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ESTUDO DO EFEITO DIMENSIONAL E DO CAMPO MAGNETICO
SOBRE NANOESFERAS FERROMAGNETICAS CORE E SHELL.

Maria Myllena Morais Saraiva?, Idalmir de Souza Queiroz Jinior?, Maria das Gragas Dias da Silva®

Resumo: Atualmente as nanoparticulas ferromagnéticas sdo amplamente usadas nas mais diversas areas;
visando o estudo, compreensdo e dominio acerca do comportamento dessas estruturas, neste estudo foram feitas
simulagdes computacionais onde nanoesferas ferromagnéticas, do tipo core e shell com diferentes diametros.
foram submetidas a influéncia de um campo magnético externo. O estudo destas particulas se dara por meio
do conhecimento das interacfes magnéticas basicas, a energia de troca dos momentos magnéticos, a energia
Zeeman, a energia de anisotropia cristalina e a energia dipolar. Com o estudo destas energias, serd obtido o
estado de equilibrio dos momentos magnéticos e a fase magnética resultante.
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1. INTRODUCAO

As nanoparticulas ferromagnéticas tém estado cada vez mais presentes nas mais diversas areas, estas que vao
desde a saude até as areas tecnoldgicas, como as de telecomunicagdes e informatica. Uma das pesquisas mais
promissoras € a que diz respeito ao uso dessa tecnologia no ramo da salide, onde se estuda a possibilidade de injetar
no paciente nanoparticulas ferromagnéticas recobertas por medicamentos e mové-la para o local onde a medicagdo
é necessaria com o0 auxilio de um campo magnético externo; a vetorizacdo de fA&rmacos visa tornar o tratamento
mais efetivo e com uma menor quantidade medicamentos.

Associando o conhecimento acerca das nanoestruturas ferromagnéticas a spintrénica, que é a tecnologia de
controle e manipulagdo dos spins nos sistemas magnéticos de elétrons, € possivel que haja obtengéo de resultados
promissores que possam contribuir para o avanco tecnolégico em diferentes areas do conhecimento.

Levando em conta a grande gama de aplicacfes para esse tipo de tecnologia, é necessario ter um conhecimento
e compreensdo acerca de sistemas deste tipo a fim de se ter um maior dominio sobre eles, 0 que motiva o estudo
sobre o comportamento dessas particulas ao serem submetidas a variagdes no seu tamanho e no campo magnético.

O projeto aborda o estudo das nanoesferas ferromagnéticas dos tipos core e shell sob o efeito de um campo
magnético externo. Neste trabalho foi calculado o campo local, através da energia magnética, e com isso foi
realizada a minimizagdo do torque magnético para se obter os estados estiveis ou metaestaveis.

2. DESENVOLVIMENTO

A fim de compreender o comportamento de nanoestruturas ferromagnéticas esféricas submetidas a um campo
magnético externo, sera observada a energia de troca dos momentos magnéticos, a energia Zeeman, a energia de
anisotropia cristalina e a energia dipolar que interagem entre si, apresentando uma diversidade de fases magnéticas.
O estudo destas energias fornecera o estado de equilibrio dos momentos magnéticos e a fase magnética resultante.
Para este estudo, sera importante fazer o levantamento do diagrama de fases da nanoparticula esférica
ferromagnética, o que possibilitara a sua aplicacdo nas mais diversas atividades. Com isso sera possivel realizar
estudos de remanéncia e de histerese magnéticas, além do levantamento das fases magnéticas que irdo auxiliar na
compreensdo do comportamento da magnetizacéo e histerese magnética destas nanoestruturas.

Devido a grande quantidade de dtomos existentes dentro de um volume da ordem de 1000 nm3 (10 nm x 10
nm X 10 nm) da regido em estudo, faz-se uso de um pequeno volume, chamado de célula de simulagdo que
concentra uma quantidade consideravel de atomos que possuem um comportamento semelhante, devido a
interacdo de “exchange” dos momentos magnéticos. Para este estudo foi considerada uma célula de simulagéo de
tamanho d = 2,7 nm, envolvendo cerca de 1600 atomos. Esta dimensdo escolhida tende a ndo contemplar
mudancas significativas em seus momentos magnéticos. Existe um tamanho maximo para a célula de simulagéo,
que ¢ o comprimento de “exchange”, no qual os momentos magnéticos deixam de interagir. No caso do ferro ¢
cerca de 11 nm. Para este estudo usou-se a técnica numérica auto consistente, no qual é buscado iterativamente o
estado de equilibrio na equacdo de Landau—Lifshitz—Gilbert, que representa o torque entre a magnetizagdo média
em cada célula de simulag&o e o0 campo magnético médio na célula de simulagdo. Para calcular o torque magnético,
usamos a Equacdo 1
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onde /i representa 0 momento de dipolo magnético e o B representa o campo magnético externo. O estado de
equilibrio é buscado para analisar o que ocorre em um material magnético submetido a um campo magnético
externo.

Neste trabalho foi estudada uma estrutura ferromagnética esférica sob o efeito de campo magnético externo na
diregdo x e sua interacdo com os campos internos, formando diversas fases magnéticas que surgem destas
interacdes. A simulacéo foi realizada através de um método iterativo auto consistente, onde se inicializa o sistema
magnético com uma configuragdo magnética inicial, sobre cada célula se calcula o campo médio local,
minimizando o torque entre as dire¢Ges dos spins e 0 campo médio, a cada iteracdo. Foi utilizada a Equagdo 2 de
interacBes magnéticas
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o primeiro termo representa a energia de “exchange”, o segundo a energia Zeeman, o terceiro a anisotropia ¢ o
Ultimo é o efeito dipolar. Onde je representa o termo de “exchange” ou interagdo de troca dos momentos
magnéticos, Si representa 0s momentos magnéticos, H representa 0 campo magnético externo, K representa o
termo de interacdo da anisotropia magnética, V representa o volume atbmico, Mg representa a magnetizacdo de
saturacdo do material e r;;, representa a distancia entre 0s momentos magnéticos.

2.1. Resultados e Discussfes

Foram analisadas a influéncia do campo magnético externo em nanoesferas do tipo core-shell, como ilustrada
na Figura 1, onde duas camadas de material ferromagnético foram separadas por uma camada de material nao-
ferromagnético. A simulacdo separou as esferas core e shell em duas estruturas diferentes, considerando as
dimensdes das esferas core e shell como sendo uma porcentagem do didmetro total definido. O material
ferromagnético usado foi o ferro e as nanoesferas core e shell foram estudadas sob diferentes perspectivas,
incluindo a perspectiva tridimensional, onde foi possivel observar a influéncia do campo magnético em toda a
estrutura da esfera e ndo em apenas um plano.

Camada
ferromagnética

Camada
nao-magnetica

Camada
ferromagnética

Figura 1. Modelo de estrutura usada durante o estudo (Autoria propria)

Tabela 1. Parametros magnéticos do ferro
Mg (A/m) 1,6 x 10°
A(J/m) 1,3x 10711
Hrroca(T) = A/Msd? 16,25 x d?
K (J/m*) 0
Hanis = 2K/Ms5(10*G) 0
L =n i 11,86 nm
TROCA LM )

Fonte: Reboucas (2010)

O ciclo de histerese, Figura 2, € uma importante ferramenta para o estudo, é construido medindo-se a




magnetizacdo de um material magnético a cada variagdo do campo magnético externo. No ciclo de histerese é
apresentada a magnetizacdo de saturacdo M, que é a magnetizacdo maxima que o material apresenta quanto
submetido a um grande campo magnético externo, a magnetizacdo remanente, M,., que é a magnetizacdo que o
material magnético apresenta ao ser desligado do campo magnético externo, 6 campo coercivo, H,., que é 0 campo
necessario para desmagnetizar um material magnetizado com a magnetizagao remanente.

A construcdo do ciclo inicia com o material desmagnetizado, e aumenta-se lentamente 0 campo magnético
externo, na medida em que se verifica a magnetizacdo do material. Com isso, a magnetizagdo aumenta até atingir
seu maximo de magnetizacdo, M, saturando o material magnético. Depois se reduz o campo magnético externo
lentamente, até o zero. Com isso a magnetizacdo vai diminuindo lentamente e se mantém na magnetizacdo
remanente, M,.. Inverte-se o sentido do campo magnético e aumenta-se sua intensidade até que a magnetizacdo do
material se anule, este campo é o campo coercivo, H. Continua-se a aumentar 0 campo magnético externo até
saturar o material magnético, obtendo-se a magnetizacao de saturagdo novamente, reduz-se a intensidade do campo
magnético até zero, inverte-se o sentido do campo magnético novamente e aumenta-se a intensidade até a saturagéo
do material, passando pelo campo de desmagnetizacdo do material e fechando o ciclo.
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Material magnético, com
regides de dominios
magnéticos separadas por
paredes magnéticas.

Figura 2. Ciclo de histerese de um material ferromagnético [5]

Na Figura 3, se percebe que 0s momentos magnéticos, representados por setas se alinham na saturacéo, se
alinham parcialmente na remanéncia e se desalinham completamente na desmagnetizagdo. As linhas separadoras
dos momentos magnéticos sao as paredes magnéticas, delimitando as regides de dominio magnético. Os
momentos magnéticos apresentados no ciclo de histerese representam os momentos magnéticos das células de
simulagéo.
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Figura 3. Célula de simulagdo cubica de lado D e momento magnético da célula de simulacéo, S. (Autoria
prépria)

Este trabalho se concentrou em mostrar 0 comportamento dos momentos magnéticos na estrutura tipo core e
Shell nédo interagente devido ao separador ndo-magnético. Nos resultados apresentados a seguir, o diametro total




da esfera core-shell foi definido como 81 nm e tendo esse didmetro como base, foram analisadas esferas core
(ndcleo) e shell (casca) com varios didametros diferentes.

Para se obter o estado magnético de interesse, se faz um estudo de remanéncia, onde se aplica um campo
magnético de intensidade suficiente para magnetizar toda a estrutura, e depois se retira 0 campo magnético com o
interesse de verificar o estado magnético resultante. Pode-se também obter o ciclo de histerese magnética da
estrutura, conforme apresentado na Figura 2, mas neste caso simulou-se até o estado de remanéncia. Com isso se
pode obter as diversas fases de magnetizacdo do material. Entre estas fases podem surgir fases tipo vortice, onion,
dominio, etc.

2.2. Fases obtidas para a estrutura core-shell

2.2.1. Core
DOMINIO

Na Figura 4, tem-se a representagdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma
nanoesfera do tipo core com didmetro de 8,1 nm, onde satura-se o sistema com campo de 10 KOe e depois retira-
se, na remanéncia se tem a magnetizagdo negativa da ordem S, (M /M) ~ —4.7107*. Na Figura 4.a, a curva da
magnetiza¢do com o campo externo aplicado. Na Figura 4.b, é mostrado o perfil dos spins em 3D para o nucleo,
onde o gradiente de cores corresponde a componente da magnetizacdo em relacdo ao plano xy, onde e, é 0
didmetro do anel ndo-magnético. Na Figura 4.c, tem-se a projecao dos spins no plano xy. A configuracdo apresenta-
se dominio.
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Figura 4. Representagdes da curva de magnetizacdo, e das perspectivas bidimensionais e tridimensionais dos
momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo core com didmetro de 8,1 nm sob a influéncia de um campo
magnético externo aplicado no eixo x. (Autoria prépria)

VORTICE

Na Figura 5, sdo ilustradas as perspectivas bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma
nanoesfera do tipo core com didmetro de 32,4 nm, onde satura-se o sistema com campo de 10 KOe e depois retira.
Na Figura 5.a, tem-se a curva da magnetizagdo com o campo externo aplicado. Ja na Figura 5.b, tem-se o perfil
dos spins em 3D do nicleo, onde o gradiente de cores corresponde a componente da magnetizagao em relagdo ao
plano xy e ey, € 0 didmetro do anel ndo-magnético. Na Figura 5.c, € mostrada a projecdo dos spins no plano xy.




A configuracgdo apresenta-se numa configuracdo uniforme na dire¢do de x, s6 que na perspectiva tridimensional a
magnetizacdo em circulagdo (vértice) no plano yz.
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Figura 5. Representa¢des da curva de magnetizacdo, e das perspectivas bidimensionais e tridimensionais dos

momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo core com didmetro de 32,4 nm sob a influéncia de um campo
magnético externo aplicado no eixo x. (Autoria propria)

VORTICE DESLOCADO

Na Figura 6, tem-se a representagdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma
nanoesfera do tipo core com didmetro de 40,5 nm, onde satura-se o sistema com campo de 10 KOe e depois retira.
Na Figura 6.a, é representada a curva da magnetizacdo com o campo externo aplicado. Na Figura 6.b tem-se o
perfil dos spins em 3D do nucleo, onde o gradiente de cores corresponde a componente da magnetizagcdo em
relagdo ao plano xy. Ja na Figura 6.c, é mostrada a projecao dos spins no plano xy e ey, € o didmetro do anel ndo-
magnético. A configuracdo apresenta-se numa configuracdo uniforme na direcdo de x, SO que na perspectiva
tridimensional a magnetizagdo em circulagdo (vortice) deslocado em relagdo ao centro da nanoparticula.
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Figura 6. Representagdes da curva de magnetizacéo, e das perspectivas bidimensionais e tridimensionais dos
momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo core com diametro de 40,5 nm sob a influéncia de um campo
magnético externo aplicado no eixo x. (Autoria propria)

VORTICE COM DIAMETRO AUMENTADO

Na Figura 7, tem-se a representagdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma
nanoesfera do tipo core com didmetro de 48,6 nm, onde satura-se o sistema com campo de 10 KOe e depois retira.
Na Figura 7.a é mostrada a curva da magnetizacdo com o campo externo aplicado. Na Figura 7.b, tem-se o perfil
dos spins em 3D do nucleo, onde o gradiente de cores corresponde a componente da magnetizagdo em relacdo ao
plano xy. J& na Figura 7.c, mostra-se a projecdo dos spins no plano xy e ey, é 0 didmetro do anel ndo-magnético.
A configuracdo apresenta-se numa configuracdo uniforme na direcdo de X, s6 que na perspectiva tridimensional a
magnetizacdo em circulagdo (vortice) com didmetro aumentado.
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Figura 7. Representacfes da curva de magnetizacdo, e das perspectivas bidimensionais e tridimensionais dos
momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo core com didmetro de 48,6 nm sob a influéncia de um campo
magnético externo aplicado no eixo x. (Autoria propria)




VORTICE NUCLEADO NO PLANO XZ

Na Figura 8, sdo ilustradas as perspectivas bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma
nanoesfera do tipo core com didmetro de 64,8 nm, onde satura-se o sistema com campo de 10 KOe e depois retira.
Na Figura 8.a é representada a curva da magnetizagcdo com o campo externo aplicado. Na Figura 8.b, tem-se o
perfil dos spins em 3D do nicleo, onde o gradiente de cores corresponde a componente da magnetizagdo em
relacdo ao plano xy. Na Figura 8.c é mostrada a projecdo dos spins no plano xy e ey, é 0 didmetro do anel nao-
magnético. A configuracdo apresenta-se numa configuracdo uniforme na direcdo de x, S0 que na perspectiva
tridimensional a magnetizacdo em circulacdo (vortice) projetado no plano xz. Ao analisar as perspectivas
tridimensionais e bidimensionais, é possivel concluir fase encontrada aqui ndo é uma fase verdadeira, mas sim
uma fase de transicao.
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Figura 8. RepresentacGes da curva de magnetizacgo, e das perspectivas bidimensionais e tridimensionais dos
momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo core com diametro de 64,8 nm sob a influéncia de um campo
magnético externo aplicado no eixo x. (Autoria propria)
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Figura 9. Representacdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo
shell com espessura de 32,4 nm sob a influéncia de um campo magnético externo aplicado no eixo X. Na estrutura
shell, o ndcleo interno ndo esta incluso. (Autoria propria)
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Figura 10. Representacdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo
shell com espessura de 28,35nm sob a influéncia de um campo magnético externo aplicado no eixo x. Na estrutura
shell, o ntcleo interno ndo esta incluso. (Autoria propria)
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Figura 11. Representacdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo
shell com espessura de 16,2 nm sob a influéncia de um campo magnético externo aplicado no eixo x. Na estrutura
shell, o nlcleo interno ndo esté incluso. (Autoria propria)
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Figura 12. Representacdo bidimensional e tridimensional dos momentos magnéticos de uma nanoesfera do tipo
shell com espessura de 4,05 nm sob a influéncia de um campo magnético externo aplicado no eixo x. Na estrutura
shell, o ndcleo interno ndo esté incluso. (Autoria prdpria)

Depois de analisar e agrupar todos os resultados obtidos durantes as simulagfes com uma nanoesfera
ferromagnética core-shell com um didmetro total de 81 nm, foi possivel montar os diagramas de fases apresentados
na Figura 13. A partir desses diagramas, pode-se observar de forma resumida todas os tipos de fases que foram
encontradas ao longo da pesquisa e em quais momentos elas foram observadas.
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Figura 13. Resumo das fases obtidas na estrutura core-shell com didmetro total de 81 nm. (Autoria propria)

3. CONCLUSOES

Ao analisar os resultados obtidos com as estruturas core e shell na perspectiva tridimensional, foi constatado
que eles difeririam bastante dos encontrados nos resultados das mesmas estruturas na perspectiva bidimensional,
0 que confirma a relevancia do aprofundamento no estudo do comportamento das nanoesferas ferromagnéticas a
fim de, posteriormente, buscar maneiras de aplicar diretamente os conhecimentos adquiridos durante este estudo
na nanotecnologia. Portanto, os resultados obtidos ao longo da pesquisa tém se mostrado promissores, mas ainda
ndo sdo conclusivos.
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