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Introducao

O principal objetivo deste projeto foi compreender e descrever o comportamento de uma nanoparticula
magnética de monodominio sujeita a um campo magnético a temperatura 0K.

Inicialmente foram estudados alguns conceitos basicos do magnetismo e nanomagnetismo, como domi-
nio magnético, largura da parede e didmetro critico que serao discutidos a seguir. Um aspecto importante
é que o nanomagnetismo esta associado ao estudo do comportamento magnético de particulas na escala
nanométrica (da ordem de 107%m) e nesta escala o comportamento das amostras de nanoparticulas é
fortemente determinado por suas dimensoes.

O dominio magnético se refere a regides da amostra na qual se considera que os momentos magnéticos
do material estao orientados na mesma diregao e sentido, sendo assim, particulas consideradas de dominio
unico, ou monodominio, possuem apenas uma regiao na qual os momentos magnéticos estao alinhados,
de forma que a soma dos momentos magnéticos do atomos individuais podem ser considerados como
um tnico momento magnético, ja particulas de multidominio possuem duas ou mais regioes nas quais
os momentos magnéticos estdo alinhados, de forma que cada um desses dominios possuem momento
magnético resultante desalinhados entre si. A regido que se encontra entre cada dominio é denominada
parede de dominio. A largura da parede de dominio dy, refere-se a regiao de transicao de um dominio
magnético para o outro. O didmetro critico D, é definido como o didmetro a partir do qual se torna
favoravel a reorganizagao da estrutura interna da particula para a criagao de mais dominios magnéticos,
portanto, em particulas com didmetros abaixo do didmetro critico podemos considerar que todos os seus
momentos magnéticos estdo alinhados e que rotacionam coerentemente [2, 3|. Os estudos deste projeto
se restringem a esta configuragao especifica: nanoparticulas magnéticas de monodominio cujos momentos
magnéticos s6 podem rotacionar coerentemente.

No que se refere ao magnetismo, em particular ao ferromagnetismo, o estado de equilibrio na mag-
netizagao de um material é determinado pelo estado de minima energia, que é dado pela soma de vérias
contribuigoes, sendo as mais relevantes a energia de anisotropia, a energia magnetostatica, a energia de
troca e a energia Zeeman. A energia de anisotropia esta relacionada com o fato do momento magnético
da particula ter menor dificuldade de se orientar em determinadas diregoes do espaco devido a efeitos
provocados pela estrutura cristalina e pelos orbitais eletronicos dos 4tomos que a compdem. A energia
magnetostatica estd associada ao campo desmagnetizante que surge pela interagao entre os dipolos mag-
néticos em oposicdo & magnetizacgao. A energia de troca provém de efeitos quanticos devido a interacoes
entre os spins dos elétrons que compoem a particula. A energia de Zeeman se assemelha a uma energia
potencial devido ao momento magnético total de uma particula magnética quando submetida a um campo
magnético externo.

Uma importante medida a ser ressaltada é a do ciclo de histerese que permite caracterizar o estado
magnético da amostra. Histerese é o nome dado a uma classe de curvas que representam um processo
irreversivel, ou seja, que ha perda de energia quando o sistema evolui de um estado para o outro. Em
materiais magnéticos a histerese magnética esta associada a perda de energia num ciclo fechado de
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magnetizacdo em fungdo do campo externo aplicado, sendo assim, se a nanoparticula magnética passar
por processos irreversiveis e for necessario o fornecimento energia ao sistema para fazé-lo retornar ao
estado inicial, seu comportamento apresentaréd uma histerese.

Metodologia

A metodologia seguida foi compreender algum modelo tedrico ja existente na literatura, reproduzi-lo
e simula-lo numericamente.

O modelo abordado foi o de Stoner-Wohlfarth [1] que considera particulas magnéticas homogéneas e
de dominio tnico em formato de elipsoides a temperatura de 0K. No caso de magnetizacao homogénea
ocorre que VM = 0, assim a contribui¢ao da energia de troca no calculo da energia total livre é zero e,
considerando uma particula de formato esférico, um elipsoide cujo eixo maior e menor possuem o mesmo
comprimento, a densidade volumétrica de energia total é dada por:

Etotal

v = K sin? 0 — poM,H (cos 6 cos 1p + sin 6 sin 1) cos ¢) (1)

em que # é o angulo entre a magnetizacao e o eixo de anisotropia z, ¥ é o dngulo entre o campo aplicado
e o0 eixo de anisotropia z, ¢ é o angulo que a projecdo da magnetizacdo no plano xy faz com o eixo z e
K é uma constante que representa a soma dos fatores desmagnetizantes com o termo de anisotropia.
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Figura 1: Representacao esquemética de uma nanoparticula magnética de formato elipsoidal
considerada no modelo S-W.
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P.ara gerar uma expressao mais simplificada pode-se dividir a Equacao 1 por 2K e, definindo € = Jfgtal,
é obtida a seguinte expressao:

.2
sin” 6
€e=— — hcos (¢ — 0) (2)
sendo h = Hi o campo normalizado, em que H, = uif\(/fs é o campo de anisotropia.

Através da Equacao 2 foi possivel obter o comportamento da densidade de energia total em funcao
do campo aplicado de modo que, se ¥ for mantido fixo e o modulo de h for variavel, pode-se analisar
a variagao dos minimos de energia como representado nas Figuras 2a e 2b para os angulos ¢ = 0° e
1 = 90°, respectivamente.

Considerando que a magnetizagao da particula sempre tende a se orientar na posigao que configura
a menor energia, o trabalho foi encontrar os pontos de equilibrio estavel do sistema. Entao, a partir
da Equagao 2, foram calculadas as primeira e segunda derivadas parciais da densidade de energia com

respeito a f, expressas a seguir:

Oe . .
%—smecosﬁ—hsm(l/)—e) (3)
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Figura 2: Densidade energia total do sistema para alguns valores de h
0% _ o520 — sin 0+ hcos (1 — 0) (4)
—5 — COS — Sin COS —
062

Assim, fazendo uso das derivadas, basta encontrar os possiveis valores de # variando os valores h para
cada 1, lembrando que, neste primeiro momento, é considerado que o sistema esteja a temperatura de
0K.

A modo de simplificagao, pode-se definir h, = hcosy e hy, = hsiny, assim, substituindo nas ex-
pressoes (3) e (4), igualando ambas a zero e resolvendo, encontra-se os pontos de inflexdo da equacao da
densidade de energia e, consequentemente, a intensidade de campo reduzido que permite a inversao da
orientagao da magnetizagao cuja solugio obtida foi h, = —cos® 60 e h, = sin® 6. A partir disso, foi possivel
obter uma relacao entre h; e hy que coincide com a equacao do astroide 5. Essa relacao indica o campo
necessario para que exista inversao na direcao da magnetizacao e delimita a regiao na qual é possivel
apenas uma solug¢ao de equilibrio estavel (regido externa a curva) e a regiao que permite duas solugoes
estaveis (regido interna a curva) para o mesmo campo aplicado no sistema. O astroide esté representado
na Figura 3.

2 2
hi+hi=1 (5)

Figura 3: Exemplo de astroide.

Obtendo os valores de 6 é possivel graficar a magnetizacdo em fungdo do campo aplicado e assim
prever o comportamento da magnetizacdo da nanoparticula em fungdo do campo aplicado.
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Para obter a solucao para qualquer angulo 1 é necessario resolver o problema numericamente. Pri-
meiramente foi adotada a estratégia de se basear no método utilizado por Szabé [5] que faz uso do astroide
como principal recurso, contudo, apos varios testes foi possivel desenvolver e implementar um c6digo mais
simples que retorna o histerese para qualquer angulo i fazendo apenas os calculos de minimizacao da
energias, que valem para uma unica particula isolada. Apoés isso, o problema abordado passou entao a
considerar uma distribuicdo de particulas nao interatuantes. A estratégia seguida foi simular numerica-
mente calculando a média da contribui¢ao da magnetizagao de cada particula em determinada direcao,
com base na solucao ja obtida para uma particula isolada.

Resultados

A partir dos calculos foi possivel graficar a histerese e interpretar os resultados apenas para os casos
1 =0° e 1p — 90°, visto que sao situagoes com solugao analitica, ja para os demais &ngulos foi necessario
um estudo para solucionar o problema de forma numérica. O c6digo implementado em python retorna
o histerese para qualquer angulo ¢ fazendo apenas os calculos de minimizagao da energia, conforme se
mostra na Figura 4.

Hysteresis Loop
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Figura 4: Ciclo de histerese obtido numericamente para os angulos ¥ = 0°, ¥ = 30°, psi = 60°
e 1 = 90°.

Por fim, foi desenvolvido outro programa em python agora capaz de retornar a curva de histerese
para uma distribuicao de nanoparticulas nao interagentes, ou seja, que nao ha interagoes de qualquer
natureza entre as particulas, a diferentes orientagoes. O resultado obtido esta expresso nas figuras Ha e
N
5b.
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Hysteresis loop for a distribution of particles
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Hysteresis loop for a distribution of particles
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(b) Distribui¢do gaussiana de 10 particulas, sendo que a
gaussiana possui centro em ¥ = 50° e o = 20°.

(a) Distribuigéo aleatéria de 10 particulas com angulo 0° <
W < 90°.

Figura 5: Ciclo de histerese para dois tipos de distribuicao de particulas nao interagentes
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40°
57°

P2
35°
55°
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38°
56°
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29°
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16°
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80°
45°
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35°

s
90
3K°
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36°
26°

P10
30
50°

Distribuigao aleatoria
Distribuigao gaussiana

Tabela 1: Angulos gerados numericamente para obtengao do histerese para uma distribuicao de
particulas orientadas aleatoriamente

Nas figuras 5a e 5Hb, os pontos em vermelho representam o ciclo de histerese para o menor valor de psi
da distribuigao, os pontos em azul, para o maior valor, enquanto que os pontos em preto representam o
ciclo de histerese resultante da distribui¢ao. Pode-se observar que no primeiro grafico o ciclo de histerese
resultante estd bem proximo a média dos extremos, ja no segundo gréfico, o ciclo esta bem mais proximo
do valor mais provavel (psi = 50°), o que faz com que cada grafico seja condizente com seu respectivo
tipo de distribuigao.
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