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INTRODUGAO:

Nanoparticulas magnéticas (NPMs) sdo promissoras em aplicagcbes terandsticas, tratamentos
que combinam técnicas de terapia com diagnéstico [Ref. 1,2]. E possivel direcionar NPMs pela
aplicagdo de gradientes de campos magnéticos, como também transferir calor ao meio, utilizando
campos alternados com frequéncia e amplitude especificos. Isso possibilita aplicagdes das NPMs para
hipertermia magnética no tratamento de cancer. Somado a isso, NPMs também podem ser utilizadas
como agente de contraste em ressonancia magnética. As aplicagdes acima mencionadas, entre outras
propriedades, fazem das NPMs um objeto de estudo por milhares de pesquisadores em todo o mundo.

As NPMs, podem apresentar diferentes possiveis configuragdes ou ordenamentos magnéticos
como monodominio, multidominio ou estados do tipo vértice. Neste trabalho se apresentam estudos de
NPMs e suas possiveis configuragbes magnéticas em determinados campos magnéticos aplicados e
para certa frequéncia de variagdo dos mesmos. Em particular foram estudados nanocubos de
magnetita (Fe;0,) de diferentes tamanhos com campos alternados com amplitude 200 Oe e frequéncia
1 MHz. A partir deste estudo se busca mostrar os didmetros caracteristicos onde vértices magnéticos
ocorrem, densidades de energia e campos especificos quando os nanocubos atingem a configuragéo
de voértice e outras configuragdes. Os resultados foram obtidos através de simulagdes micromagnéticas
usando como embasamento tedrico o formalismo da equagdo de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG) na

situacao de temperatura nula.

METODOLOGIA:

Para as simula¢des foram considerados cubos de aresta de comprimento L (30 a 290 nm). O
tamanho das células, do “mesh’ dos cubos na simulagéo foi de 5 x 5 x 5nm?. As dimensdes do

“‘mesh” foram consideradas de maneira a garantir que sejam menores que o comprimento de troca da

magnetita lex =8,31nm,  sendo que A=1,0x10"""J/m ¢ a constante de troca,
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https://www.codecogs.com/eqnedit.php?latex=5%20%5Ctimes%205%20%5Ctimes%205%20%5C%2C%20%5Ctext%7Bnm%7D%5E3#0
https://www.codecogs.com/eqnedit.php?latex=l_%7B%5Ctext%7Bex%7D%7D%20%3D%208%2C31%20%5C%2C%20%5Ctext%7Bnm%7D#0
https://www.codecogs.com/eqnedit.php?latex=A%20%3D%201%2C0%20%5Ctimes%2010%5E%7B-11%7D%20%5C%2C%20J%2Fm#0

M, = 4,8 x 10° A/m & a magnetizacdo de saturacdo e #o é a permeabilidade do vacuo. A constante
de anisotropia ctbica & K = —1,0 x 10* J/m?
A densidade energia do sistema é dada pela hamiltoniana:

H= —Am-V’m— K[(m-u;)*(m-uy)? + (m- uy)?*(m - uz)?

+(m - uy)*(m - uz)?] — spoMm - Hy — poM,m - H

ui, uz, uz sio os vetores das direcdes de anisotropia, (1,0.0), e m =M/M; ¢ o vetor unitario da
magnetizagdo. Ha é o campo desmagnetizante e H é o campo alternado aplicado ao longo do eixo
[0,0,1], Na presenca de um campo magnético externo a dindmica da magnetizacao é controlada pela
equacao de LLG, que é formada por termos de precessao e de amortecimento:

0
m o m x Hop — Yo

= — H.
ot 14 a2 1+a2mx(mx )

onde Y0 = 2,211 x 10°m/As & a constante giromagnética, @ = 0,5 é a constante de amortecimento e
He.s é o campo efetivo gerado pela densidade de energia total do sistema, a qual € dada pela soma da
contribuicdo de todas as energias.

Em relacédo a evolugdo do tempo, o sistema foi simulado por 5 nanossegundos, até chegarmos num

estado de equilibrio, ou seja, quando dE/dt < 0.

A caracterizagcio dos vortices e de outros estados observados foi feita tanto por inspecéo visual
do arranjo de magnetizacdo resultante quanto através do célculo da carga topoldgica bidimensional,
que representa a topologia da configuragdo de vortice e nos permite distinguir a qualidade de um

vortice através de sua densidade de carga magnética.

1 1 Om Om

As simulagbes micromagnéticas foram realizadas usando o ecossistema proveniente do pacote
Ubermag do Python [Ref. 9], que por sua vez utiliza o Object Oriented MicroMagnetic Framework

(OOMMF) como calculadora micromagnética [Ref. 10].

RESULTADOS E DISCUSSAO:

Os parametros utilizados nestas simulagbes foram baseados em resultados prévios de
nanoparticulas obtidas experimentalmente no IFGW pelo estudante de IC, Gustavo Soares da Silva,
PIBIC Quota 2022/2023. As particulas obtidas por decomposigéo térmica apresentaram tamanhos bem
definidos e morfologias cubicas. Previamente, foram estudadas as propriedades magnéticas
mostrando comportamentos magnéticos esperados para particulas monodominio. O intuito deste
trabalho é determinar se o comportamento usual nas medidas de magnetizagdo ja obtidas séo

decorrentes da existéncia de configuragdes magnéticas com estados tipo vortice.
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A fim de implementar as simulagdes, o primeiro passo foi reproduzir resultados previamente
publicados por outros autores, utilizando aproximag¢des numéricas similares [Ref. 3]. Desta forma,
nosso sistema representa de forma fidedigna varios aspectos experimentais e consequentemente é
bom preditor do comportamento dessas particulas na realidade. Portanto, calculamos as distribui¢cdes

de equilibrio para a magnetizagdo e geramos um diagrama de fase para os nanocubos de magnetita.
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Figura 1: (a) Diagrama de fase do estado de equilibrio da magnetizagdo para nanocubos de

magnetita. (b) Configuracdo magnética de vértice para L = 100 nm. (¢) Configuracdo magnética

de voértice para L = 200 nm. (d) Configuragdo magnética denotando a configuragdo de

multidominio para L = 280 nm.

Na figura (1a) podemos observar que conforme o tamanho do didmetro aumenta saimos de um

estado onde existe uma competicdo entre monodominio e flower state entre 50 e 60 nm e a particula

passa a exibir estado de voértice, esse comportamento perdura até 170 nm, deste didmetro até 180 nm

notamos uma queda abrupta na energia do sistema que indica a regido de transicdo de vortices para

multidominio, notemos porém que mesmo depois dessa regido os vortices continuam a ocorrer porém

em conjunto com outros dominios magnéticos, figura 2.
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Figura 2: Dominio magnético (inferior) separado
do nucleo de vértice (topo) por uma parede de

dominio para L = 200 nm

A figura (1b) mostra o estado de voértice para L = 100 nm percebemos que este arranjo ocorre
em toda a particula com um nucleo de vértice bem delimitado no centro, o que caracteriza um estado
de vortice puro. A figura (1c) mostra também um estado de vortice para L = 200 nm, diferentemente de
(1b) o nucleo de vortice ndao é bem delimitado e também temos inversao da magnetizagédo em torno do
voértice o que indica carater multidominio. A figura (1d) mostra a separagédo entre dois dominios por
uma parede de dominio em L = 280 nm, o efeito é perceptivel pois em uma regido da particula a
magnetizacdo € maxima em um sentido até ela transitar por uma regido de magnetizacdo nula, a

parede de dominio, e inverter completamente seu sentido.

O comportamento é razoavelmente previsto pela teoria, visto que conforme o tamanho da
particula aumenta, interagcbes magnetostaticas passam a ter mais significaAncia que interagbes de
troca. Os vetores magnetizacdo também se curvam a fim de diminuir a energia desmagnetizante, o
que ajuda a minimizar a energia do sistema. A formacgao de vértices para didametros de multidominio,
como indicado pela figura (1c¢), continua a acontecer evidenciando a qualidade desse arranjo para

minimizar a energia do sistema.

Além disso, com objetivo de facilitar a detec¢ao dos vortices, valores de carga topolégica em

torno de S = 0,5 se mostraram efetivos para identificar vértices e concordam com a literatura [Ref. 4]

CONCLUSOES:

As particulas aqui estudadas apresentam concordancia com dados experimentais ja medidos
[Ref. 7]. A presenga de vortices magnéticos confirma a possibilidade de aplicagbes que vao de
hipertermia magnética até mesmo armazenamento de dados em midia magnética. As simulagdes
micromagnéticas levando em conta campo de 200 Oe e frequéncia de 1 MHz aqui feitas mostram que

vortices magnéticos sdo promissores, pois apresentam didmetros maiores facilitando aplicagbes em
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certos usos médicos ante particulas superparamagnéticas, onde menor concentragdo de particula e
maior volume sao interessantes para geracao de calor. Além dos resultados obtidos é relevante em
futuros trabalhos analisar situacbes complementares a aqui apresentadas, levando em conta

parametros como temperaturas ndo-nulas e variagdo na morfologia das particulas.
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