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Resumo: Nanomagnetismo € uma area em constante expansdo, em especial, devido aos recentes
avancgos na fabricagdo de nanoestruturas, bem como suas potenciais aplicacbes em armazenamento de
dados e terapias anticancer. Diversos trabalhos tém sido desenvolvidos no intuito de investigar, tedrica
e experimentalmente, propriedades de particulas magnéticas nanoestruturadas. Apesar dos diversos
resultados encontrados, pouca aten¢do tem sido dada a efeitos de curvatura em tais propriedades.
Neste trabalho, propomos a analise do modelo de Ising para materiais magnéticos no intuito de realizar
simulagdes computacionais prevendo propriedades magnéticas de materiais. Pretendemos com isso,
compreender teoricamente a fenomenologia por trds do magnetismo e formar futuros pesquisadores na
area.
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1. INTRODUCAO

O nanomagnetismo vem despertando grande interesse cientifico e tecnoldgico nas Gltimas
décadas. Espera-se, dentre outras consequéncias, inUmeras possibilidades de aplicagbes utilizando
nanoestruturas ferromagnéticas e, do ponto de vista de pesquisa fundamental em Fisica, uma melhor
compreensao das propriedades elementares de materiais magnéticos nessa escala de tamanho. De fato,
0 avanco na tecnologia de fabricacdo de estruturas em escala micro e nanométrica abriu a
possibilidade de estudar estruturas que se comportam como sistemas magnéticos quase
unidimensionais, 0s quais exibem uma variedade de estados magnéticos interessantes, com possiveis
aplicagdes em elementos eletronicos. Como exemplo, podemos citar aplicagbes em memoria ldgica,
armazenamento de dados e sensores de alta sensibilidade [1]. Mais especificamente, a melhoria na
performance e capacidade de discos rigidos devera demandar que sua prépria estrutura venha a ser
composta por arranjos de nanoelementos magnéticos [2,3], os quais ja tém sido considerados como
constituintes de memoria de computadores [4].

O aumento do interesse em pesquisas nessa area de conhecimento se deve também, a recente
proposta de utilizar microdiscos, com vdrtices magnéticos, como estado fundamental em terapias
anticancer. Nesta proposta, hd a inducdo de um atrito mecénico devido a oscilacdo dos microdiscos
mediante um campo magnético aplicado com frequéncia de algumas dezenas de Hertz. Tal
procedimento parece ativar certos canais de célcio intracelular que desencadeia a programagdo da
morte da célula (apoptose). Frequentemente, aplica¢es tecnoldgicas de nanomagnetos sdo baseadas
em novos mecanismos magneto-eletrdnicos que demandam o controle de estados estaveis de
magnetizagdo, como dominios Unicos, paredes de dominio, vortices, etc. Por fim, nanomagnetos sdo
uns excelentes laboratorios experimentais para se estudar teoremas fundamentais em magnetostatica e
micromagnetismo [5,6,7].

O comportamento dos materiais magnéticos depende ndo apenas de sua estrutura molecular,
mas também da geometria e da competicdo entre as energias magnetostatica, de troca e de anisotropia.
Com relagdo a isso, um dos teoremas mais fundamentais sobre estruturas magnéticas é por conta de
Brown [8,9], o qual estabelece que, por causa da competicdo entre a energia magnetostatica e a de
troca, a formacdo de multidominios deveria ser suprimida para particulas muito pequenas, de forma
que nanomagnetos se comportariam como uma estrutura com spin gigante. Nesse contexto, dentre 0s
possiveis estados magnéticos para nanomagnetos circulares, a maioria dos trabalhos da atencéo a trés
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deles: a configuracdo vértice, onde a magnetizacdo forma uma estrutura de circulacdo de spins, sem
polos magnéticos; dominio Gnico, o qual aparece em nanomagnetos alongados ou muito pequenos,
sendo gue 0s momentos magnéticos estdo completamente alinhados; e o estado cebola, consistindo de
um estado de dominio Unico com uma pequena ndao uniformidade (momentos magnéticos ndo sdo
paralelos entre si) na magnetizagdo proxima as bordas do magneto. O fato de essas trés configuracdes
serem as mais estudadas teoricamente se deve a importancia de sua aplicacdo tanto em trabalhos
experimentais quanto em microssimulacédo. Tais trabalhos mostram que essas séo as configuragdes que
aparecem e se mantém estaveis em nanomagnetos.

Inimeros trabalhos tém se dedicado a determinar a configuracdo da magnetizacdo que minimiza
a energia em nanomagnetos. Dentre as diversas geometrias estudadas, as retangulares e cilindricas séo
aquelas que tém recebido mais atengdo, uma vez que sua simplicidade geométrica as torna de mais
facil fabricacdo e, eventualmente, permitem uma melhor comparacdo entre pesquisas tedricas e
experimentais. Como exemplo, podemos citar os trabalhos dedicados a estudar nanodiscos [10,11], os
quais apontam que a configuracdo vortice se torna o estado de menor energia quando o raio do
nanomagneto € maior do que um raio critico Rc (da ordem de 45 nm para o Permalloy). Nos
nanodiscos, 0 vortice apresenta um ndcleo, o qual se forma para evitar um aumento exacerbado da
energia de troca. Dessa forma, por causa do alto custo tanto da energia magnetostatica devido a cargas
magnéticas superficiais quanto da energia de troca associada a tal estrutura, esse vortice tende a se
desestabilizar em nanodiscos com a redugdo de seu raio ou aumento da espessura [12]. Estudos
experimentais mostram que nanodiscos circulares de cobalto (Co) e de Permalloy (Py) (FeNi, na
propor¢do aproximada de 20% de ferro e 80% de niquel), o vortice é estavel para didmetros >90 nm e
espessura <15 nm [12,13]. A instabilidade do vértice com a reducdo do raio também é uma
caracteristica de nanoanéis, 0s quais consistem em nanodiscos cilindricos com um buraco central.
Entretanto, a presenca desse buraco impede a formagdo do nucleo, tornando o vértice uma estrutura
mais estavel nessa geometria, fazendo com que o didmetro critico diminua para valores da ordem de
50 nm, com espessura critica da ordem de 5-6 nm. Nanoanéis ideais devem ter ndo somente um raio
interno e externo bem definidos, mas também uma espessura pequena o suficiente para tornar a
configuracdo vortice estavel [14], uma vez que, com 0 aumento da espessura, a configuracdo
ferromagnética na direcdo do eixo z, apontando perpendicularmente ao plano do anel, torna-se
energeticamente favoravel.

Do ponto de vista de modelos tedricos para o célculo da energia total de um magneto, precisa-se
determinar, com algumas aproximacdes, as contribuicdes da energia de troca e magnetostatica para a
energia do nanomagneto [4,5,6]. Em geral, a energia magnetostatica é mais dificil de ser computada
devido as interagdes entre dipolos, as quais sao de longo alcance. Para configuragcfes especiais, como
vortices ou estados alinhados, e/ou geometrias simples, como aquelas sem curvatura, por exemplo,
planar ou cilindrica, sua avaliacdo é simplificada e, algumas vezes, pode ser computada exatamente.
No caso de situagbes mais gerais, as ferramentas disponiveis nos permitem apenas realizar
aproximagdes, como por exemplo, tomar 0 magneto como um continuo (tratamento analitico) e/ou
avaliar numericamente para a energia [15]. Para os casos especificos de geometrias cilindrica e
quadrada, uma consideravel quantidade de informacdo estd disponivel e, os dados tedricos tém um
bom acordo com aqueles obtidos experimentalmente. Em outras geometrias, um conhecimento mais
detalhado ainda esta em desenvolvimento, embora alguns trabalhos explorando outras geometrias ja
venham sendo realizados com nanoesferas magnéticas [16,17], nanofios [18], nanotubos [19],
nanoanéis [20] e nanotoros [21,22].

Nesse contexto, torna-se relevante a determinacéo da energia de troca em nanomagnetos, sendo
os principais modelos conhecidos para isso os modelos de Heisenberg e Ising. O Gltimo modelo citado
é 0 objeto de estudo deste trabalho. Uma vez que este consiste em um trabalho de iniciacdo cientifica
junior, desejamos determinar propriedades basicas de um material magnético, como a influéncia da
temperatura na magnetizacdo, suscetibilidade magnética e transicdo de fase de um material
magnetizado para um material sem magnetizacdo. Nesse caso, exploramos o algoritmo de Metropolis,
utilizando o método de Monte Carlo no intuito de determinar tais propriedades. Apesar da aplicacdo
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do algoritmo de Metropolis, no &mbito do modelo de Ising, na simulagdo do comportamento de
materiais magnéticos, ser algo muito bem conhecido e exaustivamente explorado, a conquista chave
deste trabalho consiste na formacao de futuras geracbes de pesquisadores na area de magnetismo de
materiais. Nesse contexto, este trabalho tem a funcdo social de incentivar e iniciar os autores a estudar
0 comportamento de materiais, 0 que formara o pensamento critico e 0s encorajara a continuar com
trabalhos de pesquisa durante sua carreira académica ao ingressar huma universidade.

2. MATERIAL E METODOS

Incialmente, realizamos um levantamento bibliografico para compreender as propriedades
fundamentais de materiais magnéticos, bem como aprender a linguagem de programacdo Fortran, a
qual foi utilizada para implementar o algoritmo de Metrdpolis. Além disso, iniciamos um estudo sobre
0 modelo de Ising para determinacdo da energia de troca.

Num segundo momento, iniciamos a escrita do algoritmo para determinar as propriedades
magnéticas dos materiais. Uma vez que ndo dispinhamos de um computador com processamento
rapido, realizamos apenas 10000 passos de Monte Carlo para retirar as médias nos valores de
magnetizagdo, suscetibilidade e calor especifico do material. Contamos como um passo de Monte
Carlo a quantidade referente a 400 sorteios na rede construida pelo programa.

Utilizamos uma rede quadrada de 20x20 com condi¢des de contorno periddicas, isto é, o ultimo
sitio da rede interage com o primeiro, com o objetivo de simular uma rede infinita de momentos
magnéticos (spins). O modelo de Ising estabelece que a energia que faz com que 0s momentos
magnéticos permanecam alinhados paralelamente, num material ferromagnético vem da interagéo
entre spins vizinhos, na forma E=-JXS;.S;, onde J ¢ uma constante de acoplamento, X representa a
soma entre 0s sitios vizinhos i e j. S assume os valores +1 para o spin apontando para cima e -1
quando ele aponta para baixo.

Finalmente, o algoritmo de Metropolis consiste no seguinte procedimento: sorteamos um sitio
na rede e mudamos seu estado de spin, isto é, se ele for +1, alteramos para -1 e se ele for -1, alteramos
para +1. Calculamos entdo a nova energia do sistema. Se for menor do que a anterior, mantemos o
sistema no novo estado, caso seja maior, realizamos um sorteio de um nimero aleatério entre 0 e 1 e
comparamos com a probabilidade de mudanca de estado p=exp[-J/kgT], onde kg éa constante de
Boltzman. Se a probabilidade for menor do que o nimero aleatério sorteado anteriormente, mudamos
0 estado, caso contrario, mantemos o estado anterior do sistema. Esse modelo consegue representar as
propriedades fundamentais de materiais magnéticos.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Apb6s o desenvolvimento do codigo Fortran, implementamos o algoritmo de Metrdpolis,
utilizando 10000 passos de Monte Carlo. O tempo de simulagdo computacional ficou em torno de um
dia, devido ao baixo rendimento do processador que tinhamos a disposicdo para trabalhar. Apos
compreender o modelo de Ising, estruturamos uma rede 20x20. Na figura 1 representamos alguns
desses sitios, cada um com seu momento magnético. O estado de menor energia é aquele no qual os
spins estdo todos alinhados.
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Figura 1

Apbs as simulagOes, determinamos o valor da magnetizacdo do sistema em funcdo da
temperatura, observando que a medida que a temperatura do magneto aumenta, sua magnetizacéo
diminui, havendo uma transic¢éo de fase de um sistema magnetizado para um sistema de magnetizacéo
nula a uma temperatura de aproximadamente 2.25 unidades de J. Essa temperatura se aproxima
daquela prevista pela solucdo de Onsager para a rede quadrada, que é de 2,269... unidades de J [23].
Podemos observar ainda que na temperatura de transigao de fase, o calor especifico do sistema possui
um pico na temperatura critica de transicdo de fase. Para um magneto real, a temperatura de transicao
de fase é chamada de temperatura de Curie.
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Figura 2: Comportamento da magnetizacdo (esquerda) e do calor especifico (direita) em funcdo da
temperatura. Observamos uma transicdo de fases a uma temperatura de aproximadamente 2,25
unidades de J.

Os resultados obtidos sdo dados preliminares, uma vez que foram realizados poucos passos de
Monte Carlo. Uma perspectiva é aumentar o numero de passos para refinar os dados no célculo das
médias de magnetizacao e calor especifico, para obter um grafico mais suave e com menos flutuacdes.
Além disso, o presente trabalho consiste em uma preparacdo para futuras pesquisas a serem realizadas
em nanomagnetismo. Dentre as principais perspectivas de trabalho futuro, encontram-se o
desenvolvimento de um algoritmo que descreva os modelos de Ising e Heisenberg em geometrias
curvas. Calculos analiticos também serdo pré-formados no intuito de determinar os efeitos de
curvatura n, estado fundamental de magnetizacdo em nanomagnetos curvos. Finalmente, pretendemos
propor um modelo tipo Ising para estudar gelos de spin artificiais, que tem sido amplamente discutido
recentemente.

4. CONCLUSOES

O modelo de Ising foi estudado numa rede quadrada com condi¢des de contorno periddicas.
Utilizando o Método de Monte Carlo e o algoritmo de Metropolis, determinamos propriedades
magnéticas de um material ferromagnético. Dentre os principais resultados, encontramos uma
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temperatura critica de transi¢do de fase e um pico no calor especifico do material a essa temperatura.
Apesar de ser um trabalho cujos resultados sdo bem estabelecidos, os resultados aqui apresentados tém
o importante papel de inserir jovens de Ensino Médio em pesquisa cientifica, em especial numa area
em constante expanséo, a nanotecnologia.

Pretendemos, num futuro préximo, determinar efeitos de curvatura no modelo e propor um
modelo tipo Ising pata gelos de spin artificiais.
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