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1. INTRODUCAO

Nanoparticulas magnéticas (NPMs) sao objetos
de estudo de milhares de pesquisadores em todo
o mundo pois apresentam resposta magnética di-
ferente de suas contrapartes macroscopicas. Di-
versas aplicagoes como medicina terandstica, hi-
pertermia e memoria magnética se apresentam
como consequéncia positiva do estudo do com-
portamento dessas NPMs. Em trabalho pas-
sado de IC do aluno (Gabriel Victor de Oli-
veira - PIBIC - Quota 2024/2025), notou-se
que nanoparticulas de magnetita podem atin-
gir configuracoes de vértices magnéticos dada as
condicoes adequadas. O presente trabalho é mo-
tivado por medidas experimentais em nanocubos
(NCs) de Fe30y4 feitas por Orozco [6] e se propoe a
analisar emsembles de NCs através de simulacoes
micromagnéticas da equacgao de Landau-Lifshitz-
Gilbert (LLG) a fim de entender se o comporta-
mento magnético da amostra é ditado por mag-
netizagao tipo vortice, como hipotetizamos, ou
por algum outro tipo de configuragao de magne-
tizagao singular.

2. METODOLOGIA

Na primeira parte deste trabalho buscamos mos-
trar que a equacao de LLG ¢é valida para mo-

delar sistemas magnéticos e fazemos isso simu-
lando a curva magnetizacao versus campo apli-
cado (MxH) de um cubo de aresta 6 nm sob
campo magnético constante a fim de replicar os
resultados de Stoner-Wohlfarth (SW) [7]. Os

parametros utilizados sdo descrito na tabela [T}

Parametro Valor
Aresta 6 nm
Mesh 3 x 3 x3nm?3
Hmax 7000 Oe
Hgep 100 Oe
Magnetizacio de saturagdao (My) | 4,8 x 10° A/m
Anisotropia 1,41 x 10*J/m?
Eixo de anisotropia (0,0,1)
Constante de troca 1,32 x 107 /m
Tempo de simulagao por passo 10 ns
Temperatura 0K

Tabela 1: Parametros usados para simulacao do
modelo tipo SW

Na segunda parte construimos 2 ensembles, no-
meados Cadeia e Anel. Cada um deles contém
10 NCs dispostos de acordo com a figura [1}
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Figura 1

Os parametros usados na simulacao sao resumi-
dos na tabela 2l As dimensoes do mesh foram
consideradas de maneira a garantir que sejam
menores que o comprimento de troca da mag-
netita, lex =~ 9,5nm. O tempo de simulagao foi
escolhido como t = 10 ns a fim de garantir que a
influéncia da temperatura e do esquema de ani-
sotropia fossem suavizados.

A densidade de energia do sistema é dada pela
hamiltoniana abaixo:

H=—Am V’m— K(m-u)?
1
_équsm : Hd - /LOMsm -H
A presenca de um campo magnético externo H
dinamiza a magnetizacao que se comporta de

acordo com a equacao de LLG:

Om _
ot 1+a2

Yo m
14+ a2

m x Heg — X (m x Heg)

onde 7o = 2,211 x 10°m/As é a constante gi-
romagnética e o é a constante de amortecimento
que foi escolhida como o = 1, sem perda de gene-

ralidade, para minimizar o tempo de simulacao.
H ¢ é o campo efetivo gerado pela densidade de
energia total do sistema, a qual é dada pela soma
da contribuicao de todas as energias. Cada passo
de campo da curva MxH ¢é evoluido por 10 ns,
tempo suficiente para o sistema atingir estado de
equilibrio, ou seja, quando dE/dt ~ 0.

Parametro Valor
Aresta 20 nm
Espagamenteo entre NCs 5 nm
Mesh 5x 5 x5 nm3
Hmax 2000 Oe
Hgiep 5-25 Oe
Magnetizagao de saturacao 4,8 x 10° A/m
Anisotropia, 1,41 x 10%J/m?
Constante de troca 1,32 x 10711 /m
Tempo de simulagao por passo 10 ns
Temperatura 300 K

Tabela 2: Parametros utilizados nas simulacoes
micromagnéticas da Cadeia e do Anel.

A implementacao da temperatura no sistema foi
feita usando uma versao estocastica da eq. de
LLG usando o modelo de campo térmico descrito
e implementado por O. Lemcke . A anisotro-
pia cubica da magnetita tem naturalmente um
eixo de facil magnetizacao e o tempo de relaxacao
de Neel é menor que o tempo de relaxacao de
Brown, portanto um eixo de anisotropia unia-
xial representando as anisotropias magnetocris-
talina, de forma e de superficie de cada NC foi
escolhido aleatoriamente dentre as 8 diagonais do
cubo, e uma constante de anisotropia efetiva foi
fixada como K = 1,41 x 10*J/m’ , comple-
tando o modelo do nosso sistema. As simulacoes
foram implementadas utilizando o simulador mi-
cromagnético OOMMF e o pacote Ubermag
1] e suas dependéncias.

Ressaltamos que o modelo usado na nossa si-
mulacao ¢ um modelo de contorno livre. Ini-
cialmente, foram simulados apenas meios ciclos
das curvas MxH, com o objetivo de analisar os
campos criticos responsaveis pela nucleagao de
fases magnéticas, visto que essa abordagem re-

duz significativamente o tempo computacional
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necessario. Para representar melhor o compor-
tamento estatistico de uma amostra composta
por miultiplos ensembles, foram selecionadas ori-
entacoes de anisotropia pseudoaleatorias a partir
de seeds distintas. Foram realizadas simulacoes
para 20 valores diferentes de seed, resultando em
20 distribuicoes independentes de eixos de ani-
sotropia para cada tipo de ensemble. A média
dos resultados obtidos foi entao calculada, for-
necendo uma descricao mais realista da resposta
magnética do sistema frente as variagoes estrutu-
rais presentes em amostras experimentais.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os trabalhos publicados por SW, sao documenta-
dos e validados tedrica e experimentalmente pela
literatura [4], portanto buscamos replicar esses
resultados usando o formalismo da equacao de
LLG para garantir que os ensembles sejam con-
sistentes com modelos mais simples, como o mo-

delo de SW.
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Figura 2: Curva de magnetizagao versus campo
magnético aplicado

Foram feitas curvas MxH para varios angulos di-
ferentes e em todas as situagoes nossos resultados
concordaram com o modelo de SW. A figura [2] é
resultado de nossa simulacao com a eq. de LLG
para 45° entre o campo magnético e o eixo de
anisotropia. Resultados da teoria de SW como
campo coercitivo e campo de remaneéncia sao di-
ferentes visto que os parametros do sistema usa-

dos pelos autores originais foram distintos dos
nossos. Entretanto em todos os casos o perfil do
ciclo de histerese simulado é o mesmo dos resul-
tados de SW, indicando que o modelo de LLG ¢

confidvel.

Direcionamos nossa atencao para curvas com
coercividade baixas, isso excluiu todas as si-
mulagoes tipo Cadeia com campo magnético apli-
cado na direcao z, pois estas produziram coerci-
dade de aproximadamente 400 Oe, muito maior
que as encontradas por Orozco [6], em torno de
125 Oe.
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Figura 3: Curvas MxH de duas amostras Anel si-
muladas com diferentes seeds e campo magnético
aplicado em

Percebemos que diferentes seeds, que sao os ob-
jetos computacionais que selecionam aleatoria-
mente o vetor de anisotropia de cada NC, produ-
zem resultados parecidos. Isso é ressaltado pela
figura[3], o formato geral da curva é parecido para
todas as 20 seeds diferentes simuladas indicando
que interagoes magnetostaticas imperam sobre a
anisotropia individual de cada sistema. A aniso-
tropia, em geral, apenas altera o campo critico
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responsavel pela mudanca de fase, representadas
pelos degraus na figura

No caso do Anel as mudangas de fase essencial-
mente acessam 3 tipos de arranjo magnético: um
tipo de vértice, [da] monodominio com magne-
tizagao alinhada ao campo e em algumas ocasioes
um estado de magnetizagao tipo cebola, Para
o ensemble Cadeia com campo na direcao 2 esse-
cialmente temos configuracao monodominio para
cada particula ou uma configuracao tipo zigzag,
[4b] proveniente da interagdo entreparticula.
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Figura 4: Diagramas da magnetizagao dos dois
tipos de amostra simulados sob diferentes cam-
pos magnéticos aplicados

Nao obtivemos o mesmo perfil de curva encon-
trado por Orozco HEI], mas os valores de campo co-
ercitivo simulados formam uma distribuicao em
torno do valor medido experimentalmente, tanto
para as amostras Anel, quanto Cadeia. A exem-
plo na figura [5| ¢ mostrado o campo coercitivo,
H. =~ 100 Oe, claramente na regiao de 125 Oe
em torno da origem analisada por Orozco @

1.00 ~—— Ramo decrescente

025 /

0.00

MM

-0.25

-0.50

-0.75

-1.00

-300 -200 =100 0 100 200 300
H (Oe)

Figura 5: Campo coercitivo para uma Cadeia
com campo magnético em 2

Até o presente momento, foram geradas as curvas
MxH completas para as duas dire¢oes de campo
H aplicadas no Anel. A média da magnetizacao
dass 20 seeds é apresentada na figura[6 Observa-
se que a coercividade permanece em torno de 100
Oe e que o ciclo se fecha em aproximadamente
0,8M,, em concordancia com os resultados expe-
rimentais de Orozco [6]. Embora o perfil geral
da curva MxH seja semelhante ao observado ex-
perimentalmente, nota-se uma diferenca proxima
a origem, o que indica possiveis limitagoes do
modelo adotado, como seria esperado diante da
consideracao de contorno livre em contraste com
as condigoes experimentais envolvendo NCs reco-
bertos por OH.
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Figura 6: Média das curvas de magnetizacao para
Anel com campos H em 7 e Z para as 20 seeds
simuladas

4. CONCLUSAO

Simulagoes micromagnéticas usando as ferramen-
tas OOMMEF e Ubermag se mostraram tteis
como indicador do comportamentor de sistemas
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de muitas nanoparticulas. Hipoteses simplifica-
doras foram utilizadas na modelagem e mesmo
assim os resultados concordaram modestamente
com as medidas experimentais, sugerindo que os
arranjos de voértice/cebola nos Aneis e de zig-
zag nas Cadenas sao responsaveis pelo comporta-
mento magnético dos NCs medidos experimental-
temente. As simulacOes apresentam-se como in-
dicador 1til para esfor¢os na area de microscopia
a fim de elucidar o verdadeiro arranjo magnético
dos ensembles simulados considerando que [6]
nao conduziu experimentos extensivos para re-
velar a configuracao da magnetizacao em suas
amostras.
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