrando

que 7 é dependente de & e T", nés identificamos os termos como In 1y = exp(—al?) e

In 7100y = En()/T’ (4.8)

respectivamente. O valor de In 7(;_..) é obtido entdo diretamente do valor de Ey. Como
Ey é independente do tamanho do sistema (Vide Fig. 4.7), In 7(1—.c) pode ser obtido do
grafico de In7 versus 1/7” para um sistema tdo pequeno quanto 32 x 32, por exewplo.

Portanto, nés concluimos que todos os resultados discutidos aqui permanecem qualitati-

vamente 0s mesmos para sistemas finitos e infinztos.
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Figura 4.10: Histerese magnética para diferentes valores de o (a = 0.2,0.35,0.5, e 1.0)
para T'= 0.35. A taxa de mudanca de campo é 10 passos de MC para cada valor de

magnetizagdo. Sampaio et al. [51]
4.6 Histerese Magnética

Histerese é um fenomeno tipico de ndo equilibrio e a histerese magnética tem sido
largamente usada por fisicos experimentais a fim de caracterizar o estado magnético. Nés
mostramos na Fig. 4.10 curvas de histerese para vérios valores de a para uma temperatura
fixa (T" = 0.35) e para uma taxa de mudanca de campo de 10 passos de MC para cada
valor de campo magnético. O ponto de partida é o estado desmagnetizado, a campo ex-
terno nulo (h = 0). Ele produz, para valores de « préximo e acima de a., uma dependéncia
quasi-linear entre magnetizagdo e o campo externo (h) até o valor de saturagio magnética,
com um pequeno efeito de histerese. Como foi mostrado na Secao 4.3, nesta faixa de «
(a > a.) arelaxagio magnética é mais ripida no inicio do processo de relaxagdo e torna-se
maior para valores crescentes de a. Assim, o estado desmagnetizado global é rapidamente
atingido, e o sistema ndo est4 muito longe do equilibrio nos primeiros passos de MC. O
mesmo ocorre com aplicagdo de um campo magnético;i.e, o valor de magnetizacdo em
qualquer campo ex*erno aplicado é proximo ao valor de equilibrio. Grosseiramente, essa
é a razdo porque as curvas correspondentes a valores crescente e decrescente de campo
externo e a curva “virgem” njo sio muito diferentes de cada outra; e isto emerge devido a

grande mobilidade das parede de dominio. E importante chamar a atenciio que pequenos

U
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Figura 4.11: Energia do sistema na relaxagao relativa ao estado fundamental em escala
log-log, para as mesmas condi¢des usadas na Fig. 4.3. Sampaio et al. [51]

efeitos de histerese sdo obtidos para valores crescentes de a.

Para a < o., a relaxacdo magnética é mais lenta no inicio do processo de relaxagao.
Como consequéncia, um dado padrido de domfnio sobre uma pequena mudanca de campo
magnético externo “desloca” o sistema, depois de alguns passos de MC (e.g, 10), a um
estado ainda muito longe do equilibrio. Ent3o, mudangas subsequentes do campo in-
troduzem a irreverssibilidade. Seguindo este argumento, é ficil ver que decrescendo os
valores de o o tempo de relaxacgdo (r) torna-se maior, produzinde um grande efeito de
histerese. Por outro lado, uma taxa de mudan¢a de campo externo muito baixa per-

mite o sistema aproximar o equilibrio para qualquer valor do campo, diminuindo assim a

histerese magnética.
4.7 Dinamica da formacgao e crescimento dos dominios

magnéticos

A interagio dipolo-dipolo é a chave principal para a forma’ 3o de dominios magnéticos,
e a0 invés de investigar os padroes do estado fundamental, nds estamos interessados na

formacdo, crescimento e rearranjo dos dominios magnéticos. O padrao de dominio do
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estado fundamental muda do ferromagnético (para a = 0), para um estado antiferro-
magnético (“checkerboard” - tabuleiro de xadrez), para (a > 2.5). Para valores inter-
medisrios de @ o estado fundamental exibe uma estrutura de listras (e.g., ver o diagrama
de fases da Fig.6 da Ref. [27], notando que J naquela referéncia corresponde a 2/a). A

largura das listras depende de a e aumenta exponencialmente com 4/ (vide também

REF. [27)).

Nés mostramos na Fig. 4.3 padroes de dominio no processo de relaxacio magnética
para a =0.35, 0.5, ¢ 1. A evolugio temporal segue ao longo da coluna vertical Au-
mentando a o sistema exibe “listras” paralelas com larguras de 4,2, e 1 (em unidades
de parimetro de rede a)como o estado fundamental. A evolugio em diregio ao estado
fundamental é caracterizada por dois passos distintos. Primeiro, o sistema atinge um
estado desmagnetizado global através da nucleagio de alguns dominios com a propagagao
da parede (para a < o = 0.37 - Fig. 4.3) ou muitos centros de nucleagio (para a > a.
- Fig. 4.3), e segundo, os dominios organizam-se a fim de minimizar a energia total e,
portanto, alcangar o estado fundamental. O rearranjo dos dominios para @ =1¢ notdvel,
no primeiro passo de MC o sistema néo mostra uma magnetizacdo liquida, eribindo um

padréo completamente desordenado; contudo, o padrdo de dominio evolue na diregdo de

uma estrutura listrada .

Embora a relaxacio magnética mostre dois comportamentos distintos para a < ac
e @ > a,, a energia do sistema durante a relaxagio segue dependéncias idénticas para
ambas as faixas de a. Nés mostramos na Fig. 4.11 o decaimento de energia relativo as

estado fundamental para valores diferentes de @, onde wn decaimento tipo lei de poténcia

é observado.
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Figura 4.12: Evolugéo das bordas para valores distintos de campo magnético aplicado (h)
ea(a)h=-30ea=0,(b)h=-05ea=032¢e(c) h=0ea=0.35

4.8 Aspectos geométricos da relaxagao: Dependéncia

com relacao a a e campo magnético

Na secdo anterior observamos a dinimica dos dominios magnéticos em diregio ao
estado fundamental a campo externo nulo (h = 0). Foi visto que a configuragio de

padrao de dominio é caracterizada por dois comportamentos:
e nucleagdo de alguns dominios seguida da propagagio da parede para a < o =0.37.
e nucleagdo de muitos centrus em posicbes aleatdrias da rede para a > a..

Em ambos os casos a configuracdo final é um estado fundamental em forma de istras

cuja largura depende de a (vide Fig. 4.3).

Nesta secdo discutiremos a forma dos dominios na relaxagio magnética com relaio a0

efeito conjunto do campo externo (h) e a intensidade da interagao dipolar (). Simuhmos
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Figura 4.13: Relaxagdo da magnetizagdo para alguns valores de a e campo aplicado h:
a=04eh=-05, () a=03eh=—-10e(Ill)a—0.1eh=-25.

o desenvolvimento das bordas de um dominio para valores fixos de a e campo aplicado

(h). Identificamos, basicamente, trés tipos de comportamento (vide Fig. 4.12).

e (a) campo alto (h = —3) e a nulo (a = 0): borda evolue aproximadamente
circular

e (b) campo baixo (h = —0.5) e a alto a = 0.32 (préximo ao valor critico a.)
: borda evolue com alta rugosidade.

e (c) campo nulo (kA = 0) e a = 0.32 : borda evolue com formato em forma de

listras.

Na obtencdo das bordas partimos com uma sc.nente de 2x2 spins alinhados (¢ = +1)
para uma rede de tamanho 1024x1024 com os valores apropriados de a e h listados acima.
Toda a dinaAmica foi obtida usando o método de Monte Carlo com a dindmica de Metrépolis

de "single-spin-flip”, como nas se¢des anteriores. A temperatura foi escolhida bem abaixo
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da temperatura critica (a fim de assegurar a relaxagio em diregdo ao estado fundamental)
e 0 campo magnético é aplicado no sentido de inverter a magnetizagio inicial da sistema.
Permitindo o sistema relaxar em diregdo ao equilfbrio uma nova propriedade, além do
tempo de relaxagdo e estrutura de dominios obtidas previamente, pode ser indentificada

- (a rugosidade da interface).

Mudando os valores de & e campo aplicado A, nés ponderamos a interagdo de dipolo-
dipolo ou a interagao entre 0os momentos magnéticos e 0 campo magnético.

Podemos entender os comportamentos da Fig. 4.12 da seguinte forma:

e comportamento (a): Como o campo magnético tende a alinhar os momentos magnéticos
em paralelo, é de se esperar nesta situagdo campo magnético alto (A = —-3.0) e
a = 0 que a evolucdo da parede de dominio tenha muitos momentos magnéticos em

paralelo; sendo portanto da forma aproximadamente circular como indicada.

e comportamento (b): Como a interacéo de dipolo-dipolo tende a alinhar os momentos
magnéticos de forma antiparalela, é de se esperar nesta situagdo campo magnético
baixo (A = —0.5) e « grande; a = 0.32 que o aumento de a produza uma interface
da parede de dominio com wm nimero crescente de momentos antiparalelos, gerando

portanto uma parede de dominio de forma rugosa.

e comportamento (¢): Nesta situagdo o campo magnético é reduzido a zero e a in-
teracdo dipolo-dipolo domina totalmente. Portanto, nos primeiros passos de MC o
sistema tende rapidamente ao estado fundamental em forma de listras como indicado

na Fig. 4.12(c).

A fim de discutir a infiluéncia de a e A na relaxagdo magnética, M (t), mostramos na

Fig. 4.13 as curvas de relaxagao magnética para trés regimes distintos:
o I) paraa=04e h=—0.5.

e (Il) para a =03 e h = -1.0.
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e (IIT) paraa = 0.1 e h = —2.5.

As simulagdes foram feitas para baixas temperaturas (T" = 0.15) a fim de evitar nu-
cleagbes devido a flutuagdes, permitindo a andlise da contribuicio para a e h. E impor-
tante notar que as curvas (I) e (II) apresentam o valor de a ao redor de o, = 0.37 (na
auséncia de campo magnético). Destas curvas dois regimes distintos sao observados:
A curva (I) segue um decaimento lei de poténcia e a curva (II) segue um decaimento expo-
nencial. Como é bem conhecido, decaimento em forma de lei de poténcia é caracteristico
de interagles espaciais de longo alcance ou efeitos de memdria de longo alcance, conse-
quentemente, de acordo com o nosso modelo o decaimento em forma de lei de poténcia (I)
deve corresponder a valores altos de o, ou maiores que um valor critico, a,. Portanto, os
regimes (I) e (II) com a relaxagio seguida por uma lei de poténcia e exponencial, respec-
tivamente, pode ser compreeendido inferindo se predomina as interagdes de longo alcance
(dipolo-dipolo) ou curto alcance (interagdo de troca), respectivamente. Contudo, verifi-
camos que a lei de poténcia permanece até mesmo na presenca de campo magnético. Em

outras palavras, o “crossover” entre estes dois regimes, que ocorre em torno de o, ~ 0.37

¢ independente do campo externo aplicado.
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4.9 Forma e geometria dos dominios: comparacao
com dados experimentais

Neste segdo faremos a comparagdo entre os resultados obtidos com o modelo mi-
croscopico exposto na segdo 4.2 com aqueles obtidos através de diferentes experimentos

em filmes finos com espessuras distintas.

Observacoes experimentais do reverso da magnetizagio em metais de transicio terra-
rara amorfos [40]- [42], ligas compostas de Co [43], e sistemas de multicamadas [44] - [47]
tem mostrado dois comportamentos distintos do reverso da magnetizagao: (a) movimento
de parede de dominios e (b) nucleagio de dominios. A origem destes comportamentos
é ainda objeto de discussdo e controvésia. A maioria dos estudos experimentais tem ex-
plicado que o comportamento de reverse da magnetizagio é governado essencialmente
por propriedades estruturais tais como variacio estrutural local [41], espessura do filme
[42] e rugosidade interfacial [45]. Por outro lado, trabalhos tedricos recentes baseados em
simulagoes micromagnéticas bidimensionais [37], [48] - [49] e o modelo de Ising [50] - [?]
confirmam que o comportamento do reverso da magnetizagdo pode ser predito com pro-

priedades magnéticas, sem considerar os detalhes da estrutura microscédpica.

Mais recentemente, a reversao da magnetizagio em multicamadas de Co/Pd (Sug-
Bong 1998) [52] foi estudado por observagio direta da estrutura de dominio usando um
microscopio sensivel a polarizacdo assim como medidas de viscosidades magnéticas moni-
torando o Angulo de rotagio de Kerr com o tempo. Em ambos os experimentos, a amostra
foi primeiro saturada aplicando o campo magnético normal ao plano do filme e entdo,
o comportareuto do reverso da magnetizagdo foi entdo investigado anlicando um campo
reverso menor que 0 campo coercivo. Na Fig. -1.14. é mostrado as curvas de liisterese medi-
dos por um VSM (magnetdémetro de vibragio da amostra) para amostras de 2. 3e 4 A% de

espessura de subcamadas de Co. As multicamadas de {2A4° Co/11 A° Pd)y, (onde o sub-



scripto 10 significa 10 repetigdes da mesma subcamada de (2 A° C'o/11 A° Pd) ) exibem
uma magnetizacio de saturacéo menor e mais quadrada do que os outros loops de histerese
Fig. 4.14(b),(c). A inclinagéo do loop de histese para a amostra de (4 A° Co/11 A° Pd)
(Fig. 4.14c) pode ser causada pelo campo de desmagnetizagio mais forte, isto porque
o reverso da magnetizacio é “resistente” para amostras que apresentam um campo de
desmagnetizagio maior durante o processo de reversio [49]. Na Fig. 4.15 ¢ observado os
padrdes de reverso de magnetizagio de dominios das multicamadas (24° Co/114° Pd)y,,
(3A° Co/11A° Pd)yy e (4A° Co/11A° Pd)yy multicamadas na ordem de dreas crescentes
de reverso de dominio, obtidas para campos aplicados menores que 0s Campos COErcivos.
Na Fig. 4.16 é mostrado as curvas de relaxagdo (viscosidade magnética) para amostras
(24° Co/11A4° Pd)yp, (3A° Co/11A4° Pd)yq e (4A° Co/11A° Pd)g sobre varios campos
reversos aplicados (vide figura).

Dos resultados expostos vemos que hd um paralelo entre as figuras obtidas com o mod-
elo tedrico segio 4.2 e as figuras experimentais mostradas acima. O paralelo da Fig. 410
e Fig. 4.14 é obtido ao associarmos valores crescentes de o no modelo monocamada
descrito na secdo 4.2 com espessuras crescentes das subcamadas de Co. Isto é razodvel
j4 que quanto maior o valor de a major serd a contribui¢do do termo dipolo-diplo na
Hamiltoniana. Da mesma forma quanto mais espesso o filme maior serd a contribuigdo
da interacdo dipolar na amostra. Analogamente, observamos na Fig. 4.15 que o padrdo
de reverso de magnetizagio na forma de movimento de parede ocorre para uma ou dnas
camadas de Co. Acima disto observamos uma transicdo para uma comportamento de
nucleagdo de dominios acima de 3 camadas de Co. Paralelamente, no modelo tedrice de
uma camada, obtemos o [ movimento de parede (nucleagio de dominios) ] para valores
de a [ pequeno ~ 0.35 (grande = 1.0) ] (vide Fig. 4.3). A associagdo ndmero crescente de
camadas com valu.es crescentes de ¢ é corroborada por este resultado. utro resultado
que confirma este paralelo séo as curvas de relaxagéo (viscosidade magnética) indicadas
nas Figs. 4.16. Comparando a Fig. 4.4a com as Figs. 4.16a.b e ¢ obtemos qualitativamente

os mesmos resultados para valores pequenos de a (& ~ 0.3) com poucas camadas (2 a



3) de Co e valores grandes de a (a > 0.4) com niimeros maiores de camadas (acima de
4). A convexidade da curva {cbncava ou convexa) no inicio da relaxagéo esta relacionada
com a energia da barreira a ser vencida no processo de reversdo. A forma global da curva

é uma tipica relaxacio térmica exponencial.

Na Fig. 4.11 observamos que para valores pequenos de o (ou equivalentemente poucas
camadas de Co) a energia de barreira é relativamente alta, dificultando o processo de
reversao isolado, ocorrendo um ripido avango da parede de dominio; com o decréscimo
desta energia para valores grandes de a a reversdo isolada torna-se mais ficil mudando
assim a convexidade do inicio da relaxagio e ocorrendo a nucleagio de muitos dominios
em pontos distintos da rede. Um ponto importante a ser observado é que devido ao valor
consideravel do campo desmagnetizante (para muitas camadas ou valores grandes de o)
o estado de equilibrio é dependente do campo externo aplicado; apenas para campos ex-
ternos considerdveis o estado final de equilibrio é atingido. Dos resultados apresentados
vemos que 0 mecanismo de reversio de dominios é governado por um processo de ativagio
térmica (lei de Ahrenius - segio 4.5) determinado por propriedades macroscdpicas {no caso

espessura da amostra) que podem ser modeladas por um parmetro microscdpico (inten-

sidade da interagio dipolar a).

Um outro resultado experimental que corrobora a afirmacdo acima é a medida do
tempo de relaxacdo (7) versus o inverso da temperatura (1/7T) para a magnetizacdo re-
manente perpendicular ao plano do filme para uma amostra de 4 monocamadas de Fe

sobre Ag(100) [53] (vide Fig. 1.17b)
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4.10 Resumo e conclusao

Neste trabalho nés modelamos a relaxagio magnetizagio e a formagdo de dominios
magnéticos em filmes ultrafinos com forte anisotropia perpendicular ao plano do filme
usando simulagdo Monte Carlo. Usamos uma Hamiltoniana cldssica de Ising numa rede
quadrada, incluindo interagdo de dipolo-dipolo &e longo alcance e um campo magnético
externo. Em nosso modelo, o sistema relaxa inicialmente em diregdo a estrutura do estado
fundamental partindo com uma configuragio inicial com todos os momentos magnéticos
alinhados.

Mostramos a existéncia de um valor critico de a (a = 0.37) que separa a relaxacio
magnética em dois comportamentos distintos. Para a < a,, a relaxagdo magnética segue
um decaimento temporal exponencial, e para a > &, o sistema desmagnetiza espontanea-
mente e segue um decaimento tipo lei de poténcia. Além disso, os padrbes de dominio
associados com esses comportamentos no inicio da relaxagio sio respectivamente (i) a
nucleacio de alguns dominios com crescimento do tamanho do dominio e (ii) a nucleagio
de muitos dominios em pontos arbitririos do filme, respectivamente.

Estas duas faixas de a ilustram o papel da interagio de dipolo-dipolo nas propriedades
magnéticas do sistema relacionadas a efeitos temporais, e deve ser enfatizado que estes
efeitos tem sido observado experimentalmente por medidas magneto-6ticas em filmes ul-
trafinos de Co[23]. Apesar da simplicidade do modelo nds temos obtido outros efeitos
temporais tais como a energia de mucleagio de dominio, sua dependéncia em o, e a his-
terese magnética. Todos estes resultados derivam da Hamiltoniana usando o Método de
MC sem qualquer hipdtese adicional. E interessante notar que a abordagem da barreira
de energia, usada para pequenas particulas, pode ser aplicada para filmes ultrafinos, pelo
menos na faixa a < a,.

Para a faixa a > a, onde a interacio de dipolo-dijolo domina. 0 decaimento tipo
lei de poténcia parece ser mais geral do que tem sido discutido aqui. e sugere que 08
momentos magnéticos (ou particulas pequenas) interagindo apenas através da interagao

dipolar relaxam seguindo uma dependéncia tipo lei de poténcia.
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Figura 4.14: Curvas de histerese medidos por VSM para amostras de (a) 2, (b) 3, e (¢)
4-angstron de espessura de subcamadas de Co. Cada amostra apresenta uma magne-
tizagao de saturagao de 210, 300, e 370 emu/cc e 0 campo coersivo de 1.2, 0.6, e 0.4 kOe,
respectivamente. (extraido de Sug-Bong et al. '98 [52])
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Figura 4.15: Observagio direta de padrdes de dominios tipicos dependentes do tempo
para (a) (2— A Co/11 — A Pd); com campo H = 0.88H., (b) (3— A Co/11 — A Pd)yo
com campo H = 0.89H,, e (c) (4 — A Co/11 — A Pd)yp com campo H = 0.83H,. O
percentual indicado no rodapé de cada figura é a drea fracional do reverso de dominio.
(extraido de Sug-Bong et al. '98 [52])

64



s | ™, * H=086H,
5 < * H=075H,
E . e H=0QT71H,
o
£90 \
o u,,
| =4 a
§.1 | {a) Mt LR R
0 1 2 3 4
1/,
1™
§ ..‘ . H=0.89H,
N \ . H=0.83H,
E . s H=078H,
S “
£o0 %
2 ™
5 ~.
Y
= Lt § .
] L 3
- p  (b) % A% .
0 1 2 3 4
tit,,
1=
5 |4 = H=076H,
5 . » H=0.72H,
£ ‘e e H=067H,
<] ~
£ 0 *-
]
"':c'n 1-..:"_." e
a« . st
- ’ *
E d
e .
0 1 2 3 4
11,

Figura 4.16: Curvas de viscosidade magunética normalizada para diferentes campos (a)
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amostra de 4 monocamadas de Fe/Ag(100) para varias temperaturas; (b) tempo de
relaxagdo vs inverso da temperatura determinado através dos dados obtidos na figura

(a).(extraido de Berger et al. "96 {53})
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Capitulo 5

O efeito do alcance das interacoes

em sistemas magnéticos

5.1 Introducao

Neste capitulo discutiremos o efeito que o alcance das interacoes impoe na descricao
termodinamica de um sistema de dipolos magnéticos, mas que sdo aplicdveis igualmente

em sistemas hamiltonianos, em geral.

E couhecido [55, 56, 57] que sistemas com intera¢des de longo alcance podem exibir
comportamento nao extensivo; ou seja, suas varidveis termodinamicas como a energia

interna (/) ndo se comportam de forma aditiva com o tamanho (mimero de elementos)

do sistema, ou seja

U(T,N) # U(T, N/2) + U(T, N/2) = 2U(T, N/2) (5.1)

Em outras palavras. se as interacoes efetivas entre as particulas coustituintes decaem
lentamente com a distncia. a emergia livie F = —fInZ = U — TS (Z a fungdo de
particao do sistema. U/ energia interna, T = (1/3) temperatura e S entropia) ira crescer

mais rdpido do que o nimero V de particulas quando NV — cc: consequentemente. a razao
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% ird divergir, e o limite termodindmico nao estard definido.

Problemas com interagdes de longo-alcance relacionados a sistemas de spins sao aqueles
presentes em redes neuronais, onde neurons localizados distantes um do outro interagem
através de um potencial de interagdo que decae suavemente ao longo do axon; em sistemas
de vidros de spin [58] com interagdes tipo Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida - (RKKY),
fendmenos criticos em sistemas altamente idnicos [59], segregacio de fase em modelos de
ligas [60], entre outros. Muitos destes problemas podem ser estudados usando alguma
variacao do modelo de Ising (por exemplo, 0 Modelo de Hopfield em redes neuronais, o
modelo de Edward-Anderson de vidros de spin, etc), ou sua versio em gés de rede, como
no modelo de ligas [60]. Além disso, até mesmo sistemas nao diretamente relacionados
com sistemas magnéticos apresentam frequentemente propriedades criticas que caem na

classe de universalidade de alguns sistemas magnéticos, o modelo de Ising sendo o mais

trivial dentre eles.

A Termodinamica usual e, consistentemente a Mecanica estatistica de Boltzmann-
Gibbs (BG) se sustenta fortemente em duas hipdsteses matemdticas importantes, que
sdo, (i) extensividade (ou aditividade) das fungdes termodinamicas (entropia (S), energia
interna(U), energia livre (F), entalpia (H), etc), que consiste no fato que estas quantidades
sao no, limite termodinamico (ou seja, quando o nimero N de elementos microscdspicos
do sistema tende a infinito), proporcionais a N; por exemplo, no caso da energia interna
temos entao que limy .o | U(N) | /N € (0.o¢), e (ii) a estrutura da transformagdo de
Legendre que permite uma mudanca na descri¢io do sistema através das varidveis ter-
modinamicas (por exemplo de temperatura e volume (T,V) para temperatura e pressao
(T,P). 2 nidmero de particulas (T,N) para potencial quimico (7 ), e outras varidveis cou-
jugadas). Enquanto a propriedade (ii} estd na estrutura da termodinamica (assim como
as transformagoes de Lorentz estao na estrutura da relatividade restrita). a propriedade

(i) aparenta ser uma caso particular relacionado ao fato de as interacdes microscopicas

[o )]
s




do sistema serem de “curto” alcance. A associaciagdo sistemas que apresentam in-
teragdo de longo-alcance com perda da extensicidade das fungbes termodinédmicas tem
sido verificado em intimeros sistemas; por exemplo, o problema gravitacional de N-corpos

e astrofisica [54], difusio anémala e correlagdes tipo Levy [62], entre outros.

E possivel na maioria dos casos reescalar as funcgbes termodinimicas com um parametro
apropriado de forma tal que a propriedade (ii) (fransformagdo de Legendre) seja recuper-
ada na faixa completa de interagdes (curto e longo alcance) dos elementos constituintes
do sistema; no entanto a propriedade (i) (eztensividade) é perdida. Ainda assim a de-
scrigdo microscépica do sistema e a obtengdo das fungbes termodinimicas é feita através
da mecanica estatistica usual (BG) (da qual a termodindmica tradicional se origina). No
entanto, em outra classe de problemas é necessério generalizar a mecénica estatistica
tradicional de forma a preservar a propriedade (ii) e consequentemente obtermos uma
descrigao termodindmica satisfatéria,

Esta generalizagdo foi proposta por Tsallis em 1987 [61] e desde entdo novos resultados
sugerem a vasta aplicabilidade (em problemas bdsicos e de otimizacao) desta estatistica
em sistemas que apresentam principalmente correlagdes espaciais e/ou temporais de longo

alcance, como é o caso do modelo tratado neste capitulo.

5.2 Breve introdugao a estatistica de Tsallis

Na natureza, interagdes espaciais ou efeitos de meméria de longo alcance podem dar
origem a comportamentos nioc usuais. Entre eles, um dos comportamentos mais mtrig-
antes surgem em sistemas que, dadas condigdes apropriadas, as varidveis termodinamicas
(t:ic como energia interna, magnetizagdo, etc.) sdo ndo extensivas (ndo aditivas). Os
melliores exemplos conhecidos de tais sistemas sdo: o problema gravitacional de N-corpos
em astrofisica {54], buraco negro e superstrings [55], a difusdo andmala e correlacdes tipo

Levy {62], turbuléncia bi-dimensional [64}, materiais granulares. tais como “pilhas de
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areia” [65], e muitos outros. Esses sistemas compartilham uma propriedade muitos sutil:
Eles violam a estatistica de Boltzmann-Gibbs (BG) - a ponte para a termodinamica do
equilibrio.

Inspirado em conceitos multifractais, Tsallis [66] propds uma generalizacio da Mecinica
Estatistica de Boltzmann-Gibbs. Ele introduziu um expressao entropica caracterizada por

um indice g que gera uma estatistica nao extensiva,

1- K/-_lpg

p— (5.2)

S, =k

q

onde p; sdo as probabilidades associadas com as configuragoes microscdpicas , e W é o
nimero total das mesmas. O valor de ¢ é uma medida da nio extensividade do sistema;
g = 1 corresponde 2 estatistica padrio (extensiva) de Boltzmann-Gibbs (BG). Além disso,

usando pi(q_l) ~ 1+ (g— 1) Inp; no limite ¢ — 1, nds imediatamente verificamos que,

w
Sy = —kz pilnp;. (5.3)

i=1
De acordo com as conjecturas de Tsallis, dependendo do alcance das interacoes e do
alcance dos efeitos de memdria presentes no sistema, o formalismo de BG pode ou ndo
falhar. Usualmente, o alcance das interacoes e os efeitos de memérias sao do tipo de “cerio
alcance”, e.g, Modelo de Ising, e suas variagoes Potts (puro e diluido), Percolacao, etc
e 0 formalismo de BG é completamente aplicivel. Por exemplo, os modelos usualmente
tem interacdes de primeiros vizinhos e suas probabilidades de transicdo sdo do tipe de
Markov;i.e., consideram apenas as configuragdes microscépicas do sistema no instinte
imediamente anterior ( ou seja. t" = t - 1 ). Antes de discutir o caso nao uswmi, é
importante notar que no escopo da estatistica de Tsallis a ordem em que os limites em
tamanho (M) e em tempo {t) sdo efetuadas, ie., no primeiro caso (limy_. lime . )
e no segundo (lim;_,, limy_.). podem levar a resultados diferentes [67]. Isto nané o
caso da estatitica de BG. onde devido a lipétese ergética , a ordem em que os limitecem

tempo (t) e tamanho (N} sdo considerados comutam.



Para interagoes de longo-alcance (que serd tratado neste capitulo) e efeitos de meméria,
no estado de equilibrio (i.e., limy_.o lim, .o} o formalismo de BG é apenas fracamente
violado, no sentido que o valor de ¢ = 1 é aplicado, mas fung¢des de escala apropri-
adas devem ser necessariamente introduzidas (adicionadas) na estatistica usual de BG
a fim de recuperarmos os resultados padrao conhecidos. Além disso, para interacées de

“longo-alcance” e efeitos de memdria, mas agora no estado chamado de metaequilibrio

(Le., im o limy_.o0), 0 formalismo de BG é fortemente violado € q¢ # 1 é necessirio
na expressio da entropia (Eq. 5.2). Este é o caso dos exemplos mencionados no inicio
da se¢ao, mas ndo representa o exemplo a ser tratado neste capitulo, onde como ji afir-
mado sera necesséario introduzir funcdes de escala apropriadas a fim de recuperarmaos os
resultados conhecidos da estatistica tradicional de Boltzmann-Gibbs (BG).

Neste trabalho o alcance das interagdes € controlado por um parimetro « e o efeito
da interagdo de longo alcance sera verificado com o modelo utilizado. Este é um exemplo

da violagdo fraca, mencionada acima, da estatistica de Boltzmann-Gibbs (BG).

5.3 Nao extensividade em sistemas magnéticos

Neste capitulo vamos considerar um sistema magnético de N spins tipo Ising (o; =

+1) aplicado a uma rede d-dimensional. Este sistema segue um potencial Hamiltoniano

de “longo-alcance” dado por,

J
— Z (T_a ag; 05 (54)
ij \Tij
onde J é a constante acoplamento de troca (J > 0), ry; € a distancia entre os spins i e j,
o; assume os valores £1. e @ é o alcance da mteragdo (0 < o < o0). A energia interna

por spin deste sistema é calculada integrando a Eq. 5.4 sobre o volume [63],

E NV pd-] 1 Ni-efd _ 1
= D S — 5.5
N xfl ro dr d 1—a/d (5-5)



Assim, para sistemas grandes (N >> 1) a energia por spin (E/N) é dada por

cte, a/d>1
E
7 & lu N, a/d=1 (5.6)
(N1=o/d _ 1}/(d - a), a/d<1
Nés podemos facilmente observar que no limite termodindmico (N — oo) a energia por

spin (E/N) nao converge na faixa 0 < e¢/d < 1. Contudo, definindo

N* = (N=2/) _1)/(1 — a/d), (5.7)

a couvergéncia pode ser recuperada normalizando a energia por spin também por N*;
i.e., redefinindo a energia por spin como E/N N*. Para a/d = 1, N* «<in N. Portanto,
outras varidveis termodinimicas do tipo energia (como por exemplo, EJF,G,...) escalam

com N N*,

A fim de estender este raciocinio para outras quantidades termodinamicas, tomamos

a energia livre de Gibbs expressa nas variaveis termodindmicas com seus conjugados,

G=U~-~TS—HM +pV... (5.8)

¢ normalizamos, como sugerido por Tsallis [69], por NN*,

G U TS5 M v
S_HM p (5.9)

NN* NN* N*N NN NN

Depois de rearranjar a Eq. 5.9 em uma maneira conveniente, ela sugere que as quanti-
dades extensivas tais como S, M, V .. escalam com N, e as quantidades intensivas
na estatistica dv BG tais como T, H, p .. escalam, na estatistica de rsallis com N

Consequentemente, para 0 < a/d < 1 a equagdo de estado em sistemas magnéticos serd

dada por,



M/N =m(T*, H*), (5.10)

com

T = T/N* (5.11)
H* = H/N". (5.12)

Além disso, j4 que N*=const. para a/d > 1, nés podemos sempre usar a equacio de
estado nesta nova forma, jd que a constante serd a mesma nos dois lados da Eq. 5.9; i.e.,

para a faixa completa de a/d.

5.4 Modelo

Vamos considerar um sistema bi-dimensional {d = 2, rede quadrada) escolhendo a

seguinte Hamiltoniana de Ising modificada,

H=-— Z ai-o'j+0.5Z

7. 0;
<ig> Y ’"?J‘J - Hzi:cf,;, (5.13)

onde o; assume os valores %1 no sitio 7 desta rede. A primeira soma na Eq. 5.13 rep-
resenta a interacdo de troca atuando entre os primeiros vizinhos apenas, enquanto a in-
teragao de longo-alcance (representada pelo segundo termo), é somada sobre fodos os pares
de vizinhos (préximos e distantes). A Hamiltoniana foi normalizada por J e o momento.
magnético (i) fixado a 4 = 1. Para a = 3, a interagdo de longo-alcance corresponde a iu-
teragio dipolo-dipolo usual (referida no Capitulo anterior). O tnico pardmetro do modelo
€ o alcance da interagdo. caracterizado pela constante a. O 1ltimo termo denota a in-
teragdo entre os spins e o campo magnético externo (H). As interagdes de troca (primeiro

termo da Eq. 5.13) e as interagbes de longo-alcance (segundo termo da Eq. 5.13) favore-

cem o alinhamento dos spins na forma paralela (171) e antiparalela (T | ), respectivameunte.
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O pre-fator 0.5 na interagio de longo-alcance representa no equilibrio um sistema cujo

estado fundamental é um ferromagneto com paredes de dominio em forma de listras [51],

com listras (faixas) de spins apontando para cima (1 1) e para baixo (} |). A largura das

listras é funcéo da intensidade da interagdo dipolar [51](Vide Fig. 4.3 desta Tese ou Fig. 8

de Sampaio et al. ‘96 [51]).

5.5 Resultados: Curvas de magnetizacao vs. campo
aplicado m = m(T, H)

Nés simulamos as curvas de magnetizagio para redes de spins de tamanho N=LxL,
com L = 32, 48, e 64 através do Método Monte Carlo (MC). Variamos a faixa de val-
ores da interacio de longo-alcance (a) entre 1 e 4 (1 < a < 4) e obtivemos diferentes
comportamentos, 0s quais permitiram testar a validade da hipdtese de escala referida na
Eq. 5.9. Nés usamos condigdes de contorno semi-periddicas; isto &, condicdes de contorno
periédicas para as interagdes de troca, e abertas para interagdes de dipolo-dipolo de longo-
alcance. Estas condices de contorno produzem os mesmos resultados que aqueles obtidos

pela técnica de soma de Ewald, contudo em um tempo de computagao muzto reduzido

(para mais detalhes ver, Ref. [51]).

As curvas de magnetizacdo foram obtidas para uma temperatura fixa. partindo de um
campo de maguetizacdo saturado (H =~ 2) e calculando M (k). Na simulagdo o campo
maguético foi reduzido em passos 0.25 até o valor negativo (e simétrico) de saturagao,
passando pelo valor nulo (H=0) (vide Fig. 5.1.).

Para cada valor do campo magnético o nimero de passos Monte Carlo por spin (MC-
SPS) é grande o suficiente para assegurar que o sistema atinja o equilibrio. No modelo,
o equilibrio é afirmado no sentido que os limites nas varidveis pertinentes sao considera-

dos na ordem. limv_ . lim,_ : i.e. a magnetizagdo atinge um valor de saturagao para

tempos longos. e logo apds nés analizamos a influéncia do tamanho do sistema.
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Figura 5.1: Curvas de magnetizagio em funcao do campo magnético para redes de taman-
hos 32x32(00), 48x48(A), e 64x64(*) spins para a interacao dipolo-dipolo usual (e = 3)

para a temperatura T=0.3.
5.5.1 m =m(T,H) : regime extensivo (a/d>1: a =3 e d=2)

Nos mostramos na Fig. 5.1 a magnetizacao por spin m(H,T) = M /N para tamanhos
de rede de 32x32, 48x48 e 64x64 no caso dipolar para (@ = 3); i.e, a/d > 1, para uma
temperatura bem abaixo da temperatura critica (T, ~ 2.269 - temperatura de ordem-
disordem do modelo de Ising 2D). Notamos da Fig. 5.1 que esses tamanhos sio grandes
o suficiente para previnir quaisquer efeitos de tamanho finito que possam se originar
das simulagées. Um ponto importante a ser notado é que: INos observamos uma

superposicao de TODAS as curvas m(H,T) como é esperado da estatistica de

Boltzmann-Gibbs.
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Figura 5.2: Curva de magnetizacdo em func¢io do campo magnético para &« = 2 na

temperatura T = 0.3 para redes de tamanho 32x32(0), 48x48(A), e 64x64 (*).

5.5.2 m =m(T, H): limite regime extensivo/nio-extensivo (a/d =
l:a=2ed=2)

Agora, mudando o alcance da interacdo para @ = 2; ie, a/d = 1 (ja que esta-
mos sempre tratando uma rede bi-dimensional e, portanto, d = 2), um efeito novo
emerge das curvas de magnetizacio como mostrado na Fig. 5.2. Neste limite a/d =1
observamos que a magnetizagio para um campo abaixo do que o campo de saturagao
(Hzatyraede ~ 10), decresce para redes de tamanhos maijores (Vide Fig. 5.2), desapare-
cendo a superposigio das curvas de m(H, T) como no caso anterior (@ = 3, Vide Fig. 5.1).
Sera visto que isto ndo corresponde a um efeito de tamanho finito e sim a um reescalon-
amento apropriado “a temperatura T por T* e campo aplicado H por H*, ~»mo indicado
nas Eqs. 5.12 e 5.7 Observe da Fig. 5.1 que naquele caso (@ = 3) o campo de saturagéo €

bem menor (H:%%37° ~ 2 - Vide Fig. 5.2).



5.5.3 m = m(T,H) : regime nao extensivo : (a/d < 1l: a=1e

d=2)

Mostramos na Fig. 5.3 o mesmo gréfico de m(H,T) versus H, agora para a = 1;
ie., afd < 1 (j4 que d = 2). Como discutido acima, isto é uma consequéncia da ndo-
extensividade que emerge da interacio de longo-alcance na faixa a/d < 1, e H e T nao
sdo mais quantidades intensivas como na estatistica de Boltzmann-Gibbs (BG). Teremos
que reescalar as varidveis T e H como indicado nas Eqs. 5.12 e 5.7 a fim de recuperarmos

a superposicao das curvas de histerese para todos os tamanhos.

5.5.4 Curvas de magnetizagao m = m (7™, H*) vs. campo aplicado

reescalado H*, com temperatura reescalada T

Nés mostramos nas Fig. 5.4 e Fig. 5.5 as curvas de magnetizagio para @« = 2 e a = 1,
respectivamente, agora, como uma fung¢io de H* e T*. Nds observamos que o escalona-

mento de ambas as curvas m(H*, T*) para sistemas de tamanhos diferentes é recuperado.

Isto sugere que a equagao de estado seria melhor expressa como,

D e m(H, T (5.14)

i
para a completa faixa de valores de a (¢ < afd < oo); le. para interagdes de
curto-alcance - caracterizadas por valores de (a/d > 1) e interagées de longo-alcance -

caracterizadas por valores (a/d < 1}). Neste ponto é importante clarificar dois pontos:

e 1) a temperatura do “banho térmico” na qual as simulages de Monte Carlo (MC)

sao realizadas é a temperatura real T e NAO a temperatura reescalada T* = T /N*.

e 2) o campo magnético real aplicado ao sistema (e utilizada na simulagdao MC é o

e~

campo H e NAO o campo reescalado H* = H/N*.

Contudo. as varidveis T* e H* sio apropriadas para recuperar o mesmo formalismo
prop b o



usado na estatistica de BG, ou seja, o escalonamento de m(H, T') versus H para diferentes
tamanhos da rede (Vide Fig. 5.4 e Fig. 5.5).
Uma imagem interessante emerge ao graficarmos as curvas m(H*, T*) versus H" juntas

para valores acima e abaixo de a = 2; ou seja, (a/d = 1), (Vide Fig. 5.6). Observamos

que:

e 1) m(H*,T*) é independente do tamanho para a/d < 1; i.e., escala independen-
temente do tamanho do sistema (Vide o colapso das curvas para a = 1,1.5 e 2
na Fig. 5.6 para diferentes tamanhos de rede, 32x32, 64x64 e 128x128), o mesmo
escalonamento ocorre independentemente de a/d (Vide o colapso das curvas para
a mesma faixa de valores de a/d). Como uma consequéncia , todas as curvas
m{H* T*), colapsam independentemente do tamanho e da faiza de valores de a/d

(para af/d < 1), como é mostrado na Fig. 5.6.

e 2) a inclinacio das curvas m(H* T*) para a > 2 e para “campos reescalados (H*)"
baixos {(—1 < H* < 1) cresce para valores crescentes de a (Vide Fig. 5.6). A insen-
sitividade de & no primeiro regime (a/d < 1}, foi observada também em simulagGes
de dinamica molecular usando potenciais de Lennard-Jones generalizados {71]. Além
disso, este comportamento (para a/d > 1) é nada menos que um “assinatura” do

comportamento nio-extensivo que emerge das interagoes de longo-alcance.

A fim de caracterizar o “crossover” do comportamento ndo-extensivo para o comporta-
mento extensivo, nés mostramos na Fig. 5.7 a suscetibilidade {x .E Am{H*,T*)/OH" | ==
para T* = 0.3;ie.. a inclinagho das curvas m(H"*, T*) para o “campo reescalado nulo”
(H* = 0), para diferentes valores de a. Nds observamos que o “crossover” ocorre para
a = 2 (a/d = 1), acima do qual a susceptilidade aumenta continuamente sem descon-

tinuidade em sua primeira derivada relativa a a (Vide Fig. 5.7). O mesmo comportamento

tem sido observado em particulas sujeitas a poteuciais de longo alcance tipo Lennard-

Jones [Tl].



5.5.5 Comparacao do resultado analitico com o = 1 e simulacio

Mostramos na Fig. 5.8 a compara¢do do resultado obtido por simulacio para o = 1 com
aquele obtido analiticamente por de Magalhdes, Cannas e Tamarit [68] para o modelo
desta segdo no caso de a = 1. Verifica-se que o ajuste para diferentes tamanhos de rede

com o resultado analitico é perfeito. A fun¢do da magnetiza¢io em termos de N* e Cy(a)

¢ dada por

m ‘o 3
m= = tanh [ﬁ' (h —(1- m(—a)-)m):l (5.15)

onde Cy(a) é uma fungio de escala que estd relacionada ao efeito global da interagio

dipolar {68] e 8 é dado por,

B = B (2°Cu(@)) (5.16)

com B* =1/T* =1/0.3

5.6 Conclusoes

Resumindo, nds apresentamos um modelo simples que mostra uma violacdo fraca da
estatitica de Boltzmann-Gibbs; i.e., o comportamento nio extensivo das varidveis ter-
modinamicas (como por exemplo, E;F,G,S, etc.) na abordagem da estatistica de BG
(g = 1). Estes resultados suportam as conjecturas da estatistica de Tsallis. Além disso,
nos observamos que o “crossover” da susceptibilidade para a/d = 1 do regime ndo-
extensivo para o comportamentc extensivo ocorre suavemente, sugerindo ser um com-

portamento geral dos sistemas que violam fracamente a estatistica de BG.
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Figura 5.3: Curva de magnetizagio em fungio do campo magnético para a = 1 na
*

temperatura T = 0.3 para redes de tamanho 32x32(0), 48x48(A), e 64x64 (*).
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Figura 5.4: Curva de magnetizagio em funcio do campo magnético para a = 2 na
temperatura 7™ = 0.3 para redes de tamanho 32x32(0), 48x48(A), e 64x64 (*) (Tg =

208, Tp =232.e T, = 2.49).
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Figura 5.5: Curva de magnetizagdo em fungdo do campo magnético para o
temperatura T* = 0.3 para redes de tamanho 32x32(0}, 48x48(A), e 64x64 (*) (To =

18.6, Tp = 28.2, e T, = 37.8).
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Figura 5.6: Curvas de magnetizacdo em funcdo das varidveis H* para T° = 0.3 para
valores abaixo e acima de a/d = 1 (a = 1,1.5,2,3 e 4), Tn (e = 1), Tala = 1),
T.(a = 1) s@o os mesmos como na Fig. 5.5; (Tp (@ = 1.5) = 5.58, Ta(a = 1.5) = T.11.
e T.(a = 1.5) = 84); (Tx (o =2), Tala = 2), e T.{a = 2) sdo 0s mesmos que indicades
na Fig. 54); To(a = 3) = 049, Tala = 3) = 051, e T,(@ = 3) = 0.52; Tg (@ = 4) =
Tala =4) = T.(e = 1.5) = 0.29, (simbolos como na Fig. 5.1).

\a=1, 1.5 and 2

m(H*,T*)
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Figura 5.7: Curva de susceptibilidade x(a) obtida para campos baixos para T =03
para 1 < o < 4. Os valores de Tg (), Ta(e), e T.(a) sdo os mesmos como na Fig. 5.6.

A linha cheia é uma guia para os olhos.
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Figura 5.8: Curva de magnetizacio em fungdo do campo magnético reescalado
(H/(J 22 Cy4(@) N*)) para @ = 1 na temperatura T* = 0.3 para redes de tamanho

32x32(00), 48x48(A\), e 64x64 (©) (Ta = 18.6, Ta = 28.2. e T, = 37.8).
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Conclusoes

Nesta tese usamos a técnica de simulagdo Monte Carlo para estudar processos de re-
laxagio da magnetizagdo e formacio de domfnios em filmes finos. Utilizamos o modelo de
Ising com a interagdo dipolo-dipolo de longo aleance , que leva em conta de forma realista
a interacao de longo alcance entre os momentos magnéticos no filme, e com anisotropia
perpendicular ac plano do filme. Utilizamos também uma variacdo deste modelo para
estudar o efeito de nao extensividade nas fungbes termodindmicas que surge em sistemas
magnéticos gerado pelo alcance das interagdes. Nos capitulos 2 e 3, foi feita uma re-
visao da literatura sobre os conceitos basicos necessdrios a apresentacdo do trabalho. Nos

capitulos 4 e 5 s2o apresentados os resultados da tese.

e No capitulo 2, apresentamos o conceito de filmes finos, dominios magnéticos, os
tipos de energia relevantes ao estudo da formag¢ao de dominios magnéticos e wma
discussao da nao existéncia de dominios em sistemas que ndo apresentem anisotropia

perpendicular ao plano do filme.

e No capitulo 3, apresentamos o método de simulagdo Monte Carlo; o conceito de
amostragens, a importancia da mesma no tipo de simulagao utilizada, e os tipos de

dinamica mais utilizadas.

e No capitulo 4, aprese “amos o modelo usado. Utilizamos o modelo de Ising ~om
interacao dipolo-dipolo e a dinadmica de Monte de Carlo com inversao tnica de spin.
Verificamos dois comportamentos distintos da relaxagao: (1) nucleagdo de muitos

dominios em pontos distintos da rede para « (intensidade da interagao dipolo-dipolo)
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maior que um valor critico a@ > @, {a, ~ 0.37), caracterizado por um decaimento
temporal tipo lei de poténcia da magnetizacdo e (2) nucleagio de poucos
dominios, cujas paredes se expandem rapidamente no processo de relaxacio para
a < @, caracterizado por um decaimento exponencial com o tempo da mag-
netizagao. Em ambos os casos o sistema relaxa em direcdo ao estado fundamental
que corresponde a um padrio de domfnio em forma de listras, cuja largura depende
da intensidade da interagdo dipolar. Os comportamentos distintos de relaxacio ob-
servados em experimentos com filmes finos sdo reproduzidos em bom acordo pelos
resultados da simulagdo. Obtivemos a dependéncia da relaxacio magnética com
relagdo a « e & temperatura (T). Da mesma forma, obtivemos a dependéncia da en-
ergia de nucleagao (Ex) dos dominios em fungio de a através de simulagdes obtidas
a partir das curvas do tempo de relaxacgio em fungdo do inverso da temperatura. Ob-
tivemos a dependéncia das curvas de magnetizagio versus campo aplicado (histerese
magnética) com rela¢do a a; a concordancia dos resultados obtidos em fungdo da

intensidade da interagdo dipolar {a) com os resultados experimentais € muito boa.

e No capitulo 5, modificamos o modelo de Ising com uma interagdo tipo dipolo-dipolo
de alcance varidvel; ou seja, alteramos o alcance da interagio de longo alcance. Sim-
ulando este modelo, verificamos através das curvas de magnetizagdo versus campo
aplicado para diferentes valores de a, uma previsio da estatistica de Tsallis com
relagdo & nao-extensividade das fungdes termodinimicas quando a raziao do alcance
da interagdo de longo alcance (valores decrescentes da poténcia da interagao dipolo-

dipolo) e a dimensdo {d) do sistema € menor 1; ou seja, a/d < 1.

Entre as possiveis extensdes para este traballio, serd introduzir momentos magnéticos
no eixo X e Y, e porta~to utilizar o modelo de Heisenberg, com o intuito de estudarmos

a transigdo de reorientagdo da magnetizacao do plano { || ) para fora do plano ( L ) do

filme [53].
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