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RESUMO

LORETO, Renan Pires, M. Sc., Universidade Federal de Vicosa, Julho de 2014, PROPOSTA
PARA REALIZACAO DE CORRENTES MAGNETICAS EM GELOS DE SPIN ARTIFICIAIS.
Orientador: Clodoaldo Irineu Levartoski de Araujo. Co-orientador: Afranio Rodrigues Pereira.

Gelo de spin é uma substancia que nao possui um unico estado de minima energia. Mesmo a
temperaturas muito baixas, esses compostos apresentam uma entropia residual, assim
como no gelo da agua. O ordenamento magnético de um gelo de spin se assemelha a
posicdo dos dtomos de hidrogénio no gelo da d4gua, dispostas em um tetraedro e
obedecendo a chamada regra do gelo. Os gelos de spin naturais mais comuns sao compostos
de titanato de hdlmio e titanato de disprdésio. Este sistema é sujeito a frustracdo geométrica,
guando todas as interagdes entre pares ndo sao satisfeitas simultaneamente. Os gelos de
spin artificiais sdo estruturas que possuem monodominios magnéticos sujeitos a frustracdo
geométrica gerando pares monopolo-antimonopolo (ou cargas magnéticas) ligados por uma
string observavel. Assim como o fluxo de cargas elétricas produz corrente elétrica,
monopolos magnéticos podendo andar livremente, geram algo parecido com uma corrente
magnética nesses sistemas frustrados. Neste trabalho fabricamos e caracterizamos
estruturas de gelos de spin artificiais, produzidas por técnicas de nanolitografia, dispostas
em uma rede retangular unidirecional e caracterizadas por Microscopia de Forca Atdmica
(AFM) e Microscopia de Forca Magnética (MFM). Observamos que para esta rede em
particular, resultados experimentais do estado fundamental condizem com os resultados
tedricos também apresentados neste trabalho. Assim, estes sistemas de gelos de spin
artificiais sdo uma proposta para uma utilizacdo pratica de correntes magnéticas, causadas
pela aplicacdo de um campo magnético externo. Este sistema pode ser utilizado a
temperatura ambiente e seus parametros, como tamanho das nanoilhas e espacamento de

rede, podem ser ajustados a vontade.



ABSTRACT

LORETO, Renan Pires, M. Sc., Universidade Federal de Vicosa, July 2014, PROPOSAL FOR
REALIZATION OF MAGNETIC CURRENT IN ARTIFICIAL SPIN ICES. Adviser: Clodoaldo Irineu
Levartoski de Araujo. Co-adviser: Afranio Rodrigues Pereira.

Spin ice is a substance that does not have a single minimal-energy state . Even at very lower
temperatures, these compounds shows a residual entropy as well as the water ice. The
magnetic ordering of a spin ice resembles the position of hydrogen atoms in water ice,
arranged in a tetrahedron and obeying the the ice rule. The most prominent ice spin
compounds are holmium titanate and dysprosium titanate. This system is subject to
geometrical frustration, when all interactions between pairs are not satisfied
simultaneously. The artificial spin ice are structures that have magnetic monodomains
subject to geometrical frustration generating mono pole - antimonopole pairs (or magnetic
charges ) connected by an observable string. As the flow of electrical charges produces
electric current, magnetic monopoles that can walk freely generate something like a
magnetic current in these frustrated systems. In this work we manufacture and characterize
structures of artificial spin ice, produced by nanolithography techniques, arranged in a
rectangular unidirectional lattice and characterized by Atomic Force Microscopy (AFM) and
Magnetic Force Microscopy (MFM). We note that for this particular lattice, the
experimental results of ground state are consistent with the theoretical results also
presented in this dissertation. Thus, these systems of artificial spin ice are a proposal for a
practical use of magnetic currents caused by application of an external magnetic field. This
system can be used at room temperature and its parameters, as nanoislands size and lattice

spacing can be turned at will.



1 INTRODUGAO E MOTIVAGAO

Fendmenos magnéticos ja eram conhecidos desde as civilizacdes antigas, por volta de
1500 a.C. com a descoberta de uma pedra que atraia metais, que hoje conhecemos como
magnetita, um mineral de férmula Fe30,4. Existem registros de que o magnetismo ja era
utilizado desde o século Il a. C, pelos chineses, que possivelmente sabiam como magnetizar
aco e ja possufam artefatos parecidos com bussolas. E possivel que os primeiros estudos
sobre o magnetismo, tenham vindo de Petrus Peregrinus, em 1269. Jd por volta de 1600,
Wililliam Gilbert (1544- 1603), fisico inglés, em seu livro “De Magnete”, faz distin¢cdo entre os
efeitos elétricos e magnéticos.

A eletricidade e o magnetismo caminhavam separadamente, até que em 1820, o
cientista dinamarqués Hans Christian Oersted (1777- 1851), colocou uma bussola sob um fio
gue conduzia corrente elétrica e verificou que essa interacao causava deflexdo na agulha da
bussola. Iniciava-se o estudo sobre o eletromagnetismo. Estes estudos continuaram com
Georg Simon Ohm, Michael Faraday, Joseph Henry, André Marie Ampeére, entre outros [1-4].

Para sintetizar as teorias do eletromagnetismo, conhecidas até entdo, James Clerk
Maxwell deu forma matemdtica ao eletromagnetismo, com quatro equacbes que

conhecemos hoje como as leis de Maxwell:

— —)_ﬁ-
V.E_SO' (1.1)
V-B=0; (1.2)
VxE 9B (1.3)
X E=——; :
ot’
- oE R
VXB= UOEOE-F“O]; (1.4)

Onde E é o campo elétrico, Béo campo magnético, f é a densidade de corrente
elétrica, pyé a permeabilidade magnética no vacuo e g, é a permeabilidade elétrica no
vacuo.

O desenvolvimento do magnetismo continuou, sem uma completa compreensao
fundamental dos fendbmenos, até que as primeiras evidéncias do spin, por Otto Stern e

Walther Gerlach [5, 6] foram fundamentadas. A partir dai, a medida que a mecanica
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guantica se desenvolvia, com Bohr, Heisenberg, Dirac, Pauli, entre outros, o magnetismo
ganhava uma interpretacdo microscépica. A mecanica quantica foi responsavel por
estabelecer entidades fundamentais do magnetismo, como a unidade de momento
magnético (magneton de Bohr, ug - eh/2m,) e o spin, bem como fundamentou uma melhor
compreensao dos fendbmenos como o ferromagnetismo, a interacao de troca, entre varios
outros.

Hoje em dia, sdo inUmeras as aplicacdbes do magnetismo, como em geradores,
transistores, processadores, gravadores magnéticos, entre outros, presentes em aparelhos e
objetos comuns que usamos no dia a dia.

Recentemente, em decorréncia dos avancos experimentais na fabricacdo de
nanoestruturas, uma nova classe de materiais baseados em arranjos geométricos de ilhas
nanométricas com configuracdo de monodominios orientados em direcées preferenciais,
denominados gelos de spin, como os produzidos artificialmente por Wang et al. [7], surgiram
como sistemas interessantes para o estudo do acoplamento dos dipolos em funcdo das
diferentes geometrias e parametros de rede. Nestes sistemas foram constatadas
emergéncias de excitacdes topoldgicas conhecidas como monopolos de Nambu [8], devido a
energia de acoplamento entre excitagdes, denominada tensao de corda.

O objetivo dessa dissertacdo é fabricar e caracterizar magneticamente as estruturas
compostas por niquel no formato retangular, dispostas em uma rede unidirecional. Mais
adiante, serdo mostrados com mais detalhes o tipo de estrutura e os modos de producgao e
caracterizagao.

Algumas investigacdes tedricas e experimentais sobre os gelos de spin ja realizadas

[9-15] nos ajudam a compreender melhor o fenémeno.
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2.1 Conceitos de Magnetismo

2.1.1 Dominios magnéticos

O conceito de dominios foi originalmente introduzido por Pierre Weiss [16], em 1907,
para explicar o fato dos materiais magnéticos estarem desmagnetizados enquanto
continuam tendo, localmente, uma magnetizacdo espontanea ndo nula. Este conceito é
bastante Util para uma ampla variedade de materiais magnéticos [17].

Weiss apresentou uma teoria que era capaz de explicar qualitativamente o
comportamento de materiais ferromagnéticos. Estes materiais possuem magnetizacao
espontanea (na auséncia de um campo magnético externo) para temperaturas abaixo de
uma temperatura critica T, (Temperatura de Curie) e magnetizagdo nula para uma
temperatura T > T,.. A ideia da teoria de Weiss (ou teoria de campo molecular) era de que
um momento magnético de um ion interage com o cristal por um campo, que ele chamou de
campo molecular, que é proporcional a magnetizacdo do material. Assim, cada molécula é
um dipolo sujeito ao campo magnético das outras moléculas. Esta teoria, porém, nao
conseguia explicar todos os fendmenos, que viriam a ser melhor compreendidos com a
interacdo de troca.

Os efeitos ferromagnéticos assim como os paramagnéticos ocorrem em materiais
cujos atomos possuam momentos de dipolo magnéticos resultantes. O que diferencia os
materiais ferromagnéticos dos paramagnéticos é que nos primeiros existe uma forte
interacdo entre momentos de dipolo atémicos vizinhos que os mantém alinhados, mesmo
na auséncia de campos externos. Os materiais ferromagnéticos familiares em temperatura
ambiente incluem os elementos ferro, cobalto, niquel e Permalloy (liga de Niquel e Ferro,
sendo Fe,Nii,, com x~ 18-22/).

Em materiais magnéticos, como dos elementos citados acima, os campos magnéticos
dos elétrons se alinham formando regides que apresentam magnetismo espontaneo. Essas

regioes sdo chamadas de dominios.
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2.1.2 Interagao Dipolar

Sabemos que magnetos possuem dois polos magnéticos (norte e sul), que podem ser

interpretados como duas cargas pontuais de mesma intensidade, separadas por uma
distancia d. Esse dipolo, de momento 7 gera um campo magnético a uma distancia 7, maior
que d dado por [18, 19]:

B &[3(771’-7"’)?— m)
41 73

HG) (2.1)
Na presenca de outro dipolo, devido a seus campos magnéticos, surge uma energia
de interacdo entre eles dada por E;, = — my * §2, com m,; o momento do dipolo 1 e §2 o

campo gerado pelo dipolo 2. Assim, de modo mais geral, para N dipolos, a energia é dada

por:

Lo (i, - M) — 3(m; - 75,) - (i - 75;)
E=EZI i L i Tid) (2.2)

>
i>j t

Podemos fazer uma estimativa do valor dessa energia para dois dipolos paralelos
entre si e paralelos a 7, considerando |H;| = |H2| = 1us e 7 = 2A. Com pg sendo o magnéton

de Bohr. Assim temos:

_ Uolp

E
413

=21x 10_24] . (2.3)

Para esse valor de energia (a partir de E = kgT, onde kg é a constante de
Boltzmann), a temperatura é menor que 1K. Assim, podemos perceber que a energia entre
os dipolos é muito pequena para causar ordenamento ferromagnético a temperatura

ambiente para dois dipolos [20].
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2.1.3 Interacao de Troca

Como vimos na secdo anterior, a interacdo dipolar ndo é suficiente para gerar
ordenamento ferromagnético a temperaturas ambientes, assim as propriedades magnéticas
de materiais com momentos magnéticos localizados se deve principalmente a interacdo de
troca, que tem origem quantica e é baseada na superposi¢ao de fungdes de onda [21]. Um
desenvolvimento mais completo e formal da interacdo de troca pode ser encontrado em
varios livros texto, como o da referéncia [22].

De acordo com o principio da exclusdo de Pauli, em um atomo, mais de um elétron
ndo pode ocupar o mesmo estado quantico, assim a autofuncdo de onda do elétron deve ser

antissimétrica, desse modo, existem quatro configuracdes para dois spins [23]:

ITT), [T, [T, [, (2.4)

onde a seta para cima, representa um spin up (Sz =+ h/2) e a seta para baixo um spin down
(Sz = - h/2). Desse modo podemos escrever quatro autofungdes de spin, sendo trés

simétricas ys e uma antissimétrica yy4.

| TT)
1
Xs = 7 [T + [iT)] (2.5)
| 41)
1
= 7= [IT4) = [iD)] (2.6)

As equagdes 2.5 representam o caso chamado tripleto, onde os spins se encontram
paralelos (estado ferromagnético) e a equacdo 2.6 representa o estado de singleto, onde os
spins se encontram antiparalelos (estado antiferromagnético).

Da mesma forma, podemos escrever as funcdes de onda espaciais de forma simétrica

e antissimétrica:
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1

Y5 (7, 75) = ﬁ [, (PP, (1) + Y1 (P, (7] (2.7)
1

Yu (7, 7)) = ﬁ A AGERAGIAGH] (2.8)

Sabendo que a autofuncdo total do spin deve ser o produto da autofuncdo espacial

com a autofuncgdo de spin e ela deve ser antissimétrica. Assim:

Yr = ¢5(71’772) ® xa ou YPr= P (7, 7) ® xs (2.9)

Onde @ representa produto tensorial. A partir das equac¢des 2.9 podemos calcular as

energias dos estados de tripleto e singleto:
Er = fl/JZ H Y, dv,dV, (2.10)
Es = fl/’E H s dV,dV, (2.11)

Onde E; e E sdo as energias de tripleto e singleto, respectivamente, 1)5é a fungao de onda
simétrica e 14 a fungao de onda antissimétrica e H é a hamiltoniana do sistema.

Essa hamiltoniana pode ser escrita como [20]:

1 - -
H = (Es+3Er) — (Es— Er)Si -5 (2.12)

Nesta hamiltoniana, o primeiro termo é constante e o segundo dependente do spin,
sendo este o termo relevante no estudo das propriedades magnéticas.
Definindo uma integral de troca J como a diferenca entre as energias de singleto e

tripleto, temos:

Es — Er
2

] = = [ Wi 79, GG, (2.13)

Podemos entdo reescrever a equacdo 2.12 da seguinte forma:

H=+2]S,-5, (2.14)
6
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Esta equagdo é a chamada hamiltoniana de Heisenberg, onde J é a constante de
troca. A partir de 2.14, inferimos que, se J > 0, entdo E5 > Er, e o estado de singleto é
favordvel. Se J < 0, entdo E5 < Er, e o estado de tripleto é favordvel. O sinal = depende do
estado de spin, se 5’1 -§2 = +1, temos o estado onde os spins estdo paralelos (estado de
tripleto) e se §1-§2 = —1, temos o estado onde os spins estdo antiparalelos (estado
singleto).

Esse modelo se aplica bem para dois elétrons, ja para um sistema com mais elétrons,
a solucao da equacgao de Schrodinger se torna invidvel sem algumas aproximacgdes. Assim,
essa interacdo se aplica a particulas magnéticas préximas, o que nos leva ao modelo de

Heisenberg:
Lj

Sendo J;; a constante de troca entre spins localizados em sitios i e j, desde que

sejam proximos. Podemos fazer J;; = J para sitios proximos e J;; = 0 para sitios afastados.

Figura 2.1 - Esquema de ordenamento (a) ferromagnético e (b) antiferromagnético

Como o modelo de Heisenberg sé é valido para pequenas distancias e temperaturas
diferentes de zero [24]. Estruturas bidimensionais, como os gelos de spin deste trabalho, sé
apresentardo interacdes de longo alcance se houver presenca de outras interacdes ou
anisotropias. Neste caso, a hamiltoniana de Heisenberg (2.15) recebe um termo adicional,

devido as anisotropias:

Ho= =] ) (58— 48757 (2.16)
Lj
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Quando A = 0, temos a hamiltoniana isotrdpica (2.15). Quando 0 < A < 1, temos o
modelo de plano-facil, onde os spins tendem a se alinhar de acordo com o plano e quando
A < 0, temos o alinhamento de eixo-facil, onde os spins se orientam perpendicularmente ao

plano. Vale ressaltar também que a interacdo de um campo magnético externo pode ser

introduzida através de um termo proporcionala }; B - S;.

2.1.4 Anisotropia de Forma

As consideracdes feitas até aqui foram para modelos isotrépicos, ou seja, quando um
sistema possui as mesmas propriedades fisicas em todas as direcbes. Na equagdo 2.16
comecamos a introduzir um termo, referente a anisotropias, que indica que certa
propriedade fisica é diferente em alguma das direcdes.

Um dos tipos de anisotropias, presentes em materiais magnéticos é a anisotropia
magnetocristalina, que tem sua origem na interacdo spin-drbita e faz com que ele mude sua
direcdo preferencial de orientagdo. Essa anisotropia depende da posicdao do elétron na
estrutura cristalografica do material. Assim, a interacdo de troca é afetada, fazendo com que
existam “eixos faceis” de magnetizacdo e com que uma energia associada a anisotropia seja

minimizada.

Médio [110] Eixo facil [111]

Eixo dificil [100]

Figura 2.2 - Estrutura cubica de face centrada do niquel, mostrando as diregdes faceis [111] e dificeis [100] de
magnetizacdo devido a anisotropia magnetocristalina. Retirada e adaptada de: Departament of Earth Sciences
— University of Minessota. Disponivel em http://www.irm.umn.edu/hg2m/hg2m_c/hg2m_c.html. Acesso em
17/06/2014
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Para alguns materiais ferromagnéticos, como o niquel e o Permalloy, a energia
magnetocristalina, devido a essa anisotropia é pequena se comparada a energia de troca, ja
vista na secdo anterior [25]. A anisotropia magnetocristalina do material é quase nula, ou
seja, a influéncia da estrutura cristalina do material é desprezivel, o que faz com que a
anisotropia de forma seja a principal responsavel pelo alinhamento dos momentos
magnéticos em um dominio, se a estrura for mais alongada em uma das dire¢des (como é o
caso das nanoilhas que serdo utilizadas neste trabalho), se comportando assim como um
spin do tipo ising.

Os dominios magnéticos em estruturas bidimensionais sao formados principalmente
pela anisotropia de forma, que tem origem principalmente na interacdao dipolar entre
momentos magnéticos do material. Um comportamento isotrépico ocorreria se a amostra
fosse perfeitamente esférica, caso contrario, uma ou mais direcoes faceis de magnetizacao
ocorrem, devido a forma da amostra.

No caso de amostras finitas, é formado um campo de desmagnetizagdo H; no
interior da amostra, causado por um ‘stray field’ fora dela, que ocorre em decorréncia dos

polos de sua superficie. Da Lei de Ampeére, temos:
V-Hy=0; (2.17)
A solugao de 2.17 é bem conhecida, analoga ao caso eletrostatico, sendo H; o

gradiente de um potencial escalar.

Hy =—Vd. (2.18)

Da equagdo 1.2 ( V-B= 0) e sabendo que B= Uo (17 + M) é o vetor de indugao

magnética, com Ma magnetizacdo, podemos substituir 2.18 em 1.2, dai temos:

=2 — —
v ¢interno =V-M (2.19)

Isto é valido para o interior do material ferromagnético [22]. A solugdo para ¢ é

conhecida [19]:

1 (v M)
Pinterno = _E W d°r (2.20)
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Onde 7 é a posicdo para o calculo do potencial e 7' a posicdo de um volume

— =2
infinitesimal do material. Como fora do material, M = 0, entao V ¢.xterno = 0.
Podemos comparar a equag¢ao 2.19 com o caso eletrostatico, como sendo a

densidade de cargas magnéticas:

po ==V 0 (2.21)
m

E aplicando em 2.21 o teorema da divergéncia, obtemos uma densidade superficial

de cargas:
Om = M-A (2.22)

E a partir dai temos um potencial, agora com condi¢des de contorno superficiais:
1 (v - M) 1

o= —— | ————= %"+ —SE

41 |7 — 7| 41

5 MG
’ﬂ—(f,)ds (2.23)
|7 — 7

A energia magnetostatica, devido a anisotropia de forma, causada pelo seu préprio

campo H; é:

1 — =
Em — Ef’qu 'Hd d3T (224)

Para ndo levar em conta a interacdo entre o mesmo par de dipolos duas vezes, é
inserido o fator %.

A presenga de dominios em materiais ferromagnéticos é devido a essa anisotropia,
gue tenta minimizar essa energia, fazendo com que a amostra tenha uma magnetizacado

uniforme.

10
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2.2 Gelos de spin

Um ima possui dois polos magnéticos. Como ja vimos anteriormente, se cortarmos
esse ima em duas partes cada uma continuard a possuir dois polos. Porém uma recente
proposta tedrica [14] sugere que uma estrutura de spins alinhados pode criar monopolos
magnéticos efetivos. Essas estruturas sdo chamadas de gelos de spin. Elas recebem esse
nome, pois a orientagao de menor energia dos spins imita o estado mais estavel do arranjo
de prdétons no gelo da agua [26].

Em 1935, Giauque et al. [27,28] observaram que o gelo da dgua possuia uma entropia
residual que difere de zero, este fen6meno contradiz a terceira lei da termodinamica. Fato
que viria a ser explicado por Linus Pauling [29]. A desordem das configuracdes do préton (H)
na estrutura é responsavel por essa entropia finita.

Pauling percebeu que no gelo da 4gua, um fon de O%, estava no centro de um
tetraedro cercado por outros quatro ions 0% nos vértices do tetraedro e guatro hidrogénios,

sendo dois mais préximos do ion 0 do centro, e dois mais afastados.

A

Figura 2.3 - Arranjo da estrutura do gelo da agua. As esferas maiores representam os ions de oxigénio, as
esferas pretas menores os préotons. Para o oxigénio central, hd dois prétons mais perto e dois mais afastados
dele. Imagem adaptada da referencia [30]

Assim, Bernal e Fowler [31], denominam a regra do gelo, que diz que para cada ion
O localizado no centro do tetraedro, haveria dois prétons mais proximos e dois mais

afastados dele (regra two in, two out).

11
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2.2.1 Frustragcao geométrica

A frustracdo em um sistema fisico surge da impossibilidade desse sistema em
minimizar todas as interacdes entre pares simultaneamente, que pode aparecer a partir de
uma desordem estrutural intrinseca ou de uma geometria regular que equilibra as
interagdes concorrentes [15]. Quando essa propriedade é consequéncia direta da geometria
da rede, é chamada de frustracdo geométrica.

Frustracdo geométrica pode ser facilmente visualizada em materiais com spins do
tipo Ising, que se orientam em apenas uma dire¢ao. Se considerarmos esses spins em redes,
sujeitos a interacdo antiferromagnética, na qual os spins tendem a se alinhar
antiparalelamente aos seus vizinhos.

Em uma rede quadrada, essa configuracdo é possivel, como podemos ver na figura
abaixo. J& na rede triangular, como proposta por Wannier [32], uma das interacbes é
frustrada, ou seja, em um dos vértices do triangulo, um spin ndo conseguira satisfazer a

condi¢do de se alinhar antiparalelamente aos seus dois vizinhos simultaneamente.

Figura 2.4 - Spins tipo ising, com interagdo antiferromagnética (a) na rede quadrada, onde nao ha frustragéo e
(b) na rede triangular, onde uma das interagées é frustrada.

Uma das caracteristicas da frustracdo é que ela gera estados fundamentais
degenerados. No caso triangular, ha seis estados possiveis de mesma energia. Para uma rede
mais extensa, formada por estruturas triangulares, ha inUmeros estados fundamentais. Essa

rede ja foi estudada em trabalhos como [33, 34].

12
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2.2.2 Estrutura pirocloro

Harris et al. [35] em 1997 descobriram uma classe de materiais com estruturas
parecidas com a do gelo da dgua. Esses materiais, 6xidos da forma genérica A,B,0,
apresentam uma rede tridimensional, de forma tetraédrica com vértices em comum, com os

momentos magnéticos localizados nesses vértices.

\ s Ny
N—A N
\!,f\ \ ,\./

Figura 2.5 - Estrutura pirocloro tetraédrica, com as setas representando os momentos magnéticos,
obedecendo a regra do gelo (two-in, two-out). a) apenas um tetraedro, imagem retirada da referencia [35] e b)
parte de uma estrutura pirocloro obedencendo a regra do gelo, imagem retirada da referencia [36]

Em seu estado fundamental, cada tetraedro possui dois momentos magnéticos que
apontam para seu centro e dois que apontam para fora, obedecendo assim, a chamada
regra do gelo, como na estrutura do gelo da agua.

Os materiais mais comuns, que obedecem as relagdes acima descritas, sao o titanato
de hdlmio Ho,Ti,0; e o titanato de disprdsio Dy,Ti,0;. Nestes casos, 0s ions Ho*' ou Dy3+, sdo
0s responsaveis pelos momentos magnéticos, estando localizados nos vértices dos
tetraedros, se comportando assim como spins /sing e, sendo limitados pela anisotropia,
apontam para dentro ou para fora do tetraedro. Os jons Ti*" ndo s30 magnéticos.

O ion Ho®" possui um grande momento magnético, na ordem de dez magnetons de
Bohr (10 ug) que se mantém em baixas temperaturas e faz com que a estrutura mantenha a

magnetizacdo até mesmo a temperatura ambiente [30].

13
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Um tetraedro que obedece a regra do gelo leva a uma neutralizacdo das cargas
magnéticas, com duas apontando para dentro, e duas para fora, se cancelando no centro do
tetraedro.

Um momento magnético que muda de dire¢do, devido a flutuagdes térmicas, por
exemplo, pode criar na estrutura, um par monopolo-antimonopolo, com diferentes cargas

magnéticas, como mostrado na figura abaixo.

(a) ! (b) !

Figura 2.6 - Dois tetraedros adjacentes com (a) obedecendo a regra do gelo e (b) com um dos spins invertidos,
fazendo com que a regra do gelo seja violada (1-in, 3-out no tetraedro da direita e 3-in, 1-out no tetraedro da
esquerda) fazendo com que seja criado um par de cargas magnéticas opostas, representadas pelas esferas
numeradas 1 e 2. Figura extraida e adaptada da referencia [26].

Em 2008, Castelnovo, Moessner and Sondhi [37] propuseram que as excita¢des
elementares nos spin-ice se comportam como monopolos magnéticos. Eles surgem quando a
regra do gelo é violada: 3-in, 1-out e vice-versa, como mostrado na figura anterior. Os pdlos
poderiam ser separados sem outras violacdes da regra do gelo, apenas invertendo uma
cadeia de momentos magnéticos na estrutura, desse modo, haveria uma string (corda)

conectando os polos, sujeitos a interacdo coulombiana.

14
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Figura 2.7 - Separagdo de um par de cargas através de uma inversdo sucessiva de momentos magnéticos. A
string encontra-se destacada ligando as cargas magnéticas. Figura extraida da referencia [26].

Essas cordas que ligam as cargas nao sdao energéticas, elas sdo reais e observaveis. Ela
pode mudar seu comprimento e forma sem custo de energia, dependendo apenas da
interacdo coulombiana entre as cargas magnéticas nas suas extremidades, ou seja, é
necessdria uma quantidade finita de energia para separar os monopodlios a grandes
distancias. Ja nos gelos de spin artificiais, como veremos adiante, essa string possui
conteudo energético, ou seja, a energia associada a essa string varia com seu comprimento e
forma, limitando a separacdo das cargas magnéticas. Assim, em gelos de spin artificiais sdo
buscadas diferentes geometrias para tornar a energia associada a string desprezivel, de

forma que os monopolos possam ser separados.
2.2.3 Gelos de spin artificiais

Assim como na estrutura pirocloro, vista anteriormente, é possivel produzir um gelo
de spin artificialmente, ou seja, uma estrutura artificial, bidimensional, disposta em
diferentes geometrias, apresentando efeitos de frustracdo, o que impede os momentos
magnéticos de se orientarem em uma configuracdo de menor energia. Porém, nos gelos de
spin artificiais, em vez de atomos com momentos magnéticos, sao feitas estruturas em
escala nanométrica, com monodominios magnéticos com orientacdo preferencial (tipo

ising).

15
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A primeira estrutura de gelo de spin artificial construida, foi a de Wang et al. [7], com

as nanoilhas, alongadas, dispostas em uma rede quadrada, como na figura abaixo.

1 um
Figura 2.8 — Imagem de AFM da estrutura de gelo de spin artificial de Wang et al. [7].

Nessa estrutura, as ilhas possuiam dimensdes de 80 x 220 nm e eram compostas por
Permalloy com 25 nm. Como a espessura do filme é bastante menor que suas dimensdes,
esse sistema pode ser considerado bidimensional. Nessas configuracdes, as propriedades
magnéticas das ilhas eram estdveis a temperatura ambiente, e cada uma formava um
dominio magnético que se comportava como um spin tipo Ising. Os momentos magnéticos
de cada ilha tinha um valor aproximado de 3x10’ magnetons de Bohr. O campo magnético
gerado por eles tinha intensidade na ordem de 10 Oe, fazendo com que a energia de

interacdo entre as ilhas seja na ordem de 10" ).

t t i T L] t B 4
- - - - - A O -» -
13 t i $ t ! ! t
3 i t 4 5 t & L]

- - - = = = o L T S - -
L 4 L L i L§ t 4
Tipo | Tipo |l Tipo 111 Tipo IV
(12,5%) (25%) (50%) (12,5%)

Figura 2.9 - 16 possiveis configuragdes de um vértice com 4 ilhas, com a probabilidade de ocorréncia de cada
tipo. As configuragGes do tipo | sdo as de menor energia e as do tipo IV as de maior energia. Figura extraida e
adaptada da referencia [7].
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Nesta rede, o grupo de Wang estudou a frustracdo presente no arranjo e
considerando um vértice com quatro ilhas, com as setas indicando os dominios
ferromagnéticos ao longo do eixo maior da ilha, temos as possiveis configuracdes mostradas
na figura 2.8.

Para que a energia dessa rede seja minimizada, a regra do gelo, para um vértice com
quatro ilhas, deve ser obedecida, com dois momentos apontando para dentro do vértice e
dois momentos para fora. Na imagem anterior, vemos que as configuracdes dos tipos | e Il
obedecem a regra do gelo, assim a probabilidade de uma distribuicdo aleatéria obedecer a
regra seria de 37,5/ . Porém em observagdes experimentais, as distribui¢des que obedeciam
a regra do gelo eram de aproximadamente 70/, indicando que havia um favorecimento ao
aparecimento da regra, fazendo com que esse sistema se assemelhe ao gelo de spin

cristalino.

Figura 2.10 - Imagem de MFM (b) da rede mostrada na figura 2.7 onde as regides destacadas em rosa e azul
mostram estruturas que obedecem a regra do gelo (2-in 2-out). A regido em amarelo mostra uma estrutura em
que a regra do gelo ndo é obedecida. Imagem da referencia [7]

Vale ressaltar que no estudo das redes artificiais produzidas em laboratérios, as
estruturas fabricadas podem ser imperfeitas, devido a imprecisdo nos processos de
fabricacdo. Podem ocorrer pequenas diferencas nos tamanhos e posi¢cées das ilhas, fazendo
com que algumas fiquem fora de alinhamento e podem ocorrer pequenas diferengas na
espessura do filme ferromagnético, entre outras imperfeicdes como mostrado por Kohli et

al. [38].
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Figura 2.11 - Imagem de uma rede real (esq.) e de uma rede ideal (dir.), mostrando algumas imperfeicdes das
ilhas. Imagem retirada da referencia [34]

Essas imperfeicbes podem alterar as propriedades das ilhas, como mostrado por
Pollard [39]. Neste trabalho, por exemplo, foi medido que o campo necessario para inverter
a direcdo do dominio de uma ilha, ndo era igual para todas elas. A intensidade média do
campo necessario era de 320 Oe, com uma desordem de aproximadamente +60 Oe, devido

as diferencas entre ilhas.

Além da rede quadrada de Wang, outras geometrias devem ser consideradas, como a

Kagome, Brickwork e Honeycomb (ou hexagonal) [40-42].
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3 TECNICAS DE PRODUCAO E
CARACTERIZAGAO

3.1 Preparacao da amostra

3.1.1 Litografia por feixe de elétrons

A litografia por feixe de elétrons (Electron Beam Litography-EBL) utiliza um feixe
focalizado de elétrons que realiza uma varredura sobre um substrato, geralmente de silicio,
coberto com alguma substancia sensivel ao feixe, como o PMMA (polimetil-metacrilato, ou
Polymethylmethacrylate). As geometrias a serem definidas pelo feixe eletrénico sao
previamente desenhadas em software dedicado. As estruturas estudadas nesse trabalho,
foram produzidas pelo processo de EBL, evaporagao térmica e lift-off. Primeiramente, sao

feitos os desenhos da estrutura, no software do EBL utilizado, um Raith E_LiNEplus [43].

Figura 3.1 - Exemplo de estruturas desenhadas no software do E_LINE. Cada ilha possui 250x125 nm

O substrato de silicio que recebe as estruturas é revestido por uma camada de
PMMA, depositada pelo processo de spincoating em rotagdo de 4000 rpm por 1 min. A
evaporacao do solvente do PMMA ocorre por aguecimento em chapa quente a 180°C por 10
minutos.

O substrato com o PMMA, levado a cdmara de vacuo do aparelho, recebera o feixe
de elétrons, e as estruturas previamente desenhadas serdo sensibilizadas no PMMA. Apds o
processo de revelacdo da parte sensibilizada, é evaporado um filme de Niquel de 25 nm
sobre um filme de 3nm de titanio, previamente evaporado para melhora da aderéncia.
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Acima do niquel, é colocado um filme de ouro de 3nm, para evitar oxidacdo. A estrutura é

entao finalizada pelo processo de lift-off, em um banho de acetona em ultrassom.

e beam e beam

PMMA
PMMA sensibilizado
Bl substrato

PMMA
I substrato

(c)
Metal
PMMA
Il Substrato

(d)
Metal

I Substrato

Figura 3.2 - Diagrama esquematico da nanolitografia. a) Substrato com PMMA, destacando as dareas
sensibilizadas pelo feixe de elétrons; b) Revelagdo do polimero, retirando as areas sensibilizadas; c) evaporagao
do filme metalico; d) lift-off.
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3.2 Caracterizacao da amostra

3.2.1 Microscopia de Forga atomica

As imagens obtidas das amostras neste trabalho foram obtidas por meio de
microscopia de forca atdbmica (Atomic Force Microscopy, AFM) ou microscépio de varredura
por sonda (Scanning Probe Microscopy, SPM). Na realidade estes microscopios fazem parte
de um grupo de instrumentos compostos basicamente por uma ponta de prova, ceramicas
piezelétricas utilizadas para mover a amostra ou a ponta e fazer varreduras, circuitos de
realimentagdo para controlar a posicao da sonda e um computador para mover os scanners
de varredura, armazenar dados e os converter em imagens por meio de softwares
especificos para esse fim. As informac¢Oes contidas nessa se¢ao foram retiradas de uma
apostila do Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, CBPF [44] onde é possivel encontrar

informacgdes mais precisas sobre o funcionamento do microscépio.

= i |
Figura 3.3 - Ponta de AFM. Figura extraida do site www.ntmdt-tips.com. Acesso em 23/02/2014

A figura a seguir mostra esquematicamente o funcionamento do AFM, que consiste
em uma ponta que faz a varredura na amostra. Esta ponta esta fixada em a um suporte, o
cantilever, que reflete um feixe de laser até um detector. As imagens sdo geradas pela
deflexao do feixe de laser, causadas pela oscilacdo do cantilever, que por sua vez ocorre
devido a topografia da amostra. No AFM, o piezoeletrico pode ser utilizado para movimentar
o cantilever, a amostra ou ambos e este movimento é controlado pelo circuito de

realimentacdo do aparelho.
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FEEDBACK .
CONTROL W 54

Cantilever

Piezoelétrico

Suporte da amostra

Detector

Feixe de laser

Ponta de prova
Superficie da amostra

Figura 3.4 - Esquema de funcionamento de um AFM

> (1)
(2)

(3)

> (4)

(b)

Figura 3.5 - Relacdo entre a deflexdo do cantilever e a posicdo do laser no detector, onde Fz é a forga exercida
na vertical, e Fl é uma forca lateral, relevante apenas em modo contato. Imagem extraida da referencia [45]

O AFM pode operar de varios modos diferentes, entre eles o modo contato, modo

ndo contato e o modo semi-contato, ou contato intermitente, este Ultimo, utilizado em

nossas imagens.
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Neste modo de operacao o cantilever é forcado a oscilar a uma frequéncia préxima
de sua frequéncia de ressonancia enquanto é feita a varredura sobre a amostra. A ponteira é
aproximada da amostra até que ela comece a fazer contato intermitente (Tap) sobre a
superficie. A vantagem desse modo é devido ao contato com a amostra ser apenas
intermitente, a ponteira faz um atrito desprezivel sobre a amostra. A cada ciclo, a ponteira
toca a amostra e as mudangas na amplitude e frequéncia de oscilagdo do cantilever causadas

por esta interacdo sdo utilizadas para produzir a imagem.

I~ Amplitude
em nao
—contato

Amplitude
no contato

Figura 3.6 - Esquema de funcionamento do modo semi-contato. Figura extraida e adaptada da referencia [44]

Potencial & Modo
da forca contato _
interatémica intermitente Forga repulsiva
‘- o
Modo
contato
0 Distincia
(ponta-amostra)
Modo
nio-contato ‘§|_

Forga atrativa

Figura 3.7 - Forgas em cada modo de opera¢dao do AFM. No modo ndo contato, predominam as forgas atrativas
de Wan der Waals, ja no modo contato, quando a ponteira se aproxima da amostra, os orbitais dos atomos
comecam a se repelir. Imagem da referencia [44]
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3.2.2 Microscopia de Forga Magnética

A microscopia de forca magnética (ou Magnetic Force Microscopy, MFM) é uma
extensdo do microscépio de forca atOmica, utilizada para medir dominios magnéticos em

estruturas micro e nanométricas.

Ponta revestida de
material magnético

Caminho do
_L—j_}_l_' cantilever
|f f l -l I + * |¢. l ’ ’l Amostra magnética

Dominios
magnéticos

Figura 3.8 - Esquema de funcionamento do MFM. A ponta magnetizada é atraida ou repelida, dependendo da
direcdo dos dominios magnéticos da amostra

Para realizar medidas em microscopia de forca magnética, é necessario a utilizacdo
de uma ponta revestida geralmente de uma liga cobalto-cromo, de modo que ela possa ser
magnetizada. A interacdao dipolar magnética é de longo alcance e detecta-se usando o
método AC, ou seja, mede-se gradiente de forga entre a ponta e a amostra, sendo assim, o
MFM é operado em modo nao-contato.

Neste caso, a interacao entre a ponta e a amostra envolve duas forgas, a de Wan de
Waals e a magnética, por isso o processo é separado em dois passos, o primeiro consiste em
uma varredura de AFM, geralmente em modo semi-contato ou contato. Durante o segundo
passo, a ponta é afastada a uma altura de algumas dezenas de nanGmetros, constante em
relacdo a topografia da amostra gravada durante a primeira medida, tornando despreziveis
os efeitos da forca de Wan der Waals, assim com a separacdo constante entre a amostra e a
ponta no segundo passo, a interacdo depende apenas da magnetizacdo da ponta e sua

interacdo com os dominios magnéticos da amostra [46].
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;\ —— Interacao magnética

ST, P S - e — Caminho da ponta

-~

Dominios magnéticos

Figura 3.9 — Representagdo do segundo passo da medida de MFM, mostrando que o caminho feito pela ponta
segue a topografia da amostra a uma distancia de algumas dezenas de nanGmetros. A interagdo magnética
depende da direcdo da magnetizacdo da ponta e da direcdo dos dominios da amostra. Imagem adaptada da
referencia [46]
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4 DISCUSSAO DE RESULTADOS

Neste capitulo serdo apresentados os resultados tedricos e experimentais das redes
retangulares unidirecionais de gelos de spin artificiais (ou UDRASI — Unidirectional
Rectangular Artificial Spin Ices). Para as simulacOes, foi elaborado um programa na
linguagem de programacao fortran90 e as imagens geradas pelo software xmakemol. As
simulacées foram feitas em colaboracdo com o Grupo de Teoria de Campos e Simulacdes
Computacionais em Fisica da Matéria Condensada® (TCSCFMC).

Na rede estudada, como a distancia (~200 nm) das nanoilhas é muito superior ao
alcance da interacdo de troca, que é de curto alcance (~10 nm) e de origem quantica, a
interacdo entre essas ilhas é essencialmente dipolar [37]. Assim desprezamos o primeiro
termo na equacdo 4.1, que é associado a energia de troca.

Neste modelo a hamiltoniana associada a esse sistema é dada por:

r3

=£ SiSj+Db3 I( 13 ])_3( i l]) ( j l]) (4.1)
34 Tij ij
L,

i>j

Onde D = pugu?/2mh, é a constante de interacdo dipolar, b é o espagamento de rede
na dire¢do y (o espagamento de rede na dire¢do x é a #+ b), u € o momento magnético de
cada ilha e ;; € o vetor entre duas ilhas distintas abrangendo todo o sistema. §l- = [;j/uéo
momento magnético normalizado de cada ilha na dire¢ao do eixo positivo ou negativo do
eixoy.

O estado fundamental da rede encontrado teoricamente é mostrado na figura 4.1.
Nestas simula¢es as redes possuem tamanhos L na direcdo x e L, na dire¢cdao y, com um
numero de dipolos N = L? = L,L,. Para se obter esse estado fundamental, foi realizado um
processo de simulated annealing [11, 47], que consiste em um calculo Monte Carlo (melhor
explicado no apéndice A), em que uma configuracdo de magnetizacdo aleatdria é dada ao
sistema, entdo a temperatura do sistema é reduzida gradualmente, com a finalidade de leva-

lo ao seu estado de minima energia.

! pagina do grupo: https://sites.google.com/site/grupotcfmc/home. Acesso em 03/08/2014.
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Foram usadas condic¢des de contorno periddicas (Periodic Boundary Conditions - PBC)
e condi¢bes de contorno abertas (Open Boundary Conditions — OBC), introduzidas no
processo de simulacdo. Variando L de 10 a 70, os resultados se mostraram independentes da

escolha das condi¢des de contorno.

t

Figura 4.1 - Estado fundamental teoricamente encontrado para a rede retangular unidirecional de gelos de spin
com L=6.

Como pode ser facilmente percebido, tal estado fundamental é composto por linhas
de dipolos alinhados com magnetizacdo alternada, semelhante a um ordenamento
antiferromagnético em uma linha e ordenamento ferromagnético ao longo de uma mesma
coluna. A excitacdo mais simples acima do estado fundamental consiste em inverter um
Unico dipolo, quebrando o alinhamento ferromagnético na coluna. Inversdes adicionais ao
longo da coluna de dipolos sdo realizadas para calcular a diferenca de energia entre os
respectivos estados excitados e fundamentais. A figura 4.2-a mostra uma rede em que o
momento magnético de uma ilha foi invertido, criando um par de cargas magnéticas (ou par
monopolo-antimonopolo, uma vez que ao se juntarem, se aniquilariam). As figuras 4.2b-c
mostram os processos de separacdo dessas cargas, invertendo uma cadeia de dipolos,

criando assim uma string entre as duas cargas.
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Figura 4.2 - (a) Criacdo de um par de cargas magnéticas, representados por circulos vermelho e azul,
representando cargas opostas. (b) (c) separagdo das cargas, por inversao de uma cadeia de dipolos adjacentes.

Cada inversao de dipolos nas ilhas causa uma diferenca da energia do estado, em
relacdo ao estado fundamental. Essa diferenca de energia é dada por:

AE = E. + By +% (4.2)

Com E,. = 7,2D associada a energia para criacdo de uma excitacdo, § = 0,9D/a, é a
tensao da string que liga as duas cargas (mostrada na figura 4.4a), Q é a constante associada
a carga magnética. As cargas magnéticas se comportam como objetos pontuais (mostrada na

figura 4.3b), o que é evidenciado pela energia de interagdo coulombiana Q/y, com

Q= _.uOQmZ/47T-

4

L)

W

W =
}\
e oy

g ==

i
} —

Figura 4.3 - a) Separacdo de cargas magnéticas por inversdao de dipolos, formando uma string entre eles,
mostrado pela regido mais escura. Mostra-se também as linhas de campo magnético gerados pela separacgado
das cargas (linhas finas). (b) Monopolo separado de seu antimonopolo, mostrando que o campo de uma dessas
cargas magnéticas se assemelha ao campo de uma carga elétrica.
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A partir dai, a carga magnética de cada monopolo é +q = /4mQ/u,, que
normalmente gira em torno de uma centena de carga menor do que a do monopolo Dirac,
Qpirac = 2mh/uye. Para efeitos de comparagdo, em sistemas de gelos de spin artificiais em
redes quadradas, (E,$,Q)=(30D; 10D /b; —4Db) [48-50].

Enquanto em arranjos 2d quadrados, como o das figuras 2.7 e 4.4, as strings tem
muitos caminhos possiveis para ligar um monopolo ao seu anti-monopolo, no sistema
retangular unidirecional, ela se restringe ao caminho mais curto, em linha reta ligando o par
ao longo de uma determinada linha de dipolos na dire¢do y, como mostrado na figura 4.2.
Assim, a tensdo da string nos arranjos unidirecionais (f = 0,9D/a) sdo cerca de 10 vezes

menores que nos arranjos quadrados (f = 10D /b).

R U DU U O U U O 0 UL 20 U OO O O
O W K R
O O T W
S O O N R T O

t”t"t:t:t"ljt:f_:‘:l: tﬁ;s:t:::t"o_':u:
O OO R OO R S 0 . RO 2 e
R R R RO O O R, 2 R
0 Gl o T W s R, R W O i O
N I N R o N R
O s N RN

- dem weh Gum e Gun e Gem ) Gew e e e Gem e Gem wh Gem weh G

(a) (b)

Figura 4.4 - Strings ligando um par de cargas magnéticas na rede quadrada de gelos de spin. Ao contrario da
rede unidirecional, essa string nao é uma reta, podendo fazer vdrios caminhos. Figura extraida da referencia
[11]

As medidas experimentais, foram realizadas no laboratério de nanoscopia da UFV,
associado ao SisNano’. Em nossas medidas, os resultados encontrados para este sistema
mostraram ser coerentes com os estudos tedricos ja apresentados. A rede fabricada possuia
um tamanho total de 100x100 um, com aproximadamente 250 ilhas na direcdo X e 200 ilhas
na direcdo Y, num total de aproximadamente 100.000 ilhas em todo o sistema.

O estado fundamental desta rede foi observado por medidas de MFM, como
mostrado na figura 4.5-b. Na imagem magnética, as regides claras e escuras representam

campos magnéticos opostos.

? http://nano.mct.gov.br/. Acesso em 03/08/2014.
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Figura 4.7 - Ampliagdo de um dominio ferromagnético da figura 4.6-b, destacado em amarelo, mostrando
claramente uma predominancia de cargas magnéticas de mesmo sinal (pontos escuros) na borda superior e
pontos claros na borda inferior, destacados em azul.

Nas regides com dominio ferromagnético (figura 4.6b e 4.7), podemos perceber que
ha uma concentracdo de monopolos que aparecem preferencialmente nas interfaces entre
dominios ferromagnéticos e antiferromagnéticos, cujos volumes estdo associados ao
tamanho das strings que ligam os pares de monopolos. Na figura 4.7, notamos que na borda
superior, aparecem preferencialmente pontos escuros, que representam cargas magnéticas
de um determinado sinal. Na outra borda do dominio, aparecem pontos claros, que
representam as cargas opostas (figura 4.6b).

A figura 4.8-a mostra a regido dentro de um quadrado na figura 4.6-b, que destaca
um par de monopolos e as regides de dominios ferromagnéticos e antiferromagnéticos. A
figura 4.8-b mostra que os padrdes tedricos, encontrados por simulagdes sdo coerentes com

os resultados experimentais.
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Figura 4.8 - (a) Simulagdo da regido destacada por um quadrado da figura 4.6b. (b) Calculos tedricos que levam
a padrdes semelhantes ao de imagens experimentais.

Estes dominios ferromagnéticos podem ter seu tamanho aumentado, aplicando-se
um campo magnético externo, por exemplo, fazendo com que os pares de monopolos sejam
separados e a tensdo da string reduzida. Esta é, talvez, a principal vantagem do sistema
unidirecional sobre outras configuracbes de gelos de spin artificiais. Desde que os
monopolos s3ao localizados no sistema, eles podem ser colocados para se mover, gerando
assim uma corrente magnética controlada.

Ao considerar a excitacdo, como mostrado na fig. 4.5-a, se o campo é aplicado na
direcdo vertical, o tipo de carga vermelha se move para baixo, enquanto o tipo de carga azul
se move para cima. Ha uma tensdo na string que ligam as duas cargas, mas ela é pequena
demais para que elas figuem juntas. Induzindo o movimento dos monopolos ao longo da
dire¢do y, como mostrado na figura 4.9, as densidades de monopolo e de corrente
magnética crescem. Caso essas cargas encontrem seu respectivo par, elas se aniquilam,

voltando ao estado fundamental.
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Figura 4.9 - Rede de gelos de spin retangulares unidirecionais, submetidos a um campo magnético externo,

orientado na dire¢do y cujos valores estdo informados nas figuras. A medida que o campo aumenta, temos um

aumento na densidade de cargas azuis na parte de cima, e cargas vermelhas na parte de baixo.
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5 CONSIDERAGCOES FINAIS

Neste trabalho, foram produzidas e analisadas estruturas de gelos de spin artificiais
bidimensionais, dispostos em uma rede retangular unidirecional (Unidirectional Rectangular
Artificial Spin Ices - UDRASI). Mostramos que, mesmo a temperatura ambiente, as estruturas
possuem um estado fundamental e alguns estados excitados, gerando assim cargas
magnéticas aos pares.

Andlises tedricas sobre a rede retangular unidirecional de gelos de spin mostraram
que esses dispositivos podem facilitar a criagdo de uma corrente magnética, separando um
monopolo de seu antimonopolo, ja que a tensdo da corda que liga essas duas cargas, nos
UDRASI é menor que em outras configuracdes de rede, como a quadrada ou triangular.
Nestas outras redes as configuracdes proporcionam um custo energético maior para obter
um alinhamento antiferromagnético entre spins adjacentes devido a frustracao.

No UDRASI ainda, as cargas magnéticas ficam confinadas a uma coluna, podendo se
mover apenas na direcdo y, o que implica em um valor menor de energia necessaria para
separa-las, facilitando o controle do seu movimento.

Uma vez que as cargas podem se mover apenas em uma dire¢do, em um movimento
ordenado, essa rede de gelos de spin pode proporcionar a realizagdo pratica da
magnetricidade — um equivalente magnético da eletricidade — ja que uma corrente
controlada é fornecido por cargas magnéticas ao invés de portadores de carga elétrica em
um circuito nanométrico, levando a uma espécie de dispositivo magnetrénico.

Como perspectivas futuras, pode-se analisar experimentalmente a influéncia de um
campo magnético externo nos UDRASI, que possa mostrar a separa¢cdao de cargas
magnéticas, como feito teoricamente neste trabalho.

Pode-se também introduzir defeitos estruturais na rede, como a falta de algumas
ilhas, mudancas no tamanho das mesmas, ou mudangas no espacamento de rede. Outra
proposta seria inverter perpendicularmente a orientacdao de algumas colunas, para que seja

possivel o movimento das cargas nas direcdes x e y.
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Apéndice A
Neste apéndice serdo discutidos as técnicas computacionais que foram utilizadas
neste trabalho. Sera abordado, na primeira secdo, o método de Monte Carlo e alguns

algoritmos utilizados para sua implementa¢ao. Em seguida, sera feita uma descri¢cdo sobre a

soma de Ewald, uma técnica importantissima para este estudo.

A1 - Método Monte Carlo (MC)

Este método consiste em gerar as configuracbes em equilibrio térmico mais
relevantes do espago amostral do sistema, as quais sdao utlizadas para calcular valores
esperados das grandezas termodindamicas, tais como energia, calor especifico, magnetizacao,
susceptibilidade magnética, etc [47].

No equilibrio, o valor esperado de uma grandeza termodinamica é dado por:

1
(A) = =z ZAie_BEi,
i

em que Z = Y, exp(—PE,), é a fungdo de particdo candnica e f = 1/K,T, sendo K}, a
constante de Boltzmann, T é a temperatura do sistema e (A) é o valor médio da grandeza
A no estado de energia E;. O somatério em i é feito sobre todos os microestados acessiveis
ao sistema e, em geral, tal soma ndo pode ser efetuada devido ao grande numero de
configuracGes envolvidas.

O método de Monte Carlo consiste em escolher as M configuracdes mais relevantes
do sistema em cada temperatura e calcular as quantidades fisicas por meio de uma média

aritmética simples, dada pela equacao

1 M
A=+ ZAi.

As M configuracOes sdo obtidas através de uma cadeia de Markov, em que novos
estados sdo gerados a partir dos estados anteriores. Ao se utilizar o método de MC em
simulacbGes independentes, a trajetdria percorrida pelo sistema no espaco de fase,

dificilmente serd a mesma, entretanto, as médias das grandezas fisicas permanecem
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Apéndice A

inalteradas. Para obter uma cadeia de Markov, foi utilizado o algoritmo apresentado a

seguir.

A2 — Algoritimo Metropolis

Este algoritmo foi criado por Nicholas Metropolis e colaboradores [51] em 1953. Este
algoritmo certamente é o mais importante e utilizado para os processos de Markov.

No método de Metropolis cldssico, as configuracbes sao geradas partindo de um
estado inicial e usando uma probabilidade de transicao que depende da diferenca entre as
energias do estado inicial e final. A sucessdao de estados segue um caminho ordenado de
tempo interno, chamada de tempo de MC (uma medida do “tempo” de simulagdo). O

comportamento da dependéncia temporal é descrito pela equa¢do mestra:
0%, (t)
at

- Z (?n(t)wnam - ?m(t)Wm—m)'

nxm

em que P, (t) é a probabilidade do sistema se encontrar no estado n no tempo t e W, é a
taxa de transi¢do do estado n para o estado m. No equilibrio, %, (t)/dt = 0.

Essa probabilidade, dada por P, (t) = e‘ﬁEi/Z. Mas ela ndo é bem conhecida, pois
envolve o conhecimento prévio da fungao de particao.
Assim, o algoritmo Metropolis é feito a partir dos seguintes passos:

1 — Escolher um estado inicial para o sistema. Aleatério, no nosso caso;

2 — Escolher um sitio i da rede;

3 — Calcular a variagdo de energia AE = E,, — E,,, necessaria para modificar a dire¢do de §i;
4 — Gerar um numero aleatério r, compreendido entre O e 1;

5-Se P,(t) > r, inverter o spin;

6 — Voltar ao passo 2.

Quando este procedimento é repetido N vezes (em que N é numero de sitios da
rede), fala-se que um passo de MC foi dado. As primeiras configuracdes criadas devem ser

desprezadas, pois ndo seguem uma distribuigdo de probabilidade dada por P, (t), periodo
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este chamado de tempo de termalizacdo. A determinacdo do tempo de termalizacdo é um

trabalho de suma importancia para que os resultados obtidos sejam confiaveis.
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