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RESUMO

Neste trabalho estudamos um ferromagneto de Ising em uma rede bidimensional. Con-
sideramos fases espacialmente anisotropicas em um modelo de Ising dipolar frustrado na
presenca de um campo externo, em uma aproximacao de campo médio e também em outros
dois modelos com configuragoes mais simples das paredes de dominio.

Em um primeiro momento, foi estudado o modelo de Ising em uma rede quadrada,
no qual ha a competicao entre a interacao de troca, a qual favorece um estado uniforme,
e a interacao dipolar, que favorece a presenca de dominios. Os dominios de equilibrio
observados tém a estrutura de listras ou faixas simétricas, quebrando a isotropia espacial
do sistema.

Na segunda parte do estudo, é adicionado ao sistema um campo magnético externo,
o qual é homogéneo; este campo favorece uma orientacao preferencial das faixas, gerando
um padrao de modulagao de faixas assimétricas. Este campo externo estd também em
competicao com a interagao dipolar, favorecendo o estado uniforme.

Experimentos recentes [1, 2] mostram uma transicao de fases inversa uniforme-modulada-
uniforme, a medida que se diminui a temperatura para um campo externo fixo. Resultados
analiticos em um modelo de Ginzburg-Landau [3] mostram a curva reentrante campo vs.
temperatura, perto do ponto critico, onde o modelo é valido.

No estudo a campo nulo, analisamos o comportamento do sistema com o aumento da
intensidade relativa entre os parametros de interagao de troca e dipolar . Observamos que,
para grandes valores de §, o sistema apresenta uma grande metaestabilidade e o periodo
de modulacao das faixas cresce fortemente proximo a transicao. Na regiao de § grande,
o semi-perfodo da modulacdo h obedece & relacdo h(J) ~ %2, de acordo com estudos
realizados em [4].

No estudo com campo externo, através de uma andlise numérica, mostramos que os
graus de liberdade internos das paredes de dominio sao essenciais para a presenca da
transicao inversa. Também mostramos que em um modelo com paredes estreitas nao é

observada a reentrancia (transicao inversa).



Em altas temperaturas os graus de liberdade adicionais do modelo de campo médio
aumentam a entropia do sistema, reduzindo a energia livre. Em temperaturas baixas as
paredes de dominio tornam-se mais estreitas e com os correspondentes graus de liber-
dade congelados, o que, eventualmente, induz a transicao inversa para a fase homogénea.
Mostramos também que, aumentando o campo magnético a uma temperatura constante,
a largura da faixa aumenta muito rapidamente ao aproximar-se da linha de campo critico,
e diverge na transicao.

Nosso objetivo é obter o diagrama de fases para o modelo de Ising deste sistema,
e explicar a origem da transicao inversa observada em filmes magnéticos ultrafinos com

anisotropia perpendicular.



ABSTRACT

In this work we study a Ising ferromagnet on a two-dimensional lattice. We consider
spatially anisotropic phases in a dipolar frustrated Ising model in an external field in a
mean field approximation and also in two other models with a simpler configuration of the
domain walls.

At first, was studied the Ising model on a square lattice, in which there is the competition
between the exchange interaction, which favors a uniform state, and the dipolar interaction,
which favors the presence of domains. The equilibrium domains have the structure of
symmetric stripes or bands, breaking the isotropy of the system.

In the second part of the study, it is added to the system an external magnetic field,
which is homogeneous; this field favors a preferential orientation of stripes, generating a
modulation pattern of asymmetric bands. This external field is also in competition with
the dipolar interaction, favoring the uniform state.

Recent experiments [1, 2] show an inverse phase transition uniform-modulated-uniform,
as the temperature is reduced at fixed external field. Analytical results in a Ginzburg-
Landau model [3] show the reentrant curve field vs. temperature, near the critical point,
where the model is valid.

In the zero field case, we analyzed the system behavior with growing values of the
parameter o, which measures the relative intensity between the exchange and dipolar in-
teractions. We observe that, for large values of §, the system displays a large metastability
and the modulation period of stripes grows strongly near the transition. In the region of

/2 according to

large 0 , the half-period of modulation h, follows the relation h(d) ~ e
studies conducted in [4].

At finite external field we show, by a numerical analysis of the mean field equations,
that the internal degrees of freedom of the domain walls are essential for the presence of
the inverse symmetry breaking transition. We also show that in a model with narrow walls

the reentrance (inverse transition) is not observed.



At high temperatures the additional degrees of freedom of mean-field model increase the
entropy of the system, reducing the free energy of the stripe phase. At low temperatures the
domain walls becomes narrower and the corresponding degrees of freedom frozen, which
eventually induces an inverse transition to the homogenous phase. We also show that,
for growing external field at constant temperature, the stripe width grows strongly when
approaching the critical field line, and diverges at the transition.

Our goal is to obtain the phase diagram for the Ising model on this system, and explain
the origin of the inverse symmetry breaking transition observed in ultrathin magnetic films

with perpendicular anisotropy.
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Capitulo 1

Introducao

Materiais magnéticos sao amplamente estudados em diferentes areas da ciéncia, tanto

tedrica como experimentalmente.

Em muitos destes sistemas, observam-se fases de equilibrio que apresentam uma magne-
tizagao inomogénea espacialmente. Estas inomogeneidades estao associadas a uma quebra
de simetria translacional ou rotacional (ou ambas) no sistema, devido a instabilidades es-
truturais que levam ao aparecimento de dominios em que a magnetizacao apresenta um

comportamento complexo.

A modulacao do parametro de ordem e a consequente formacao de dominios magnéticos,
aparece como resultado da competicao entre interacoes com diferentes tendéncias, atuando
em diferentes escalas de comprimento no sistema. Em geral, tem-se uma interagao forte
mas com curto alcance, a qual tende a ordenar uniformemente o sistema, e uma interacao
fraca, mas com longo alcance, que tende a frustrar este ordenamento. O que ocorre entao,
é que nao é possivel encontrar uma configuragdo que minimize ambas as energias, assim o
sistema se quebra em dominios, arranjando-se em diferentes estados até atingir o estado
de equilibrio. Deste modo, para a formacao de dominios nao homogéneos, independem os
tipos de interagao atuantes, o que importa é o carater competitivo entre elas.

Por exemplo, em sistemas magnéticos [5], a competicao entre a interagao de troca de
curto alcance, que favorece um alinhamento paralelo dos spins e a interagao dipolar de

longo alcance, que favorece um alinhamento antiparalelo, faz com que o sistema se quebre
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Figura 1.1: Evolugcao de dominios magnéticos com o aumento da temperatura em um ferro-
magneto de Heisenberg com anisotropia perpendicular e interagoes dipolares através de simulagao

Monte Carlo.

em dominios magnéticos do parametro de ordem. Nestes casos, o parametro de ordem ¢é
a magnetizacao do sistema e, este mede o grau de alinhamento dos momentos magnéticos
(spins).

Em duas dimensoes, algumas das fases morfologicamente bem definidas que frequente-
mente sao observadas na analise de tais sistemas, sao as fases de faixas e de bolhas. A

temperaturas suficientemente altas, esta ordem é eventualmente perdida.

A figura 1.1, mostra a evolugao da formacao de estruturas de faixas com o aumento
da temperatura em um estudo realizado em simulacao Monte Carlo. A ordem posicional
observada nestes sistemas significa que as correlagoes sao invariantes frente a translagoes
na rede. E, na fileira superior da figura, é observada também ordem orientacional, a qual

é uma invariancia frente a rotagoes espaciais.

O padrao de faixas quebra a invariancia rotacional do sistema e pode gerar uma fase



Figura 1.2: Estrutura de bolhas formadas em um sistema com interacoes de troca e dipolares

atuantes, na presenca de um campo externo, obtidas em uma simulacao de Langevin.

nematica, a qual é caracterizada por apresentar ordem orientacional mas nao posicional e,

as correlagoes espaciais decaem exponencialmente com a distancia.

Com a introducao de um campo externo no sistema a simetria do padrao de faixas
observado é quebrada pois este favorece uma direcao preferencial do alinhamento das faixas
e outras formagoes estruturais podem ser observadas, o que pode levar a uma significativa
mudanga no diagrama de fases. Outra estrutura frequentemente encontrada com a adi¢ao de
um campo externo homogéneo ¢ a fase de bolhas (mostrada na figura 1.2), que é observada

além da fase de listras (faixas) ja observada sem o campo externo.

Um grande nimero de modelos tém sido estudados com o intuito de explicar as pe-
culiaridades observadas em sistemas em duas dimensoes. Alguns modelos potencializam
a importancia de defeitos topoldgicos e predizem a ocorréncia de estados intermediarios e
transicoes de segunda ordem, outros sugerem uma transicao direta de primeira ordem a

um estado desordenado de alta temperatura, entretanto, evidéncias experimentais ainda
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Figura 1.3: Diagrama de fases de Ginzburg-Landau de [5].

sao raras na literatura.

Em 1982, Garel e Doniach [5] realizaram um estudo tedrico em um ferromagneto de Ising
dipolar na aproximacao de Ginzburg-Landau e, no diagrama de fases campo-temperatura,
observaram uma sequéncia de fases de faixas, bolhas e uniforme, apresentando sucessiva-
mente menor energia livre com o aumento do campo magnético como mostrado na figura
1.3, nela as linhas cheias sao os limites de cada fase e as linhas tracejadas sao os campos
criticos. Estudos em simulagao de Monte Carlo de um modelo de Ising-dipolar [7], também

apresentam este comportamento.

Recentemente, estudos experimentais em filmes magnéticos ultrafinos [1, 2] e tedricos
em um ferromagneto dipolar [3] e uma hipétese de escala para sistemas modulados proposta

por Portmann et al. [8], contestam esta imagem do diagrama de fases.

Experimentalmente, é observada uma transicao inversa analisando o sistema a campo
fixo e aumentando a temperatura. Observa-se uma sequéncia de fases uniforme-modulada-

uniforme no diagrama H — 7. Em [1], ao se resfriar uma amostra de Fe/Cu(100) a



campo magnético fixo, a fase de bolhas aparece em um intervalo muito pequeno a altas
temperaturas antes da saturagao. Na figura 1.4, nas imagens entre (a) e (e) a amostra é
resfriada mantendo o campo magnético fixo em H = 1467, entre (f) e (j), a temperatura

¢ mantida fixa em 7' = 350K e o campo magnético é aumentado a partir de zero.

N Ll A . I'\'[\ s €3 ‘
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Figura 1.4: Estudo experimental em Fe/Cu(100) através de microscopia SEMPA. (a) — (e)
H =146uT. (f) = (j) T = 350K (T/Tc = 0.99)/1].

Em [2] os autores observaram que ao aquecer (7' = 332.5K — 335.5K) uma amostra de
Fe/Cu(001) a um campo magnético constante esta, inicialmente saturada, transita para
um estado de equilibrio com o padrao de faixas, figura 1.5 (a) — (b). Nas imagens (¢) — (h)
a temperatura é mantida em 7" = 336.5K, a amostra é relaxada e as flutuacoes térmicas
fazem com que o dominio de faixas se quebre em vérios dominios menores, até que em (h)
¢é observado apenas um dominio de bolhas.

Em [8], o campo externo critico (onde ocorre a transigao entre as fases modulada e
uniforme) é proporcional & razao entre a magnetizacao de saturagdo dentro do dominio,
a qual é praticamente constante a baixas temperaturas, e o comprimento de modulacao

a campo zero, que inicialmente diminui rapidamente e, préximo a temperatura critica,



Figura 1.5: Estudo experimental em Fe/Cu(001) através de microscopia SEMPA. H = 156uT
[2]

decresce mais lentamente que a magnetizacao de saturagao. Com isto, eles observaram
um diagrama de fases exibindo uma forma de cipula, contradizendo o comportamento
monotonico observado em [5]. A figura 1.6 é uma visao esquemadtica para o diagrama de
fases apresentado pelos autores. Nela sdao apresentados os diagramas usando-se, em (a)
Ay >0e, em (b) Ay <0, onde A, =d — o é um expoente de escala discutido em [8], com

d a dimensao do sistema e « 0 expoente da interagao de longo alcance.

Em (3], foi observado que o diagrama de fases de campo médio de um ferromagneto bi-
dimensional em um campo externo, mostra uma transicao inversa entre uma fase modulada
e um fase paramagnética, como mostra a figura 1.7 apresentada pelos autores. Nesta figura

é possivel observar, que ao reduzirmos a temperatura mantendo fixo o campo externo,
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Figura 1.6: Diagrama de fases esquematico para o plano H-T. Em (a) para valores positivos de

Ay e, em (b) para valores negativos do mesmo.

vemos claramente uma transicao uniforme-modulada-uniforme.

Neste trabalho, estamos particularmente interessados em analisar as propriedades fisicas
de um ferromagneto bidimensional de Ising frustrado por interagoes dipolares. As interagoes
dipolares frustram o sistema pois nao é encontrada uma configuracao que minimize a en-
ergia de troca ferromagnética de Ising e a energia dipolar; como consequéncia o sistema se
organiza em estados que apresentam uma modulagao no parametro de ordem até atingir
seu estado de equilibrio.

Neste modelo bidimensional, os momentos magnéticos dos spins apontam na diregao
perpendicular ao plano e, sem a adi¢cao de um campo magnético externo, estes formam
um padrao modulado em que os spins se alinham em faixas de magnetizacoes com sinais
opostos, este é o padrao de estabilidade do sistema em baixas temperaturas. Adicionando
um campo externo ao sistema, é gerada uma diregao preferencial de alinhamento dos spins,
isto leva a perda de simetria do padrao de faixas anteriormente observado a campo nulo
e, em alguma regiao do diagrama de fases, é possivel observar o aparecimento de uma fase
com estruturas circulares (bolhas).

O trabalho esta dividido da seguinte forma. No capitulo 2 sera feita uma breve in-

troducao sobre as aplicagoes possiveis, em diferentes areas, com o dominio no entendimento
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Figura 1.7: Resultados analiticos em um modelo de Ginzburg-Landau de [3] mostrando a curva

reentrante no plano campo vs temperatura. U — fase uniforme, S — faixas e B — bolhas.

deste tipo de sistemas. Também sera introduzido o modelo obtido através da aproximacao
de campo médio.

No capitulo 3 sao apresentadas as solucoes para o modelo, obtendo-se as equacoes
de estado para este, sem a adicao de campo externo e, posteriormente, com a adicao de
um campo externo H homogéneo. Neste capitulo também ¢é realizada uma discussao dos
resultados obtidos, analisando o sistema como um todo e como se comporta o diagrama de
fases com as diferentes fases observadas em nossa andlise. No capitulo 4, apresentaremos
dois modelos mais simplificados no que diz respeito a estrutura das paredes de dominio e
faremos uma comparacao com o modelo de campo médio. No capitulo 5 sao apresentadas

as conclusoes sobre o trabalho realizado.



Capitulo 2

O Modelo

2.1 Motivacao

Muitos sistemas fisicos exibem padroes complexos abaixo de T,.. Estes padroes sao
originados devido a competicao de interacoes em diferentes escalas, isto é observado desde
sistemas de estado sélido até filmes magnéticos ultrafinos [9, 10, 11], sistemas fortemente
correlacionados [12, 13| e sistemas de matéria condensada mole [14, 15, 16, 17]. O es-
tudo destes materiais é de grande interesse nos campos da fisica, quimica e biologia, nao
apenas pela riqueza fenomenoldgica de suas propriedades, mas também pela grande im-
portancia comercial de tais materiais. Por exemplo, a partir de investigacoes nesta area,
foram possiveis varias inovagoes tecnoldgicas como transistores, microprocessadores, cir-

cuitos integrados, entre outros.

A presenca de estruturas em filmes magnéticos ultrafinos, por exemplo, tem grande
importancia em aplicacoes a memorias de computador, assim como a presenca de padroes
semelhantes em sistemas fortemente correlacionados pode nos mostrar a base do compor-

tamento dos supercondutores de alta temperatura critica [18].

Para que no futuro possamos fazer uso destes sistemas com aplicagoes em diversas areas
da ciéncia, é necessario que possamos entender e controlar o comportamento das interagoes
que levam a formacgao espontanea destas estruturas. Experimentalmente, ja é possivel

produzir sistemas auto-organizados [19]. Por outro lado, o entendimento tedrico da grande



diversidade de fases complexas encontradas nestes sistemas e como se da a formacao destas,
ainda é um desafio.

Tais estruturas sao observadas tanto em sistemas classicos de matéria condensada mole,
como exemplo copolimeros dibloco e coldides, quanto em sistemas quanticos, como exemplo
os filmes magnéticos. Isto pode indicar a presenca de uma classe de universalidade.

Nosso objetivo geral neste trabalho é avancar no entendimento dos mecanismos univer-
sais, os quais sao responsaveis pelas transicoes de fases e padroes complexos observados

nestes sistemas.

2.2 A aproximacao de campo médio

Em mecanica estatistica, poucos modelos podem ser resolvidos exatamente. Na maioria
dos casos é necessario a utilizacao de métodos de aproximacao. Uma das mais conhecidas
e utilizadas é a teoria de campo médio, que consiste em aproximar a fungao de partigao
do sistema para obter suas propriedades termodinamicas. Basicamente, substituem-se flu-
tuagoes e correlagoes por seu valor médio e, na pratica, tem-se um potencial médio atuando
sobre uma particula.

O objetivo agora é obter o modelo de campo médio de um sistema Ising bidimensional
com interagoes ferromagnéticas e dipolares competindo. Para tanto, faremos uso do método
variacional, o qual propoe aproximar a matriz densidade de equilibrio total, primeiramente
arbitraria, por um produto das matrizes densidade por particula, cujos parametros sao
ajustados variacionalmente de tal forma que a energia livre total do sistema seja minimizada

(veja apéndice A).
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2.3 Energia livre de campo médio do modelo de Ising dipolar
O Hamiltoniano do modelo de Ising dipolar é dado por
1
1,7 i

onde S; sao as variaveis de spin e h; é um campo magnético perpendicular ao plano do

filme, e

0—1 se 4,7 sao vizinhos proximos
- § outros casos .

Fazendo uso do método variacional, podemos obter a teoria de campo médio para este
hamiltoniano. Na expressao para a energia livre de campo médio variacional por particula,
a matriz densidade de prova é tomada como o produto das matrizes densidade de particula
Unica p = [[; p;, € as matrizes densidade estao sujeitas aos vinculos,

Si=+1 Si=+1
Em sistemas com interagoes competitivas como o que estamos estudando, é observada

uma magnetizacao global finita,
i
a qual apresenta, em baixas temperaturas, direcoes preferenciais na componente fora do
plano da magnetizacao local m;. A magnetizagao local m; é dependente da temperatura,
assim a tomaremos como parametro variacional do sistema.
Com estas consideragoes, obtemos o funcional da energia livre na aproximacgao de campo

médio na forma

1 1 1

i (2.5)
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Na expressao (2.5), o primeiro termo do lado direito é a energia interna do sistema, o
segundo contempla o campo externo aplicado e o ultimo termo ¢é a entropia.
Minimizando (2.5) com respeito ao parametro de ordem, ou seja, a magnetizacao local

m;, temos

m; = tanh |3 | h; + ZJm-mj , i=1,....,.N. (2.6)

J

A equacao 2.6 descreve um sistema com N equagoes nao lineares acopladas, assim, depen-
dendo da forma das interacoes, as solucoes podem ser bem complexas. Tomando como
exemplo o sistema que estamos estudando, no qual uma solucao possivel é o padrao de
faixas, esta solucao serd dependente da largura das faixas e, em regioes em que esta largura

cresce muito, teremos muitas equagoes a serem resolvidas.
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Capitulo 3

Diagrama de fases de campo médio

3.1 Solucgoes a campo nulo: equagoes de estado

Ao considerarmos interacoes competitivas em um sistema, uma solucao possivel é a
solugao de faixas, por exemplo, faixas verticais. Este padrao é observado mesmo sem
um campo externo aplicado ao sistema, assim, neste primeiro momento, consideraremos o
campo h; = H = 0. Estamos considerando um modelo de Ising em uma rede quadrada de
lado L. Esta solucao periddica de faixas verticais de semi-periodo h, implica as seguintes

condigoes:

May = —Mathy Vo ox,y (3.1)

Moy =May YV yy (3.2)

Assumindo estas condigoes e introduzindo transformadas de Fourier, o parametro de ordem
m; no espago de Fourier ¢ dado por
1 L—-1

Moy == 3 gy, e (3.3)

7 \/Nkz,kyzo
onde N = L x L, k= (ky,ky) e 7 = (z,y) e z,y = 0,....,L — 1 e ky,k, = 2mn/L com
n=0,£1,£2,...,£L/2 —1,+L/2. Aplicando a condicao (3.1) em (3.3), temos que

6ik~'F _ ei[kxx—l—kyy] — eikxxeikyy
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eikzxeikyy — _6ikz(x+h)€ikyy — _eikzxeikzheikyy
ehh = —1. (3.4)
Para que esta igualdade seja verdadeira, o argumento da funcao seno deve ser zero e o
argumento da funcao cosseno deve ser um muiltiplo inteiro negativo de =, entao k,h =
+(20+ 1)7 com 2 + 1 < h.
Agora, aplicando a condigao (3.2) em (3.3), temos que

eikzmeikyy _ eikzxeikyy/

eithuy — etk (3.5)

Esta condicao sé é satisfeita para todo y,y’, se k, = 0. Aplicando estas condigoes de
periodicidade das solugoes, reduzimos o ntimero de vetores de onda a h, tomamos k, = 0
e parametrizamos as solugoes apenas através de k,. Agora, a transformada de Fourier da

magnetizagao local m; em 1D pode ser escrita na forma

1 ik
My = —= > My e ", 3.6

e as equacoes de estado para o padrao de faixas podem ser escritas na forma,

m,, = tanh [\fﬁ (% kamkm> eikm] 7 (3.7)

onde tomamos n = z por estar em 1D. Aquin =0,....h =1, Ji, = Ji & Na soma,

y=0"
ky =22+ 1)n/hcoml=0,1,2,...e 2l + 1 < h. E a transformada de Fourier da matriz

de interacao J;; ¢ dada por

1 o 1 o
Ty = 5 A = S e 35)
k ke
usando
Z 6“;'77 — N(;E’O N Z eikﬁn = h(Ska . (39)



De modo a obter as amplitudes m,, puramente reais, a condigao m_z = mp deve ser
satisfeita, bem como J j = J;. Aplicando estas condigoes de periodicidade da solucao
de faixas, abrimos as exponenciais complexas e explicitamos as partes real e complexa na
solugao, com isso obtemos uma solucao geral valida para qualquer valor fixo da largura de
listras h,

= > [2Re(my, )cos(kyn) — 2Im(my, ) sen(k,n)]

k>0

= tanh b > Ik [2Re(mi, )cos(kyn) — 2Im(my, )sen(k,n)]| (3.10)

kz>0

onde § = 1/kgT e é tomado kg = 1. Esta expressao nos dda um sistema de h equagoes
transcedentais acopladas a serem resolvidas para h amplitudes de Fourier independentes
my.

A energia livre para este sistema pode ser escrita na forma

Farp = _2h Z Tl 2 + Q;h S0+ m) (1 +m) 4 (1= m) (1 = my)] . (3.11)

com
Ji, = 20(cosk, + 1) — S(k,,0) , (3.12)

seguindo a notagao utilizada em [4]. O termo entrdpico nao foi transformado pois isto nao
reduziria sua complexidade, e
S(kz,0) = Z—cos (kpx;) (3.13)
i

é uma fungao par com respeito a k,. A expressao (3.13) pode ser reescrita na forma

S(kz,0) =2 i cos(k,x)R(z) +2¢(3) , (3.14)
r=1
onde
- 1 [ dy _ 2
R(x) = y:ZOO (an +y2)3/2 ~ /700 (332 +y2)3/2 - x2 ) <315)
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é a soma sobre uma linha a uma distancia « perpendicular a diregao de k, e ((z) é a funcao

Zeta de Riemann, com ((3) ~ 1.202. Com isto, (3.13) pode ser reescrita sob a forma

< cos(ky 272
S(k,.,0) z4zw8§02$)+2g(3) = k2 — 2k, | +%+2§(3), (3.16)
r=1
(6]
9 272
Jy, = 20(cosky + 1) — kI + 27|k, | — 5 2¢(3) . (3.17)

As condigoes termodinamicas do sistema sao obtidas minimizando (3.11) com respeito a
magnetizacao local m;. Ao reduzirmos a temperatura a partir da fase desordenada, onde os
my =0V k, em T, é observado um modo m; com amplitude nao nula, e esta temperatura

¢ justamente o valor de Ji, neste modo,

T, = max Jy , (3.18)
k

onde este é o valor de k para o qual J; tem um méximo. Assim, nesta temperatura ¢é
observado uma transi¢ao de segunda-ordem entre uma fase ordenada (modulada) e uma
fase desordenada.

Este sistema foi analisado por Pighin e Cannas [4] para valores de ¢ entre 0 e 4 e duas
possiveis configuracoes para o estado fundamental, a solucao antiferromagnética e a solugao
de faixas.

Neste capitulo estenderemos a andlise deste sistema a valores maiores de § (até 0 =
10), com principal interesse no comportamento da fase com modulacdo de faixas e na
configuracao do diagrama de fases em questao neste intervalo.

Analisamos numericamente a solugao (3.10) para diferentes valores de §, o qual é a razao
entre os parametros de interacao de troca e dipolar. Como ja era esperado, observamos
que para um mesmo valor de J fixo a diferentes temperaturas, o h que minimiza a energia
é diferente. A baixas temperaturas o h de equilibrio para um dado § é grande e decai

monotonicamente com o aumento da temperatura, como mostrado na figura 3.1.
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Figura 3.1: Variacao na largura das listras com a temperatura para diferentes valores de §.

Para 0 pequeno, este comportamento com a temperatura é aproximadamente constante,
pois mesmo em baixas temperaturas o h de equilibrio é pequeno. Em uma aproximagao
de campo médio isto ja era esperado pois para T' < T, a amplitude de modulacao diminui
com o aumento da temperatura, indo a zero em 17" = T,, onde hé uma transicao de segunda-

ordem da fase modulada para uma fase homogénea.

Estudos tedricos baseados em paredes de dominio [20, 21] predizem um decréscimo ex-
ponencial do h de equilibrio com a temperatura até uma escala de comprimento atomica
muito préximo a temperatura de transicao T,.. Experimentalmente, os resultados a esta
questdo ainda sdo um pouco controversos [22, 23]; em [22] um estudo experimental em
Fe/Ni/Cu(001) usando microscopia eletronica de fotoemissao, mostrou que a largura do
dominio de faixas decresce exponencialmente quando o sistema se aproxima de T,. Port-
mann et al. observaram em [23], que em um pequeno intervalo de temperaturas proximas
a temperatura de transicao, o padrao de faixas, que é um padrao estacionario a baixas

temperaturas, torna-se movel.

Em concordancia com [4], também observamos que a dependéncia do semi-periodo da

modulagdo h com a razao entre a intensidade de interacao de troca e dipolar d se da de
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forma exponencial e, para grandes valores de ¢ a T=0, o h de equilibrio obedece a relacao

h(8) ~ €%/, como observado na figura 3.2 (a).

100 x

@ S

h@) .| -

oo

Figura 3.2: Variacao da largura de equilibrio das listras em funcao dos valores de § entre 2 e 10

para T = 0 em escala log-linear em (a). Temperatura de transicao para 2 < 6 < 10 em (b).

=—= 71=0.22
+— 1=0.06
~—= 1=0.0005 -

25

Figura 3.3: Mudanca no perfil da magnetizacao com a temperatura para h = 10 e § = 10.

7=0.99,0.22,0.06 e 5 x 10~* respectivamente.
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Figura 3.4: Contorno do padrao modulado de faixas para h = 10 e § = 10 modificado pela

temperatura.

Os valores de h que minimizam a energia livre do sistema para valores de ¢ no intervalo
2<6<10aT =0, foram obtidos numericamente utilizando o software Mathematica,
bem como os valores da temperatura de transicao neste intervalo, de acordo com a relacao
(3.18), na figura 3.2 (b).

O perfil da fase modulada é mostrado na figura 3.3. Os mesmos foram obtidos através
das equagoes transcedentais de campo médio. A figura exibe a mudanga no perfil da
magnetiza¢ao com a temperatura reduzida 7 = (T, — T) /T..

Vemos que em baixas temperaturas o sistema exibe um perfil bem definido, tipo onda
quadrada, os spins apresentam uma configuracao periddica simétrica. Com o aumento da
temperatura este perfil comega a assumir uma forma senoidal com amplitudes cada vez

menores, até que proximo a temperatura de transicao a amplitude de modulagao é

A figura 3.4 mostra o grafico de contorno do perfil da magnetizagao variando com a
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temperatura.

As linhas de estabilidade, ou seja, os valores do h de equilibrio para diferentes 6 sao
mostrados na figura 3.5. E possivel observar que para grandes valores de § as linhas de
estabilidade se acumulam préoximo a linha de transicao 7T, entre a fase com modulacao de

faixas e a fase ferromagnética desordenada.

Figura 3.5: Linhas tracejadas sao linhas de estabilidade para a solucao de listras de Campo

Meédio. Linha cheia é a linha de transicao.

Este efeito j4 havia sido observado por Piguin e Cannas em [4], onde o estudo foi
realizado para valores de 0 entre 0 e 4. Eles observaram que em algumas regioes, devido
a metaestabilidade crescente com o valor de ¢, a solugao de faixas nao ¢ a solugao estavel.

Nestas regioes aparecem solugoes compostas por faixas com larguras diferentes, os quais

T [23.0 23.5 24.0 24.5 25/0 255 26.0 26.5 27.0 27.5 8.0 [28.5(29.0| 29.5 30.0 30.5 31

h 13331 30 28 26 24 23 21 20 19 17 16 15 14 13 12 11

Figura 3.6: Valores do h de equilibrio para temperaturas fixas a § = 10.
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sao chamados estados hibridos.

Em nosso estudo, observamos uma grande metaestabilidade no sistema ao aumentarmos
o valor de 0. Para grandes valores de §, o h de equilibrio varia muito rapido com a
temperatura, como mostra a tabela 3.6. Nela é mostrado o h de menor energia para cada
valor de temperatura para 6 = 10. Os valores de temperatura mostrados na tabela sao
altos com referéncia a temperatura de transicao que, para 6 = 10, é T, = 31.919, mas esta
taxa de variagao ocorre para todo intervalo de temperatura, de forma que, para T = 4.0

(1 =0.87), o h de estabilidade do sistema é h = 130.
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3.2 Solugoes com campo externo: equacoes de estado

Em um ferromagneto de Ising-dipolar em duas dimensoes, a solugao de faixas observada
a campo nulo é perfeitamente simétrica. Nesta configuragao, os sitios da rede quadrada de
lado L considerada na secao 3.1, sao ocupados por variaveis de Ising 0 = +1. Estes estao
acoplados pela interagao de troca de curto alcance e frustrados pela interacao dipolar de
longo alcance. Ao adicionarmos um campo externo homogéneo ao sistema, este, junto com
a interagao de troca, favorece um estado espacialmente uniforme, o que leva a uma quebra
da simetria up-down na solucao de faixas.

Com o aumento do campo magnético aplicado (o qual consideraremos positivo), a
direcao up dos spins serd privilegiada, levando a um “alargamento” das faixas neste sentido
e um consequente “estreitamento” das faixas de spin down.

Na segao 3.1 a simetria da solugao de faixas é explicitada pela condic¢ao (3.1), a qual nao
poderd ser considerada nas solugoes com campo externo pela perda desta simetria. Agora,
precisamos também levar em conta os modos de Fourier pares nas solugoes, os quais foram
negligenciados na se¢ao 3.1 por serem sempre nulos.

Com estas consideracoes, o sistema ¢ dado por 2h equagoes transcedentais acopladas
para 2h amplitudes de Fourier mz, com h sendo o semi-periodo; a partir deste ponto
tomaremos 2h = .

Agora, a transformada de Fourier para o parametro de ordem é dada por

1 ”
My = —= » my, e (3.19)
ey
onde k, agora inclui os modos pares e é dado por k, = mn/hcomn = —h+1,...,0,....;h. As

equagoes de estado para o sistema com campo externo para o padrao de faixas assimétricas

pode ser reescrito na forma

m, = tanh {ﬁ

1 ikzn

com Ji, dado pela expressao (3.17) e f = 1/kgT com kg = 1.
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A solugao geral obtida para este padrao é dada por

1
ﬁ kgo[ZRe(mkz)COS(kxn) — 2Im(my, )sen(k,n)]

= tanh {5

H + (1)\ > Ji.[2Re(my, )cos(kyn) — 2Im(mkz)sen(kxn)])] }(3.21)

kz>0

A energia livre, agora inclui o termo que descreve o campo H homogéneo e é escrita como

fur = —21)\ % Jie, |, |2+ 2;)\ ;[(1 +m;) In(1 +m;) + (1 —m;) In(1 — my)]
1 1
—BIHQ—XZi:Hmi. (3.22)

De forma andloga ao que fizemos na sec¢ao 3.1, as condigoes termodinamicas do sistema
sao obtidas a partir da minimizagao da energia livre (3.22) com relacao ao parametro de
ordem m;.

Para analisar este padrao de modulacao, trabalharemos fixando a intensidade relativa
entre as duas interagoes 0. Fixando 0 = 6.0, observamos como o sistema evolui com o
aumento do campo magnético homogéneo aplicado.

O perfil da modulagao pode ser observado na figura 3.7. Fixamos uma temperatura e
observamos o comportamento da modulagao com o aumento do campo magnético externo
aplicado. Na figura da esquerda consideramos uma temperatura baixa, 17" = 2.0, e a
campo nulo obtemos o perfil perfeitamente simétrico esperado, com o aumento do campo
magnético, vemos que a direcao up da orientacao de spins esta sendo privilegiada. Isto
acontece, pois escolhemos valores positivos para H o que faz com que o sentido positivo de
orientacao das faixas seja favorecido com o aumento do campo. Com valores ainda maiores
do campo, o sistema tende a um estado uniformemente magnetizado. Como vimos no
estudo a campo nulo, a amplitude de modulagao diminui com o aumento da temperatura,
indo a zero para temperaturas suficientemente altas. Neste caso, com H # 0, a figura da
direita mostra a modulacao dos perfis para uma temperatura alta para esta configuracao
(com § = 6.0, a transi¢ao ocorre em T ~ 16.4 a campo nulo, ja o ponto de transigdo em

T = 15.5 ocorre para H = 0.301), onde é possivel observar que a amplitude de modulacao
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Figura 3.7: Mudanca no perfil da magnetizacao com o aumento do campo externo a uma

temperatura fixa para 6 = 6.0.

nao vai a zero préximo a transicao; isto acontece pois a presenga do campo magnético
favorece um estado homogeneamente magnetizado mas diferente de zero, fazendo com que
o sistema sofra uma transicao em 7T, para um estado ferromagnético com magnetizagao

proporcional ao campo aplicado.

E interessante também analisarmos como se d4 esta dependéncia da largura das faixas,
ou seja, como se comporta o comprimento da modulagao com o crescimento do campo
magnético.

A figura 3.8 mostra as solugoes de campo médio para T = 2.0. A esta temperatura o
campo critico observado, valor de campo no qual a largura das faixas diverge, ¢ H. ~ 0.345.
Na figura sao apresentadas trés curvas, a curva formada por asteriscos pretos exibe a largura
das faixas A, a curva destacada por triangulos vermelhos mostra a componente positiva da
magnetizacao A", a qual segue o comportamento da largura das faixas e também diverge, a
curva com circulos azuis mostra os componentes negativos da magnetizacao ou assimetria
A~, esta decresce lentamente a partir de um certo valor em H = 0. Para H > H,. o estado
ferromagnético apresenta menor energia livre. No entanto, a real divergéncia na largura das

faixas nao foi possivel alcancar por limitagoes computacionais sobre o problema variacional
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Figura 3.8: Largura das faixas \ (asteriscos pretos), componente positiva da magnetizacao \*
(triangulos vermelhos) e a assimetria A~ (circulos azuis) em fungao do campo magnético para

T = 2. Inset: fits de acordo com previsoes analiticas da referéncia [6].

que esta sendo resolvido. Mas, entao qual seria o comportamento real da largura das faixas
préximo ao campo critico?

Recentemente, Johansen et. al. [6] obtiveram resultados exatos para estes parametros
em um modelo com paredes estreitas a temperatura zero. Nesse trabalho, eles obtiveram

que a largura da faixa a 7' = 0 diverge como uma lei de poténcia:
Ao (H — H,)™ V2%, (3.23)

De modo a comparar nossos resultados, e comprovar que se comportam da mesma
maneira a baixas temperaturas, fitamos nossos dados para T = 2 com a lei de poténcias
préximo ao campo critico e obtivemos uma o6tima concordancia com as predigoes exatas
para o modelo de [6] em 7' = 0. Os fits sdo mostrados no inset da figura 3.8.

Uma importante conclusao é que a divergéncia da largura das faixas em um valor critico

do campo implica em uma transicao continua da fase modulada para a fase homogénea, em
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desacordo com usuais expectativas. Nas solu¢oes numéricas é possivel observar que faixas
com larguras finitas continuam a existir acima da linha critica, estas faixas representam
solugoes metaestaveis com energia livre maior que a energia livre do estado ferromagnético,
gerando um cruzamento em algum valor de campo. No entanto, isto nao implica em uma
transicao de primeira ordem de forma que a solu¢cao com minima energia livre abaixo da
linha critica corresponde a uma largura de faixa continuamente crescente, a qual diverge

em um valor de campo critico, tendendo de forma continua para a solugao homogénea.
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3.2.1 Diagrama de fases

A figura 3.9 mostra a linha de transigao entre as fases modulada e ferromagnética. Esta
linha foi obtida através de um programa que minimiza a energia livre numericamente com
relagdo ao parametro de ordem do sistema usando o método Simulated Annealing (veja

apéndice B).
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Figura 3.9: Diagrama de fases campo versus temperatura para § = 6.0.

No programa que minimiza a energia livre do padrao de faixas assimétricas, fixamos a
intensidade 0 = 6.0 e, para um h e uma temperatura fixa, obtemos o valor da energia livre
para um dado valor de campo H. O mesmo procedimento é realizado para minimizar a
energia livre do estado ferromagnético com os mesmos valores de 9, T' e H.

Rodamos os dois programas paralelamente observando o valor da energia livre nos dois
casos, mudamos H e rodamos novamente até encontrar o campo magnético critico H. onde
ocorre a transicao, ou seja, o campo para o qual a energia livre do estado ferromagnético
passa a ser maior do que a energia do padrao de faixas. De posse desta informagao,

minimizamos a energia livre do padrao de faixas para diferentes valores do semi-periodo
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da modulagao h de forma a obter o valor que gera a menor energia para esta configuracao.
Este procedimento foi realizado para todo o intervalo de temperatura que corresponde a

temperatura proxima de zero até a transigao para é = 6.0.

Com esses dados, obtemos o diagrama de fases H versus T', exibido na figura 3.9. O
grafico mostra uma transicao inversa uniforme-modulada-uniforme, como ja era esperado
a partir de resultados tedricos prévios obtidos em um modelo de Ginzburg-Landau [3] e
experimentais em filmes ferromagnéticos ultrafinos [1]. Reduzindo a temperatura a partir
da fase homogénea, o campo H que torna a fase modulada o estado de equilibrio para
o sistema aumenta muito rapidamente até um H ~ 0.48 a uma temperatura T ~ 12.5,
a partir de onde H. comeca a diminuir, a linha critica decai continuamente até T' ~ 5.0,
entdo o campo critico se mantém aproximadamente constante (H,. &~ 0.35) até temperaturas

baixas.

Nosso diagrama estd em concordancia com o obtido pelos autores em [3], visto que
o limite de validade da aproximagao utilizada no modelo da referéncia é T'/T, ~ 0.6. No
modelo Ginzburg-Landau estudado, ao reduzir a temperatura, a largura das faixas passa a
um regime de saturacao. Em altas temperaturas é observado uma pequena regiao onde a

fase de bolhas é a configuracao de equilibrio.

Embora solugoes de bolhas estejam em competicao com a solucao de faixas e também
possam ser termodinamicamente estaveis em alguma regiao do diagrama de fases, o dominio
de estabilidade desta configuracao é muito pequeno. Em nosso sistema, um modelo de Ising
em uma rede quadrada, estas solugcoes nao sao bolhas continuas que diminuem a energia,
mas sao bolhas hexagonais ou quadradas, bolhas em uma rede. Nestas configuragoes, é
muito provavel que se obtenha uma energia livre maior que na configuracao de faixas

assimétricas em grande parte do diagrama H x T

Em [1] os autores obtiveram, ao resfriar uma amostra de Fe/Cu(100) a campo fixo, que
a fase de bolhas aparece em uma pequena regiao (7' = 333K — 327K) antes de o sistema
passar a uma fase uniforme. E possivel que estas imagens correspondam a configuracoes

metaestaveis, porém de vida longa, mas nao se sabe ao certo se as configuragoes observadas
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experimentalmente a baixas temperaturas sao as configuragoes de equilibrio do sistema.
Em [7], através de simulagao Monte Carlo em um sistema de Ising-dipolar 2D, foi
observada uma descontinuidade no diagrama H versus 1, onde n é um parametro que define
a quebra de simetria frente a rotagoes de m/2, a uma temperatura fixa. Este parametro
assume o valor 1 em um estado de faixas perfeitamente ordenado e 0 para qualquer fase
com simetria rotacional /2. Os autores mostram “saltos” no valor da magnetizagao para

trées valores de campo externo, H ~ 0.84, H ~ 1.34 ¢ H ~ 2.40.
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3.2.2 Analise das energias

De forma a compreender o que gera esta reentrancia no diagrama de fases analisamos
dois valores fixos do campo magnético, H = 0.3, ponto no qual o padrao de faixas é o estado
de equilibrio até temperaturas baixas e H = 0.4, onde o estado ferromagnético passa a ser

o estado de equilibrio a partir de T' ~ 7.5 até temperaturas baixas.

H=0.3

-10,72

-10,74

-10,76

-10,78

energia livre
energia livre

11 -- faixas -
— ferro

| | ! -10,82)
5 10 15 15,35 154 15,45 155

-10,8

Figura 3.10: Diagrama T x Energia livre para § = 6.0, para um campo magnético fixo H = 0.3.
Linha tracejada sao os valores de energia para o padrao de faixas e a linha cheia relativa a fase

ferromagnética.

A figura 3.10 mostra o grafico da energia livre em relacao a temperatura para H = 0.3.
Neste vemos que as energias do padrao de faixas assimétricas e do estado ferromagnético
sao bem proximas. A energia de faixas é menor que a energia ferro para todo o intervalo
de temperaturas, até que em 7' ~ 15.5 as duas energias se encontram, exatamente como
esperavamos a partir do diagrama 3.9 onde a transicao para H = 0.3 ocorre em T =~ 15.52.

A energia livre do nosso sistema é composta por trés termos, o termo devido a energia
interna, ou seja, a interacao de troca mais a interacao dipolar, a entropia e um termo
relativo ao campo magnético aplicado. Queremos entender o que estd dando origem a
reentrancia no diagrama de fases, seria um dos termos que compoe a energia livre ou a

competicao gerada por estes termos seria a responsavel?
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Figura 3.11: Diagrama T x Energia e T x Entropia respectivamente, para 6 = 6.0 e H = 0.3.
Linha tracejada sdao os valores de energia para o padrao de faixas e a linha cheia relativa a fase

ferromagnética.

A figura 3.11 mostra os graficos da energia interna e da entropia em funcao da tem-
peratura para H = 0.3, respectivamente. Para este valor de campo, a energia interna do
padrao de faixas é menor que a do estado ferromagnético para todo o intervalo de tem-
peraturas, até se encontrarem em 7 ~ 15.5, onde ocorre a transicao. Ja no grafico da
entropia, partindo de altas temperaturas, o padrao de faixas possui menor entropia do que
o estado ferro até uma temperatura 7' ~ 11.2, onde ocorre um cruzamento e a entropia do
estado ferro passa a ser menor até temperaturas baixas. Estas curvas nos mostram que, ao
passo que reduzimos a temperatura, com a mesma regularidade nos dois estados, o estado
ferromagnético exibe uma perda na entropia mais acentuada que o padrao de faixas.

Se observarmos este ponto no grafico 3.9, vemos que este se localiza dentro da regiao
onde o padrao de faixas é o estado de equilibrio e nao é responsavel diretamente pela
transicao. No gréafico 3.12, que mostra a magnetizacao do sistema para todo o intervalo
de temperaturas para o padrao de faixas e ferromagnético, esta temperatura 7' ~ 11.2
encontra-se em uma regiao em que a magnetizacao do padrao de faixas comporta-se de

forma irregular.
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Figura 3.12: Grafico da magnetizacao em fung¢ao da temperatura para H = 0.3.

Vimos que para H = 0.3 a energia livre do padrao de faixas é menor que a do estado
ferro para todo o intervalo de temperaturas. Agora, a figura 3.13 mostra o grafico da
energia livre em funcao da temperatura para o padrao de faixas assimétricas e para o

estado ferromagnético para H = 0.4.

Vemos que as energias livres sao muito préximas em todo o intervalo de temperaturas,
mas se observarmos na figura 3.14, onde 3.13 é ampliado em dois intervalos de T especificos
(a esquerda T'~ 5.5 — 8.5 e a direita T' ~ 14.5 — 14.8), a direita observamos a aproximagcao
das energias dos dois estados até a juncao de ambas em 7' ~ 14.7, e a partir deste ponto
a energia livre do padrao de faixas tangencia a energia livre do estado ferromagnético
até temperaturas mais altas. Este comportamento nos mostra uma transicao continua
do estado modulado para o estado homogéneo, e estd em concordancia com 3.9 onde a
transicao de fases modulada-uniforme ocorre em T ~ 14.72 para H = 0.4. Na figura
da esquerda vemos que, em T ~ 7.5, as energias livres se cruzam, ou seja, partindo de
baixas temperaturas a energia livre do estado ferromagnético é menor que a energia livre

do padrao de faixas. Este comportamento na transicao nos leva a pensar que trata-se de

32



H=0.4
' T

T 1 T

_8_ —
()]

S °r .

.C_E i |
(@)

O 10\ .
c

(D] | |

-~ faixas
1= | — ferro n
C L | L | L | ]
5 10 15

T

Figura 3.13: Diagrama T x Energia livre para § = 6.0, para um campo magnético fixo H = 0.4.
Linha tracejada sao os valores de energia para o padrao de faixas e a linha cheia relativa a fase

ferromagnética.

uma transicao de primeira ordem, o que nao é verdade.

Como discutido anteriormente, na anélise da assimetria das faixas, por limitagoes com-
putacionais nao conseguimos alcancar valores suficientemente altos do comprimento de
modulacao, o qual diverge na transicao, mas como vimos nossos resultados estao em boa
concordancia com os resultados obtidos em [6]. Sendo assim, este cruzamento é observado
pois, para campos acima do campo critico, solucoes de faixas com largura finita ainda
existem como solucoes metaestaveis, com energia livre maior que a energia da solugao

ferromagnética.

A figura 3.15 ilustra o diagrama da energia livre em func¢ao da temperatura para trés
valores de h (semi-perfodo das faixas) fixos e também para o estado ferromagnético. E
possivel ver que a linha com h = 20 esta bem acima da linha que representa a energia da

solucdo homogénea. Para h's maiores, notamos uma aproximacao das linhas respectivas a
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Figura 3.14: Zoom no gréfico 3.13 para explicitar os cruzamentos das energias.
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Figura 3.15: Diagrama T x FEnergia livre para 6 = 6.0, para um campo magnético fixo H = 0.4,

para trés valores fixos de h e solugao ferro.
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Figura 3.16: Diagrama T x Energia para § = 6.0 e H = 0.4.

estes valores em relacao ao estado ferro, ou seja, para comprimentos de modulacao maiores
obtemos menores energias livres.

Se pudéssemos, numericamente, aumentar o h indefinidamente, observariamos a di-
vergéncia na largura das faixas e a linha que descreve a energia livre do padrao de faixas
tangenciaria a linha relativa ao estado ferromagnético a partir da transicao, que ocorre em
T ~ 7.5, até temperaturas baixas, o que é esperado em uma transicao de fases continua.

A figura 3.16 mostra o grafico da energia interna em fungao da temperatura para H =
0.4. Da mesma forma que em 3.11, a energia de faixas é menor que a energia ferromagnética
para todo o intervalo de temperaturas, embora com valores bem mais proximos para este
valor de campo.

Na figura 3.17, vemos o gréafico da entropia em funcao da temperatura para H = 0.4.
As duas linhas sao bem préximas para todo T'. Partindo de altas temperaturas, a entropia
de faixas é menor que a entropia ferro, até que em 7'~ 11.8 ha o cruzamento das entropias
dos dois estados e a entropia do estado ferromagnético passa a ser a de equilibrio até

temperaturas baixas.
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Figura 3.17: Diagrama Entropia x T para d =6.0 e H =0.4.

Este comportamento também foi observado nas entropias para H = 0.3 onde hd um
cruzamento em torno de T ~ 11.2. Este ponto T" ~ 11.8, quando observado em 3.9,
encontra-se dentro da regiao em que o padrao de faixas é o estado estavel, portanto, também

nao é responsavel direto pela transicao.

A figura 3.18 mostra a magnetizacao do sistema para o estado ferromagnético, para o
padrao de faixas e para o estado de equilibrio, ou seja, esta linha possui valores da magne-
tizagao do padrao de faixas e ferromagnético para temperaturas em que estes apresentam

menor energia.

Em altas temperaturas as trés linhas apresentam pontos com valores iguais, em 7' ~ 14.8
a magnetizacao do padrao de faixas comeca a apresentar valores menores que a magne-
tizacao do estado ferromagnético, e estes apresentam um aumento gradativo ao passo que
a temperatura é reduzida. Ao se aproximar da transicao a magnetizacao do padrao de faixas
passa a aumentar mais rapidamente alcancando um valor em torno de 0.85, até que em
T ~ 7.4, temperatura na qual ocorre a transicao, esta assume um valor aproximadamente

constante até temperaturas baixas.

Desta andlise das energias que compoem a energia livre do sistema concluimos que,

tanto a transicao da fase homogénea para a fase modulada a altas temperaturas quanto a
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Figura 3.18: Grafico da magnetizacao em funcao da temperatura para H = 0.4.

transicao inversa da fase modulada para uma fase homogénea a baixas temperaturas, sao
transicoes continuas. Agora precisamos nos certificar do que realmente estd gerando esta

transicao inversa que restaura a invariancia espacial do sistema a baixas temperaturas.

A estabilidade de uma fase simétrica, restaurada a partir de uma fase em que a simetria
havia sido quebrada, a baixas temperaturas, pode ser atribuida a competicao entre a energia
e a entropia quando a temperatura ou algum outro parametro de controle termodinamico
¢é variado. Esta quebra de simetria ja foi relatada muitas vezes, um caso conhecido cor-
responde a “fusao inversa” e ao “congelamento inverso” [24]. Nesse trabalho os autores
afirmam que “a fusao inversa ocorre se, e somente se, a entdo chamada fase ’ordenada’
(cristal) admite mais entropia que o estado ’desordenado’; isto pode ocorrer, por exemplo,
se em uma fase liquida alguns dos graus de liberdade dos constituintes elementares estao

congelados, e fundem na fase cristalina.”

Em sistemas de spins, como nosso modelo para filmes ferromagnéticos ultrafinos, o

fenomeno de congelamento inverso foi observado principalmente em descrigoes tedricas de
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vidros de spin e modelos desordenados, nos quais a frustracao conduz a uma contribuicao
entrépica complexa [25, 26, 27, 28|.

E conhecido que o fendmeno da reentrancia muitas vezes ocorre devido a efeitos entropicos.
Em nosso sistema, em baixas temperaturas, a entropia é aproximadamente zero, e nesta
regiao os perfis estao saturados, como observamos anteriormente. Nesta regiao, um au-
mento importante na entropia pode ocorrer quando os m.s deixam de tomar valores ex-
tremos, e isto ocorre primeiramente nas paredes de dominio. De forma a analisar este
comportamento e entender se este influencia o aparecimento da reentrancia no diagrama
de fases, estudamos, em comparagao com nosso modelo de campo médio completo, dois
outros modelos os quais diferem apenas na estrutura das paredes de dominio: um modelo
“sharp-wall”, no qual as transicoes entre magnetizagoes positivas e negativas no padrao de
faixas sao abruptas, e um modelo o qual chamamos de “two-spin-wall”, onde as transicoes
envolvem dois spins.

Iremos analisar de forma detalhada cada termo componente da energia livre, energia,
entropia e magnetizagao, e observar como se comportam em compara¢ao com o modelo

completo, bem como o comportamento do diagrama de fases de cada modelo.
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Capitulo 4

A transicao inversa

Na secao 3.2 do capitulo 3 analisamos o padrao de faixas assimétricas em nosso modelo
de campo médio. Vimos que o comportamento das energias que compoem o modelo, quando
analisadas individualmente, ¢ muito semelhante, tanto na regiao em que o padrao de faixas
é o padrao de equilibrio até temperaturas baixas (H = 0.3), quanto na regiao em que é
observada a reentrancia (H = 0.4).

Apenas os graficos das energias livres apresentam uma diferenga real de comportamento
nos dois casos, para H = 0.3. A energia livre do padrao de faixas é menor que a energia
livre do estado ferromagnético em todo o intervalo de temperaturas, enquanto que para
H = 0.4 as energias livres se encontram em T ~ 7.5, explicitando o ponto onde ocorre a
reentrancia para este campo.

Toda esta analise elucida de forma detalhada o papel de cada termo na composicao da
energia do sistema, mas nao esclarece categoricamente o que realmente é responsavel pela
reentrancia. Para isso, estenderemos nossa andlise a dois outros modelos descritos por uma

estrutura mais simplificada, os quais sao definidos na sequéncia.
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4.1 Modelos

4.1.1 Sharp-wall

Este é um perfil com paredes de dominio do tipo Ising, onde

myo se j1<a
m; = N (4.1)
—my caso contrario.
Este perfil possui trés parametros, a magnetizacao nos dominios mg, a posicao da parede
de dominio a e o periodo do padrao de faixas A que, seguindo a defini¢ao usada no capitulo
anterior, é dada por A = 2h.
No modelo sharp-wall a energia livre é minimizada com relacao a myg; este parametro, a
magnetizagao do sistema, assume apenas um valor, sendo positivo no semi-periodo adotado

e negativo quando o padrao se repete.

4.1.2 Two-spin-wall

Neste modelo o dominio das paredes consiste de um acoplamento de spins os quais
podem ajustar sua magnetizacao independentemente da magnetizacao de dominio, e pode

ser definido como,

mo se j<a

;= my se j=a+1 (4.2)
—my se j=a+?2
—My caso contrario.

Neste modelo ¢ adicionado um novo parametro em comparacao com o modelo sharp-wall,
a magnetizacao dentro da parede de dominio mq, ou seja, este ¢ um perfil com quatro
parametros.

No modelo two-spin-wall, a energia livre é minimizada com relacao a mg e m;. A
magnetizagao do sistema pode assumir dois valores, um valor mg, o qual assume as con-

figuracoes positiva e negativa tal como adotado no modelo sharp-wall, e um segundo valor
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m; intermediario situado nas paredes de dominio, o qual também assume o valor negativo
correspondente.

A figura 4.1 mostra os perfis representativos dos trés modelos que foram estudados. Os
perfis foram gerados para uma temperatura e um valor de campo fixo. Vemos que para
o valor de campo escolhido (H = 0.1), a simetria do padrao de faixas ja foi perdida. A
linha com quadrados vermelhos ilustra o modelo sharp-wall e é possivel observar que todas
as magnetizagoes possuem o mesmo valor. A linha com circulos azuis ilustra o modelo
two-spin-wall e mostra o parametro m; na parede de dominio que o diferencia do modelo
sharp-wall. A curva com asteriscos pretos exibe o modelo completo, no qual os spins nas

paredes de dominio variam com a mudanc¢a na temperatura.

[EEN
A
-+

— MF wall
—a Sharp-wall

-0,5- +—s two-spin-wall

0 10 20 30 40

Figura 4.1: Perfil da magnetizacao dos trés modelos estudados. As amplitudes foram deslocadas

para ilustrar melhor a forma de cada perfil.
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Seguindo a analise realizada para o modelo completo, nestes dois modelos minimizamos
numericamente a energia livre do sistema com relagao ao parametro de ordem, a magne-
tizagao local.

Em coeréncia com o estudo que fizemos com o modelo de campo médio no padrao
de faixas assimétricas, nestes dois modelos também fixamos § = 6.0 em nossa analise.
Assim, no programa fixamos 6 = 6.0 e, para um h, T e H fixos, fazemos uma varredura
na assimetria das faixas, ou seja, analisamos a energia livre gerada em cada configuracao
de perfil possivel ao semi-periodo h escolhido. Desta forma, obtemos o quao assimétrica
é a faixa que gera a menor energia. Paralelamente, rodamos o programa que minimiza
numericamente a energia livre do estado ferromagnético para a mesma temperatura 17" e
campo H.

Com este procedimento, para uma 7T fixa vamos alterando H até obter H,, ou seja, o
campo magnético critico no qual a energia livre de faixas passa a ser menor que a energia
livre ferromagnética. De posse desta informacao (H,), para T e H fixos rodamos o programa
que minimiza a energia de faixas para diferentes valores de h, de forma a obter o h que
minimiza a energia livre do sistema.

Este procedimento foi realizado para ambos os modelos, sharp-wall em comparacao com

o estado ferromagnético e two-spin-wall também sendo comparado com o estado ferro.
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4.2 Resultados: o papel das paredes de dominio

Por suas definigoes, estes dois modelos sao bem mais simples; no modelo sharp-wall
minimizamos a energia livre em funcao apenas de mg, e no modelo two-spin-wall, a mini-
mizacao € feita em termos de mg e mq; ja em nosso modelo completo de campo médio, a
minimizagao da energia livre é feita em relagao a 2h (=\) amplitudes de Fourier, dai o alto
custo computacional. Por este motivo, com estes dois modelos simplificados, conseguimos

alcangar valores bem maiores do comprimento de modulagao A.

4.2.1 Largura das faixas e assimetria

A figura 4.2 mostra a dependéncia da largura das faixas com o campo magnético H,
para uma temperatura baixa (7' = 2) a esquerda e uma temperatura relativamente alta
(' = 10) a direita.

Nas duas temperaturas o comportamento qualitativo da largura das faixas é o mesmo,

ha a divergéncia em algum valor de campo critico H..
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Figura 4.2: Modelo sharp-wall: Largura das faixas A (asteriscos pretos), componentes positivos
da magnetizagao \* (triangulos vermelhos) e assimetria A~ em funcao do campo magnético H,

para T = 2 a esquerda e T' = 10 a direita.
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Em especial, podemos comparar a figura da esquerda, com a figura 3.8 onde obtemos
a dependéncia da largura das faixas com o campo H para o modelo completo para T =
2. Nesta analise, conferimos que a divergéncia ocorre em H =~ 0.345, valor obtido para
uma faixa de semi-periodo h = 84 (valor limite que conseguimos alcangar por limitagoes
computacionais. ).

No modelo sharp-wall obtemos que a divergéncia ocorre em H = 0.354, para uma faixa
de semi-periodo h = 255. Para T' = 10 a divergéncia ocorre em H = 0.3, para uma faixa de
semi-periodo h = 274. Nas duas temperaturas os componentes positivos da magnetizacao
At acompanham o comportamento divergente da largura das faixas e a assimetria A\~ vai
a zero a partir de um certo valor a H = 0.

Mesmo comportamento observado na figura 4.3, onde sao mostrados os graficos que
exibem a dependéncia da largura das faixas com H para o modelo two-spin-wall para duas
temperaturas fixas T'=2 e T'= 10. Em todos os casos, para H > H., uma solu¢ao homo-
geneamente magnetizada apresenta menor energia livre. Assim como no modelo completo,
para estes dois modelos podemos concluir, deste comportamento divergente da largura das

faixas, que a transicao da fase modulada para o estado homogéneo se da de forma continua.
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Figura 4.3: Modelo two-spin-wall: Largura das faixas \ (asteriscos pretos), componentes posi-
tivos da magnetizagao A1 (triangulos vermelhos) e assimetria A\~ em fungao do campo magnético

H, paraT = 2 a esquerda e I’ = 10 a direita.

4.2.2 Diagrama de fases

Nesta parte do trabalho resolvemos o diagrama de fases para a solucao de faixas as-
simétricas no plano H x T para os trés modelos estudados. Os resultados sao mostrados
na figura 4.4. Abaixo das trés curvas a solucao de equilibrio do sistema é um padrao de
faixas assimétricas com largura varidavel. A linha de transicao em cada modelo é dada pelo
campo critico H., no qual a solugao ferromagnética passa a exibir uma energia livre menor
que a energia livre do padrao de faixas assimétricas, acima da linha critica respectiva a

cada modelo, a solugao homogénea ¢ a solugao termodinamica do sistema.

Como ja esperavamos, a baixas temperaturas o comportamento dos trés modelos é
semelhante. Com o aumento da temperatura (7' &~ 4.0) o campo critico torna-se diferente
para cada modelo. A curva com estrelas roxas corresponde a solucao do modelo de campo
médio, no qual a magnetizacao local é considerada um parametro variacional na mini-
mizagao da energia livre, nela o comportamento reentrante é evidente como ja haviamos
observado em 3.9. Em contraste, o modelo sharp-wall, mostrado na linha com circulos

verdes, nao apresenta reentrancia no diagrama de fases, a linha critica decai monotonica-
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Figura 4.4: Diagrama de fases campo versus temperatura para os trés modelos estudados para

0 =6.0.

mente a partir de temperaturas baixas assumindo valores cada vez menores de H,. com o
aumento da temperatura.

Como haviamos discutido antes, a baixas temperaturas o comportamento dos modelos
estudados deve ser o mesmo, com o aumento de 7', ou seja, indo de encontro a regiao
onde efeitos térmicos influenciam fortemente a energia livre, o campo critico do modelo de
campo médio atinge um maximo bem acima dos outros modelos. O que estaria gerando
esta diferenca de comportamento?

O modelo sharp-wall possui a estrutura mais simples possivel, uma tunica descon-
tinuidade entre duas regioes opostamente saturadas. A nivel de campo médio é facil ver
que estas paredes nao irao influenciar na entropia do sistema. De forma oposta, no modelo
completo, as paredes de dominio desenvolvem uma estrutura nao trivial com o aumento
da temperatura. A largura finita das paredes, mesmo em campo médio, é suficiente para
induzir uma contribuigao entrépica a energia livre. Assim, o que deve estar gerando esta

diferenca entre os modelos, para temperaturas mais altas, deve ser a estrutura das paredes
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de dominio, pois é onde encontra-se a diferenca entre eles e onde os graus de liberdade
adicionais afetam a energia livre.

De modo a confirmar se esta conclusao estd correta, analisamos um modelo inter-
medidario, o qual difere do modelo sharp-wall em apenas um grau de liberdade, no modelo
two-spin-wall as paredes de dominio sao compostas por dois sitios, uma magnetizagao m;
e seu respectivo valor negativo. Na curva com losangos vermelhos da figura 4.4 é possivel
observar que esta pequena mudanca na estrutura das paredes ja é o bastante para induzir
uma pequena reentrancia no diagrama de fases.

Com esta analise concluimos que a estrutura das paredes de dominio é essencial ao
fenomeno da quebra de simetria inversa observado em filmes magnéticos ultrafinos com
anisotropia perpendicular.

Na proxima secao analisaremos a energia livre dos modelos estudados, com foco nos
dois extremos, comparando o modelo sharp-wall e o modelo completo juntamente com o
estado homogéneo, bem como o comportamento de cada um dos termos que as compoem.

Queremos saber qual a real contribuicao de cada termo nas transicoes de fases.
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4.2.3 Analise da energia livre

Nas figuras 4.5 e 4.6 é mostrada a dependéncia com o campo de cada um dos compo-
nentes da energia livre do sistema (energia, entropia e magnetizacao) e também da prépria
energia livre para a solucao de faixas assimétricas do modelo de campo médio e sharp-wall
junto com a solucao homogeénea para duas temperaturas fixas, 7' = 2.0 e 7' = 10.0.

Como ja era esperado, a baixas temperaturas (7" = 2.0) o modelo completo e o modelo
sharp-wall apresentam o mesmo comportamento, pois nesta regiao os efeitos térmicos sao
negligenciaveis. Isto pode ser observado em particular no grafico (c¢) da figura 4.5, onde a
entropia apresenta um valor praticamente nulo nos dois modelos. O grafico (d) na mesma
figura exibe o resultado esperado a partir do obtido em [6], a magnetizacao apresenta um
comportamento continuo na transicao entre a fase modulada e a fase homogénea, indicado
pela divergéncia na largura das faixas em um valor critico do campo. Assim, a magnetizagao
cresce continuamente de um valor m=0em H=0até m=1em H = H,.

Com o aumento da temperatura (7" = 10.0) os efeitos térmicos se tornam evidentes, a
principal diferenga entre os modelos pode ser observada no grafico (¢) da figura 4.6. A curva
com circulos pretos ilustra o perfil da entropia para o modelo de campo médio, é visivel o
quao maior é a entropia deste modelo em comparacao com a entropia do modelo sharp-wall
mostrada na curva com estrelas vermelhas. Esta diferenca se d4a, provavelmente, devido a
estrutura das paredes de dominio em cada um dos modelos, pois no modelo sharp-wall nao
sao admitidos graus de liberdade nas paredes de dominio. Em particular, para pequenos
valores de campo, a entropia superior do modelo completo garante uma menor energia livre.

O gréfico (d) da mesma figura mostra a magnetizacao em fungdo do campo, deste
vemos que a magnetizagao do modelo sharp-wall torna-se maior que a magnetizacao do
modelo de campo médio para campos proximos ao limite de estabilidade, mas este ganho
na magnetizacao nao é o bastante para reduzir a energia livre do modelo sharp-wall e
equilibrar com a do modelo completo que, mesmo a altas temperaturas, € dominada pelas

contribuigoes da energia e da entropia nos dois modelos.
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Como podemos concluir das curvas da energia livre e da magnetizagao, curvas (a) e (d),
a transicao da fase modulada para a fase homogénea é continua, assim como observamos a
T = 2. Em um valor de campo critico, H. ~ 0.46, a largura das faixas diverge tal como a
baixas temperaturas.

Em tese, a menor energia livre do modelo de campo médio quando comparada com a
energia livre do modelo sharp-wall é consequéncia do efeito da combinacao dos termos de
energia e entropia em cada modelo. Para pequenos campos, observamos em 4.6 (b) que,
antes das energias dos modelos completo e sharp-wall se cruzarem (H = 0.25), o excesso
de entropia é importante na reducao da energia livre, depois do cruzamento a contribuicao
da energia é a responsavel por esta redugao. Como resultado destas contribuicoes a linha
de transicao no modelo completo é observada a campos maiores.

Nossos resultados referentes a andlise do sistema com campo externo, obtidos nos trés
modelos estudados, foram publicados no jornal Physical Review B: ”Inverse transition in
the dipolar frustrated Ising ferromagnet: The role of domain walls”, volume 90, niimero
21.

URL: http://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevB.90.214408

DOI: 10.1103/PhysRevB.90.214408
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Capitulo 5

Conclusoes

Neste trabalho estudamos um ferromagneto de Ising com anisotropia perpendicular na
presenca de um campo externo.

No primeiro momento de nosso estudo, analisamos um modelo de Ising em uma rede
quadrada sem o efeito de um campo magnético aplicado, e observamos que a isotropia do
sistema é quebrada por um padrao de equilibrio com a estrutura de faixas simétricas. Neste
estudo observamos que, ao nos aproximarmos da linha critica no diagrama T, x , o sistema
apresenta varias solucoes metaestaveis com diferentes larguras, em concordancia com o
observado por Piguin e Cannas em [4], onde eles observaram que nesta regiao aparecem

faixas com larguras diferentes, as quais eles chamaram de estados hibridos.

Também foi possivel observar nesta analise o rapido crescimento de h préximo a linha de
transicao, ja indicando um comportamento divergente na largura das faixas. Observamos
que a dependéncia de h com ¢§ se dé de forma exponencial, e para grandes valores de 9, o
h de equilibrio obedece & relacdo h(5) ~ e¥/2.

O perfil deste padrao exibe uma forma tipo onda quadrada a baixas temperaturas,
assumindo uma forma senoidal com amplitudes cada vez menores com o aumento da tem-
peratura, até que em 7, a amplitude de modulagao vai a zero e é observado uma transigao
continua a um estado homogéneo.

No segundo momento de nosso trabalho aplicamos um campo magnético homogéneo

ao sistema com o objetivo de analisar o interessante comportamento reentrante observado
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na estabilidade de fases magnéticas. Mostramos que esta quebra de simetria inversa em
filmes ferromagnéticos ultrafinos com anisotropia perpendicular ocorre como consequéncia
dos graus de liberdade adicionais na estrutura das paredes de dominio.

Comparamos o diagrama de fases de trés modelos, um modelo de campo médio no qual
a estrutura das paredes varia com a temperatura, um modelo sharp-wall onde os spins nas
paredes de dominio nao sao admitidos e um modelo intermediario, two-spin-wall, onde é
admitido um grau de liberdade adicional nas paredes de dominio. Quando comparamos
o modelo de campo médio com o modelo sharp-wall, a estrutura nas paredes de dominio
do modelo completo levou a uma entropia maior, explicitando a importancia dos graus de
liberdade internos na reducao da energia livre. Além disso, nossos resultados mostram que
o modelo com paredes sharp nao apresenta reentrancia.

Por outro lado, vimos que a estrutura das paredes de dominio nao afeta a dependéncia
do periodo das faixas com o campo magnético, visto que os trés modelos exibem uma
divergéncia na largura das faixas na transicao. Além disso, nossos resultados para o modelo
de campo médio indicam que a linha critica em todo o intervalo de temperaturas é uma
linha de transi¢oes continuas.

Para testar a importancia dos graus de liberdade internos na transicao inversa, adi-
cionamos um grau de liberdade ao modelo sharp-wall, e os resultados mostraram que isto
ja é o bastante para induzir uma transicao inversa, a qual estd totalmente ausente no
modelo sharp-wall.

No diagrama de fases é visto que a transicao inversa ocorre para campos cada vez
menores com a reducao da temperatura de forma gradativa ponto a ponto até que, em
torno de T' =~ 5.0, o campo critico permanece aproximadamente constante até temperat-
uras baixas. A medida que a temperatura aumenta, o dominio das paredes alcanca uma
estrutura e largura finita levando ao aumento da entropia, isto induz uma energia livre
menor e portanto um campo magnético mais intenso é necessario para levar a transicao

para a fase homogénea.
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Seria interessante poder testar estas conclusoes em modelos em que a estrutura das
paredes de dominio seja realista, como por exemplo, estudar um modelo com spins de
Heisenberg. Também seria importante completar o diagrama de fases incluindo o padrao
de bolhas. Experimentalmente, quantificar a extensao do fenomeno da reentrancia em

filmes finos e a influéncia desta na estabilidade dos dominios magnéticos.
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Apéndice A

Energia livre variacional de campo médio

Na aproximacao de campo médio, para implementar o método variacional, propomos
uma matriz densidade de prova para a matriz densidade p em funcao de parametros livres
a serem determinados.

Em um modelo de Ising os spins podem assumir os valores 0 = £1, ou seja, estes podem
assumir dois estados.

Como parametro de ordem, uma forma possivel a ser assumida é
1
SZ — 250ia1 - ]_, (A.l)

onde o fator 2 é o nimero de estados, e escolhemos o estado 1 para ser tratado, esta escolha
nao compromete a generalidade do problema pois o estado fundamental é degenerado, assim
m; = (S}).
As matrizes densidade de particula tnica estao sujeitas aos vinculos,
Z pi=1 e Z Sipi = m; . (A.2)
Si=+1 Si=+1

Por ser uma variavel discreta e possuir dois vinculos, uma possivel matriz densidade de
prova a ser proposta é p; = a + bd,, 1. Aplicando os vinculos a esta expressao e assumindo

a notacao de variaveis de Ising, obtemos

1
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Esta é a densidade de probabilidade a ser usada para obter a energia livre variacional

de campo médio F},, escrita na forma

F, = (H)pi+T) Trponp,

1 1
= NTsz,H + 57]\[ ; TTp’L In Pi s (A 4)
com H escrito na forma,
1
i %

Aplicando (A.3) e (A.5) em (A.4), resolveremos os dois termos em separado,

I—=TrpH =7 (piry) (—; Z JijSiS; — Z hisi) : (A.6)

Si S;
Somando a todos os possiveis estados de spin, S; = £1, obtemos como resultado para

este termo
1
ij i
O segundo termo na expressao (A.4), pode ser escrito na forma

1
Ij'—>5—Nz:TrpllnpZ ZZ (14 S;m;) ln<2( —i—SZ-mi)) : (A.8)

com 3 = 1/kgT, onde tomamos kg = 1. Deste termo obtemos como resultado,

- ; <Z<1 +ma) In(1 4 my) + (1= mg) In(1 — mi)> 2. (A.9)

7

Com isto, a energia livre (A.4) para nosso sistema assume a forma,

1 1
T
+ N (IT+my)In(1+m;)+ (1 —m;)In(l —m;) —Tn2. (A.10)
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Apéndice B

Simulated Annealing

A NMinimize é uma fungao do Mathematica de Wolfram que executa vérios algoritmos
para encontrar o minimo global do sistema. Este método é bastante flexivel ao lidar com
fungoes que nao sao diferenciaveis ou possuem alguma descontinuidade.

Muitas vezes, encontrar um minimo global pode ser dificil, assim, para que o NMinimize
comece a trabalhar, é necessario definir uma regiao a partir da qual se deseja iniciar. A
regiao inicial é definida atribuindo-se a cada variavel limites superior e inferior; se estes
limites nao forem definidos, é usada uma regiao inicial padrao de —1 < x < 1. Cada
variavel pode ter a regiao inicial definida de forma diferente.

Para melhores resultados, é possivel definir para esta funcao varios métodos de otimizagao,
tais como ”Diferential Fvolution”, ”Nelder Mead”, ”Simulated Annealing”, etc.

A figura B.1 mostra um trecho do programa que utilizamos para obter os resultados para
o padrao de faixas assimétricas. Com o uso da fungao N Minimize, minimizamos a energia
livre do sistema com respeito a magnetizacao, que é nosso parametro variacional. Usamos
como método de otimizacao o Simulated Annealing por ser o que melhor se enquadra na
solucao deste tipo de sistemas.

Simulated Annealing é um método probabilistico que procura o minimo global de uma
funcao que possui varios minimos locais. Este método é motivado pelo processo fisico de
recozimento, em que um objeto de metal é aquecido a uma temperatura elevada e deixado

esfriar lentamente. Este processo permite que a estrutura atomica do metal transite a um
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Do [Print [H, NMinimize [Join[{FreeE[Mag]}, Table[-0.22299999 < Mag[[i]] < 0.%2222229%, {i, 1, Length[Mag]}]]. Mag.,
Method -+ {"SimulatedAnnealing®, "PerturbationScale" -+ 2, "SearchPoints" -+ 100, "Tolerance® -» 0.001,
"InitialPoints™ -+ Join[Table[Flatten[Join[Table[-0.9999, {i, 1, h-k}], Table[0.9999, {i, h-k+1, 2 h}]1]. {k: 0, h-1}]1,
"RandomSeed® - RandomInteger [{0, 100}]}]]. {i., 0., 0}]

Figura B.1: Comando utilizado para minimizacao da energia livre do padrao de faixas as-

simétricas.

estado de menor energia tornando, assim, este um metal mais resistente.

A partir de uma condicao inicial, o método calcula aleatoriamente uma nova solugao no
espaco de solucoes possiveis do sistema. Se a energia desta nova configuracao for menor,
esta passa a ser nossa condicao atual, se a energia for maior, ainda ha uma probabilidade
desta configuracao ser aceita como nova condicao, e esta probabilidade é tao maior quanto
maior for o parametro de temperatura definido pelo método ou quanto menor for a diferenca
de energia entre duas configuragoes. Esta possibilidade de aceitagao é o que permite que o
sistema nao fique preso em minimos locais.

De acordo com as necessidades é possivel definir alguns parametros para que os resul-

tados sejam mais confidveis. Em nosso estudo definimos:

e PerturbationScale — define o ”tamanho do salto” onde sera calculada a nova con-
figuragao, ou seja, a escala de perturbacao, se for muito pequeno, o sistema fica preso,

se for muito grande, podemos perder alguns minimos.
e SearchPoints — define o nimero de estados a serem visitados em cada iteragao.

e Tolerance — é a probabilidade de aceitacao de uma configuragao com energia maior

do que a anterior.
e [nicialPoints — conjunto de pontos iniciais.

e RandomSeed — ponto de partida para o gerador de niimeros aleatoérios.
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