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Resumen

Durante los Ultimos anos, las propiedades magnéticas de nanoestructuras con geometrias
diversas, tales como conos, cilindros, hilos y tubos fabricados a partir de diversas técnicas, tales
como litografia, electrodeposicion y deposiciéon de capas atomicas (ALD por sus siglas en inglés)
han sido intensamente investigadas. La miniaturizacion de los sistemas a la escala nanomeétrica
permite la aparicion de nuevos fenémenos que pueden ser utilizados en aplicaciones bioldgicas,
médicas y electronicas. El comportamiento magnético de estas nanoestructuras, tales como las
configuraciones de minima energia y los mecanismos de reversidn de la magnetizacién, son muy
sensibles a las variaciones de tamafo y de forma, que a su vez es el resultado de la interaccion
entre las contribuciones de intercambio, dipolar y de anisotropia, por lo que es fundamental inves-
tigar nanoestructuras con nuevas geometrias antes de que éstas sean propuestas como bloques

de contruccion en nuevos dispositivos.

El proposito de este trabajo de tesis es investigar las propiedades magnéticas de na-
noestructuras cilindricas multisegmentadas, definidas como una combinacién de hilos y tubos
magnéticos, como funciéon de sus parametros geométricos, campo magnético externo aplicado,
e interaccion magnetostatica entre nanoestructuras vecinas. Para llevar a cabo nuestra investi-
gacién, hemos realizado simulaciones micromagnéticas utilizando el software libre OOMMF (The
Object Oriented MicroMagnetic Framework) realizado por Applied and Computational Mathema-
tics Division (ACMD) del Information Technology Laboratory (ITL) del National Institute of Standars
and Technology (NIST), en estrecha cooperacién con el Micromagnetic Modeling Activity Group
(uMAG).

A lo largo de este trabajo de tesis hemos generado diversos cédigos computacionales

gue nos han permitido variar las caracteristicas geométricas del sistema multisegmentado, las

caracteristicas fisicas tales como las constantes de magnetizacién de saturacién, la longitud de

Vi



Resumen VI

intercambio, etc., y la magnitud y angulo en que se aplica el campo magnético externo. De esta
forma hemos estudiado el comportamiento del campo coercitivo y la magnetizacién remanente
para diversas geometrias. En el trabajo especifico que se presentara se abordaron los siguientes

temas:

= Propiedades magnéticas de nanoestructuras hilo/tubo como funciéon de sus parametros

geométricos.

= Dependencia angular de las propiedades magnéticas de nanoestructuras cilindricas hi-
lo/tubo.

= Interaccion magnetostatica entre nanoestructuras cilindricas hilo/tubo.

A partir de este estudio, observamos que las curvas de histerésis de las nanoestructu-
ras hilo/tubo exhiben un escalén correspondiente a un anclaje parcial de la pared de dominio
en la interfase entre las secciones hilo y tubo. Este comportamiento magnético se produce de-
bido a que el segmento tubo revierte su magnetizaciéon antes que el segmento hilo. De esta
forma encontramos las condiciones ideales para generar una configuracién magnética con dos
dominios antiparalelos que podria ser usada para ayudar a estabilizar nanoparticulas magnéticas
dentro de nanoestructuras cilindricas multisegmentadas. Sin embargo, estos escalones desapa-
recen gradualmente a medida que cambiamos el angulo con el que se aplica el campo externo,
permitiendo asi controlar la nucleacién y liberacion de una pared de dominio. Adicionalmente,
observamos la nucleacion y propagacion de paredes de dominio para angulos pequerios, mien-
tras que para angulos grandes observamos una rotacion cuasi-coherente. Ademas, cuando se
aplica el campo externo a lo largo del eje de las nanoestructuras, los dos saltos de Barkhausen
observados para una nanoestructura hilo/tubo aislada dan origen a varios saltos menores para
un arreglo débilmente interactuante, que eventualmente se convierte en un Unico salto para el
caso mas interactuante. Finalmente, hemos comparado el comportamiento magnético de estas

nanoestructuras multisegmentadas con las propiedades observadas en nanohilos y nanotubos.



Abstract

During the last years have been intensely investigated the magnetic properties of nanos-
tructures with various geometries, such as cones, cylinders, wires and tubes made from various
techniques, such a lithography, electrodeposition and atomic layer deposition ALD. The miniaturi-
zation of systems at the nanoscale, allows the appearance of new phenomena that can be used
in biological, medical and technical applications. The magnetic behavior of these nanostructures,
such as equilibrium states and mechanisms of magnetization reversal, are very sensitive to varia-
tions in size and shape, which in turn is the result of the interaction between the contributions of

exchange, dipolar and anisotropy.

The aim of this thesis is to investigate the magnetic properties of multisegmented cylindri-
cal nanostructures, defined as a combination of magnetic wire and tube segments, as a function of
their geometric parameters, applied magnetic field, and magnetostatic interactions between neigh-
boring nanostructures. To carry out our research, we performed micromagnetic simulations using
the free software OOMMF (The Object Oriented MicroMagnetic Framework) made by Applied and
Computational Mathematics Division (ACMD) of Information Technology Laboratory (ITL) of the
National Institute of Standars and Technology (NIST), in close cooperation with the Micromagnetic
Modeling Activity Group (uMAG).

Throughout our thesis, we generated various computer codes which have allowed us to
vary the geometrical characteristics of multisegmented system, physical characteristics such as
the saturation magnetization constant, the exchange length, etc., and the magnitude and angle at
which the external magnetic field is applied. Thus, we studied the behavior of the coercive field and
remanent magnetization for various geometries. In this specific work we have studied the following

topics:

= Magnetic properties of wire/tube nanostructures as a function of their geometric parameters.

VI



Abstract IX

= Angular dependence of the magnetic properties wire/tube nanostructures.

= Magnetostatic interaction between wire/tube nanostructures.

From this study we observed that the hysteresis curves of wire/tube nanostructures exhi-
bits a step corresponding to the domain wall pinning at the interface between the wire and tube
sections. This magnetic behavior occurs because the tube segment reverses its magnetization
before the wire segment. Thus we find the ideal conditions for generating a magnetic configuration
with two antiparallel domains that could be used to help stabilize magnetic nanoparticles inside cy-
lindrical multisegmented nanostructures. However, these steps gradually disappear as we change
the angle at which the external field is applied, thus enable the nucleation and release of a domain
wall. Additionally, we observe for small angles the nucleation and propagation of domain walls,
while for large angles we observe a quasi-coherent rotation. Furthermore, when the external field
is applied along the axis of the nanostructures, the two Barkhausen jumps observed for an isola-
ted nanostructure, give rise to several minor jumps for a weakly interacting array, which eventually
becomes a single hop for the most interacting case. Finally, we compared the magnetic behavior of

these multsegmented nanostructures with the observed properties of nanowires and nanotubes.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Introduccion a la nanociencia

La nanociencia es un campo que se centra en el desarrollo de nuevas herramientas de
sintesis y analisis, en el estudio de los fendmenos y manipulacion de materiales a escala na-
nométrica [1, 2]. Estos sistemas tienen al menos una dimensién en el rango de 10 a 100 nanéme-
tros. Un nandmetro es 10~ metros, alrededor de 10 atomos de hidrogeno. Es de gran interés
estudiar las propiedades de los sistemas a esta escala, ya que los materiales de este tamarno
muestran propiedades fisicas y quimicas distintas a las de la escala macroscépica. Como ejem-
plo, podemos mencionar la longitud caracteristica del ancho de una pared de dominio, la cual se
encuentra en el rango de los nanémetros. Dentro de la pared de dominio, los momentos magnéti-
cos apuntan en diversas direcciones, a diferencia de lo que ocurre en un dominio magnético (que
tienen una longitud muy superior), donde los momentos magnéticos apuntan todos en la misma

direccion.

La nanotecnologia es la aplicacion de las propiedades Unicas de los nanomateriales a la
tecnologia para la creacioén de materiales, dispositivos y sistemas con nuevas propiedades y fun-
ciones debido a su pequefo tamano. El campo es interdisciplinar ya que abarca fisica, quimica,
biologia, ciencia de los materiales e ingenieria. Debido al gran interés y la inversion de recursos

en esta area, la nanotecnologia esta creciendo y progresando a un ritmo sin precedentes.
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1.1.1. Nanoestructuras magnéticas

Durante los ultimos anos han sido intensamente investigadas las propiedades magnéticas
de nanoestructuras cilindricas, tales como hilos y tubos. Las propiedades fisicas de estos siste-
mas a escala nanomeétrica permiten la aparicién de nuevos fenémenos que pueden ser utilizados
para diversos fines biotecnoldgicos [3, 4, 5, 6], donde las nanoestructuras magnéticas, al ser de
baja densidad, pueden flotar en soluciones y ser (tiles en aplicaciones en seres vivos [7], en dis-
positivos de grabacion magnética [8], logrando aumentar la densidad de informacién, y hoy en dia,
ademas, estan siendo usadas como tratamiento experimental (hipertermia) del cancer. El com-
portamiento magnético de estas nanoestructuras, como las configuraciones de menor energia y
los mecanismos de reversion de la magnetizacion, son muy sensibles a las variaciones de tamafo
y de forma, que a su vez es el resultado de la interaccion entre las contribuciones de intercambio,

dipolar y de anisotropia.

Experimentalmente, estas nanoestructuras pueden ser sintetizadas mediante un proceso
electroquimico en el cual se produce el crecimiento de nanoestructuras cilindricas en los poros de
una membrana de 6xido de aluminio (Al>O3) [9], obteniendo asi un alto grado de ordenamiento.
En general se sintetizan nanoestructuras magnéticas cilindricas de materiales ferromagnéticos ta-
les como niquel, cobalto o hierro. Ademas, se trabaja también con sus aleaciones. Dentro de estos
estudios podemos destacar algunos. Por ejemplo, se han medido las velocidades de propagacion
de un pared de dominio en un nanohilo cilindrico de permalloy [10], encontrando velocidades muy
altas, con valores de 500 m/s para 40 Oe y de 1500 m/s para 49 Oe, muy superiores que las
velocidades observadas en nanohilos rectangulares de NiFe [23], donde se midieron 170 m/s pa-
ra 100 Oe, lo cual permitiria pensar en utilizar estas nanoestructuras como una alternativa para
dispositivos espintronicos. Por otro lado, se han realizado algunas predicciones tedricas sobre
las propiedades magnéticas de estas nanoestructuras [11]. Hasta la fecha existen algunos estu-
dios teoricos sobre el efecto de las interacciones magnetostaticas entre nanoparticulas con forma

cilindrica [12, 13, 14, 15] y entre elementos con diversas formas regulares [16].

Finalmente, es importante sefalar que hoy en dia gran parte de la comunidad cientifica
realiza investigacion usando simulaciones numéricas. Estas simulaciones permiten investigar sis-
temas complejos que son dificiles de estudiar, o incluso imposible, utilizando Unicamente calculos
analiticos. Ademas, estas simulaciones permiten reproducir condiciones experimentales que, a

veces, son dificiles de satisfacer. Un ejemplo de esto, es el modelamiento de un nanotubo de co-
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balto variando su constante de anisotropia realizado por Lebeckia et al. [17] a través del software
libre OOMMF [18], comparando los parametros de la distribucién de anisotropia experimental con

su modelo, obteniendo casi el mismo resultado para una cierta temperatura.

1.1.2. Limite superparamagnético

Los principios basicos de la reversion de la magnetizacion de un monodominio magnético
fueron desarrollados por Stoner y Wohlfarth [19], y Neel [20] en 1948 y 1949, respectivamente.
La enegia de una particula magnética con anisotropia uniaxial presenta dos minimos, los que se
encuentran separados por una barrera energética. Esta particula permanecera en uno de estos
estados de minima energia hasta que las perturbaciones térmicas le ayuden a superar la barrera
energética. La barrera de energia para la reversién de la magnetizacion de un monodominio

aislado, en ausencia de un campo magnético externo, es:

AE = K,V. (1.1)

donde K, es la constante de anisotropia uniaxial y V' es el volumen de la particula. Estas barreras

de energia pueden ser observadas en la figura 1.1.

S

Figura 1.1: Variacion de la energia de una particula magnética en funcion del angulo 6 entre la direccién de magneti-

zacion y el eje facil de anisotropia.

Por otro lado, el tiempo promedio de relajacién para la reversion de la magnetizacién

debido a perturbaciones térmicas, esta definido por la ley de Arrhennius-Neel [20]:

T :Toe(m). (1.2)
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donde 7, es una constante del orden de 10~'? a 10~ segundos, kp es la constante de Boltzmann
igual a 1,38 x 10722 m2?kg/s?K y T es la temperatura absoluta del sistema. Ademas, dependiendo
de la relacion entre el tiempo de relajacién 7 y el tiempo que demora la medicién magnética .,

se tienen dos regimenes, que son graficados en la figura 1.2:

= Para r < t.,, NOS encontramos en un régimen superparamagnético.

= Para 7 > t.,;, NOS encontramos en un régimen bloqueado o ferromagnético.

(a) T< texp (b) T>texp

M/\ M/\

v

Figura 1.2: Tipos de regimenes segun el tiempo de relajacién y el tiempo experimental, representado en los ciclos de

histéresis para: (a) régimen superparamagnético y (b) régimen bloqueado o ferromagnético.

Considerando el limite superparamagnético, en 1997 Charap et al. [21] fijaron entonces
la existencia de un limite superior para la densidad de almacenamiento de informacion de 40
Gb/in? (esto suponiendo que no se podria continuar disminuyendo el tamafio de las particulas, ya
que se perderia la informacién). En la actualidad, este limite ha sido ampliamente superado por la
empresa Sony [22], consiguiendo una densidad de almacenamiento de informacion de 148 Gb/in?.
Si somos capaces de disminuir el tamano de las particulas, al mismo tiempo que aumentamos
su anisotropia, lograremos aumentar ain mas la densidad de almacenamiento de informacion,

sobrepasando de esta forma el limite superparamagnético.
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1.2. Espintrénica

La espintrénica utiliza no sélo la carga del electréon (usando corriente eléctrica, que se
define como el movimiento de cargas), sino que también la propiedad cuantica del espin (usando
entonces corriente espin polarizada). Es una tecnologia emergente que puede incrementar la
funcionalidad de dispositivos futuros. Estos dispositivos prometen combinar tres caracteristicas

altamente codiciadas:
= No volatilidad, es decir, conservan la memoria cuando se corta la corriente.
» Alta densidad de almacenamiento de informacién.
» Alta velocidad de funcionamiento de los dispositivos.

Estas tres caracteristicas los hace particularmente atractivos para aplicaciones portati-
les, asi como para el futuro uso de implantes biomédicos y computacién sin cables. El espin del
electrén es el responsable del magnetismo, de modo que la mayor parte de la investigacién de la
espintronica se centra en la comprension del comportamiento magnético de estructuras y dispo-

sitivos de tamano nanométrico.

Es logico pensar que las limitaciones de velocidad en la mayoria de los dispositivos
electronicos, son impuestas por la velocidad a la que un estado de informacién (por ejemplo,
un 1 binario) se puede cambiar a otro estado (por ejemplo, un 0 binario). Para los dispositivos
espintrénicos que implican los materiales ferromagnéticos, la cuestion se reduce a conocer la ra-
pidez con que la direccién de la magnetizacion del elemento magnético se puede invertir. Esta
es una pregunta muy compleja. Por ejemplo, ¢ Necesitamos conocer el mecanismo de reversion
gue sera usado para lograr el cambio en la direcciéon de la magnetizacion?. ¢ Todo el elemento
rotara al mismo tiempo, o sélo una parte nucleara la reversion y luego se propagara al resto del
elemento?. En este proceso de reversién, se pueden crear paredes de dominio, lugar donde dos
regiones opuestamente magnetizadas se encuentran, durante el proceso de reversién de la mag-

netizacion [23].

La demanda de almacenamiento de datos de acceso rapido ha inspirado el desarrollo de
tecnologias de memoria en base a las paredes de dominio magnético. De esta forma, la manipu-
lacién de paredes de dominio en nanohilos ha sido propuesta como una manera de almacenar
informacion [24, 25] o incluso realizar funciones l6gicas [26, 27, 28]. Sin embargo, para competir

con otras tecnologias, es esencial la operacion de alta velocidad, y asi lograr una propagacién
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rapida de paredes de dominio. Para esto se ha comenzado a medir las velocidades de propaga-
cién de las paredes de dominio. Por ejemplo, Atkinson et al. [10] midieron a temperatura ambiente
la velocidad de propagacion de una pared de dominio en un nanohilo de Permaloy. Ellos encontra-
ron velocidades extremadamente altas, lo que permite pensar que el movimiento de las paredes
de dominio a alta velocidad es una excelente alternativa para futuros dispositivos que utilizaran
la espintronica. De hecho, el movimiento controlado de una serie de paredes de dominio a lo lar-
go de nanohilos, usando pulsos de corriente espin-polarizados, es el ingrediente esencial de la
memoria tipo “pista de carreras”[29], una nueva clase de memorias de almacenamiento de infor-

macion no volatil. En este dispositivo las paredes de dominio representan ceros y unos.

Recientemente, Yan et al. [30] han presentado simulaciones micromagnéticas sobre el
movimiento de paredes de dominio en nanohilos cilindricos de Permalloy. Ellos mencionan que
la pared de dominio de tipo transversal que aparece en estos sistemas es muy diferente a la
observada en cintas magnticas, ya que se produce una ausencia de la caida en la velocidad [31].
Esto introduce una ventaja comparativa de los sistemas cilindricos en comparacién con las cintas

magnéticas.

1.3. Modos de reversion de la magnetizacion

Una nanoestructura cilindrica, cuya magnetizacién apunta en la direccién +z, invertira su
magnetizacion si es que se aplica un campo magnético externo en la direccion —z. Este proceso
de reversion de la magnetizacion ocurrira a través de diferentes mecanismos como funcién de los
parametros geométricos de la nanoestructura, o del angulo en que se aplica el campo magnético
externo. Estudios en nanohilos [32, 33, 34, 35] y en nanotubos [36, 37] describen tres procesos
de reversion de la magnetizacion, definidos como: Rotaciéon coherente, Pared de dominio tipo
vortice y Pared de dominio tipo transversal. Estos mecanismos de reversion son mostrados

esquematicamente en la figura 1.3.

A través de la teoria semiclasica del ferromagnetismo [105] es posible encontrar las ba-
rreras de energias correspondientes a cada modo de reversion de la magnetizacién. Para obtener
la energia total de la barrera de energia, se considera la suma de la energia dipolar y la energia
de interaccion para cada modo de reversion, ya sea coherente, vortice o transversal. Conside-
rando la relevancia de estos calculos, hemos revisado los célculos de los modos de reversion en

nanotubos magnéticos realizados por P. Landeros ef al. [37] donde describen la magnetizacién y
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Figura 1.3: Esquema de los modos de reversién de la magnetizacién en nanoestructuras cilindricas: (izquierda) rotacién

coherente, (centro) pared de dominio tipo vortice y (derecha) pared de dominio tipo transversal.

evallan la energia total para cada uno de los modos descritos.

Antes de comenzar el célculo analitico, se definen pardmetros geométricos que seran

utilizados para calcular las energias de interés, tal como se muestra en la figural.4.

2a
. p=d
(— %
Z

0

~_

2R

Figura 1.4: Descripcién de los parametros geométricos de una nanoestructura cilindrica uniformemente magnetizada;

a es el radio interno del tubo, R el radio externo, H la altura del cilindro y 8 = a/R un parametro adimensional.
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1.3.1. Rotacion coherente

La magnetizacién de un tubo uniformemente magnetizado puede ser descrita como

m= M@ + myy +m,2, (1.3)

donde m; = M;/M, son las componentes cartesianas normalizadas de la magnetizacién. Si

consideramos una rotacién coherente tendremos que

C_
S =cosé.

m

De esta forma, la energia de intercambio es cero, ya que las componentes de la magnetizacion

son constantes (al reemplazar en 2.10).

Por otro lado, al reemplazar los términos de la magnetizacién en la ecuaciéon 2.19, la

energia dipolar sera

2
Egip = —————(1 = B*)(m2N, + m.N, + m2N..). (1.4)

donde los factores desmagnetizantes cumplen la siguiente condicién: N, + N, + N, = 1.

Por lo tanto, la energia total sélo sera la contribucién del término de la energia dipolar,

descrita como:
7T,U,QM0HR2

E€(0) = 1

(1 — B%)[sin? 0 + (3cos® § — 1)N,]. (1.5)

1.3.2. Propagacion de la pared de dominio tipo vortice

En el caso en que el nanotubo invierta su magnetizacién a través de la nucleacion y
propagacién de una pared tipo vortice, ésta estara caracterizada por dos parametros. El prime-
ro es la posicién del centro de la pared de dominio (z,), donde la magnetizacién esta sobre el

plano zy, el cual describe un vortice perfecto, y el segundo es el ancho de la pared de dominio (w).

Luego podemos describir la magnetizacién tipo vértice como:

2, 0<z2< 2, —w/2
mY (z) = mg(2)d + m.(2)2, 2o —w/2< 2< 2, +w/2 (1.6)
-2, zotw/2<z<H

donde:
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m(z) = cos O(z).

con

() = 3 (55 +1).

De esta forma, la magnetizacion de la pared de dominio en coordenadas cartesianas

guedara como

m= —(mg(2)sin @)z + (my(2) cos @)y + m,(2)2, (1.7)

con la cual podemos calcular la energia de intercambio, la que estara dada por

E:/T =7n1Awln(1/58) + 7T3AR2(1 — Bz)/w. (1.8)

Es interesante notar que esta energia de intercambio es independiente de la posicién de la pared

2., (siempre y cuando exista una pared de dominio, evitando asi los efectos de borde).

Por otro lado, la energia dipolar estara dada por (usando ecuacién 2.19)

EY, = muoMZR’ /0 %[mm —BR(BaR(f + fo). (1.9)

donde f; = fs(w,20) Y fo = fu(w,2,) son las contribuciones superficiales y volumétricas de la

energia dipolar, respectivamente.

_ e—q(H — z,) + e %% qw
fo= 14 et _ (1 . q%g/ﬂ? osh L), (1.10)
_qw/2 — (e79H =) 4 e79%) cosh[ %] n 14e % (1.11)

Finalmente la energia total sera la suma de las contribuciones de interaccion y dipolar:

EYV = EY, + EY, (1.12)

x

1.3.3. Propagacion de la pared de dominio tipo transversal

A diferencia del caso anterior, para la pared de dominio tipo transversal debemos consi-

derar la magnetizacién en m,. Asi, la magnetizacion de esta pared puede escribirse como:
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. 2, 0<z2<2,—w/2
mT(z) =< mg(2)d +m.(2)3, e —w/2< 2 < 2y w2 (1.13)
-3, zptw/2<z<H

donde w es el ancho de la pared transversal y nuevamente m,(z) = cos ©(z), al igual que co-
mo ocurria para el modo tipo vortice. Es conveniente escribir la magnetizacion en componentes
cilindricas # = pcos¢ — ¢sing, de forma que la magnetizacién dentro de la pared se puede

describir como:

m = (mg(2) cos ¢)p — (Mg (2)sin @)d + m.(z)3. (1.14)

Usando la magnetizacion anterior es posible calcular la energia de intercambio, la que quedara co-

mo:

ET = mAR*(1 - ?)Jw. (1.15)

Por otro lado, la contribucién de la energia dipolar estara dada por:

>~ d
Ejip = mpoMj R? / ;3[J1<qR> — BJ1(BgR)]* (g5 + 90)- (1.16)
0
donde
2.2 /9.2 —qw
q“w* /2w qw 14+e4
s=E———— | —+ ———— s 1.17
9: 1+ ¢%u?/m <2 +1+q2w2/7r2)+f‘ (1.17)

Y gu(w, 2,) = fo(w, z,). Es importante notar que, a pesar de que las contribuciones vo-
lumétricas del modo vértice y transversal son descritas de igual forma, no necesariamente se

obtiene el mismo valor ya que el ancho de pared de dominio w es distinto en ambos casos.
Finalmente, la energia total de una pared de dominio tipo transversal dentro de un nano-

tubo uniformemente magnetizado sera:

ET =ElL + Ej,. (1.18)

xX
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1.4. Nanoestructuras magnéticas multisegmentadas

Como los efectos de la miniturizacién son cada vez mas claramente entendidos y contro-
lados, las nanoparticulas isotrépicas y anisotrdpicas son utilizadas en muchas areas de aplicacio-
nes. Por ejemplo, nanoestructuras unidimensionales, que incluyen los nanohilos y los nanotubos,
constituyen una clase particular de materiales anisotrépicos que estan llegando a ser cada vez
mas importantes como bloques de construccion para nanodispositivos, debido a sus propiedades
electrénicas, fisicas y dpticas Unicas que pueden controlarse con precision mediante el control de
su forma geométrica y tamanos [1, 2]. Ademas, estas nanoestructuras permiten la resolucién de
interrogantes fisicas fundamentales, tales como los procesos de reversion de la magnetizacion
en nanoestructuras cuasi-ideales, transporte cuantizado o efectos de localizacién del electrén
[38, 39, 40]. Adicionalmente, estas estructuras han sido estudiadas debido a sus potenciales apli-
caciones en medios perpendiculares de grabacién magnética [41, 42], asi como conectores de las

futuras generaciones de la electrénica a nanoescala o de dispositivos electroquimicos [43, 44, 45].

También es importante mencionar que existe un creciente interés de parte de la comu-
nidad cientifica para funcionalizar estas nanoestructuras unidimensionales de modo que puedan
ser aplicadas en el area de la biotecnologia [46] o en aplicaciones de sensores [47]. Por lo tanto,
cada vez es mas importante que una nanoestructura unidimensional pueda realizar muchas fun-
ciones simultdneamente. La idea es construir nano-objetos de dos o0 mas componentes, con el fin

de integrar las propiedades multifuncionales de diferentes objetos en una sola nanoestructura.

En particular, las nanoestructuras magnéticas multisegmentadas son nanoestructuras
pseudo-unidimensionales compuestas de diversos segmentos, los que pueden ser magnéticos
como no magnéticos. Estas nanoestructuras han recibido considerable atencién [48] debido a
gue pueden ayudar a entender mas aun la fisica fundamental, como por ejemplo los procesos
de reversion de la magnetizaciéon y los mecanismos espintronicos. Cabe destacar que estas
nanoestructuras han sido consideradas como la base para extender la densidad de almacena-
miento magnético mas alla del limite superparamagnético [49]. En estos sistemas, una particula
aislada con n segmentos magnéticos puede almacenar hasta 2" bits, con un volumen mucho
mayor que los granos presentes en medios de grabacién magnéticos convencionales, batiendo
de esta forma las fluctuaciones térmicas y aumentando la densidad de almacenamiento por un
factor 21 [49, 50]. Las ventajas de estas nanoestructuras cilindricas en comparacion con las

particulas superparamagnéticas clasicas radican principalmente en la posibilidad de controlar fa-
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vorablemente su anisotropia, asi como su gran momento magnético debido a la magnetizacién
de saturacién permanente de los materiales ferromagnéticos. Por ejemplo, si una nanoparticula
magnética esta compuesta de un segmento, al aplicar un campo magnético realizando un ciclo de
histéresis, los momentos magnéticos pueden apuntar sélo en dos direcciones; todos hacia arriba
0 todos hacia abajo. Por otro lado, si tenemos dos segmentos en una nanoestructura multiseg-
mentada aislada, al aplicar un campo magnético realizando un ciclo de histéresis, los momentos
magnéticos pueden apuntar en cuatro direcciones; los dos segmentos hacia arriba, un segmento
hacia arriba y el otro hacia abajo, los dos segmentos hacia abajo o un segmento hacia abajo y

otro hacia arriba, tal como se muestra en la figura 1.5.

(a) (b)

Figura 1.5: Representacién de dos nanoestructuras magnéticas aisladas compuestas por: (a) un segmento, capaz de
almacenar 2 bits, y (b) dos segmentos, capaz de almacenar 4 bits.

Por un lado, las paredes de dominio pueden ser consideradas como nanoestructuras au-
toensambladas estables, ya que pueden ser creadas o aniquiladas por una accién externa. De he-
cho, la manipulacién de las paredes de dominio en nanohilos ha sido propuesta como una forma
de almacenamiento de informacién [24, 25] o incluso para realizar funciones ldgicas [26, 27, 28].
Asi, una cuestion clave para las nanoestructuras multisegmentadas es el control del movimiento

de las paredes de dominio durante el proceso de reversion.

Por otro lado, como los mecanismos de reversién de la magnetizacién estan fuertemente
relacionados con la coercividad, las mediciones de H.(#) deberian proporcionar informacién Gtil
sobre los mecanismos de reversion de la magnetizacion. Por ejemplo, existen muchos trabajos

sobre este tema comprendiendo nanohilos magnéticos [51, 52, 53, 54] y nanotubos [55, 56, 57].

Finalmente, es importante sefalar que las nanoestructuras magnéticas hilo/tubo han si-
do intensamente investigadas debido a que pueden ser utilizadas en potenciales aplicaciones

y dispositivos [58, 59, 60]. Estas nanoestructuras corresponden a un nuevo tipo de materiales
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unidimensionales que tienen un gran potencial para convertirse en bloques de construccién pa-
ra dispositivos magnéticos avanzados. Se espera que las propiedades de estas nanoestructuras
sean un hibrido entre los nanohilos y los nanotubos. De hecho, se ha investigado el movimiento
de una pared de dominio mediante corrientes en estas nanoestructuras [60]. La capacidad para
anclar y liberar una pared de dominio mediante la variacién de los parametros geométricos, los
valores de corriente o de campo magnético, transforman estas nanoestructuras hilo-tubo en una

interesante alternativa para almacenar informacion o incluso realizar funciones logicas.

Entre las diferentes técnicas utilizadas para fabricar nanoestructuras unidimensionales
[44, 61, 62, 63], la deposicion electroquimica en membranas de alimina porosa hace posible la
sintesis de estructuras con una gran razén de aspecto. Estas membranas han atraido un gran
interés cientifico debido a sus caracteristicas excepcionales tales como su bajo costo, el auto-
ordenamiento de los poros, alta reproducibilidad y un preciso control sobre sus caracteristicas
morfolégicas. La principal ventaja de las membranas de alimina porosa radica en poder controlar
sus caracteristicas geométricas, como el didmetro del nanoporo, longitud y distancia centro-a-
centro, parametros que son facilmente controlados mediante la variacion de las condiciones de
anodizacion. En el caso de nanoestructuras unidimensionales, el diametro puede ser tan pequefo
como el limite de un monodominio, mientras que la longitud puede ser varios érdenes de magni-
tud mayor, lo que resulta en una fuerte anisotropia de forma. Recientemente, Arshad et al. [59]
sintetizaron nanoestructuras cilindricas de Co-Pt compuestas de un par de segmentos de nano-
tubos y nanohilos a través de la electrodeposicion directa en membranas porosas. La fabricacion
de estas nanoestructuras fue posible debido a la penetracién de las nanoparticulas de oro por

bombardeo (sputtering) dentro de la membrana, las que sirvieron como puntos de nucleacién.

1.4.1. Nanohilos multisegmentados

Los nanohilos multisegmentados son una clase particular de nanoestructuras multiseg-
mentadas, que han sido investigados los Ultimos 20 afos. Los primeros estudios realizados los
anos 1994 y 1995 investigaron la magnetorresistencia gigante en nanohilos multisegmentados
de Co/Cu [64, 65, 66]. De ahi en adelante se han sintetizado nanohilos multisegmentados con
segmentos de diversos materiales, ya sean estos magnéticos, como por ejemplo niquel, asi como

no magnéticos, como por ejemplo platino, tal como se muestra en la figura 1.6 [67].
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Figura 1.6: Imagen TEM (microscopia electronica de transmision) con a) baja y b) alta magnificacién de nanohilos
multisegmentados de Ni-Pt con un diametro promedio de 50 nm, los cuales han sido liberados desde la membrana de

alimina porosa.

A la fecha, numerosos ejemplos de nanohilos magnéticos multisegmentados de diversos
materiales han sido sintetizados, entre los que podemos mencionar Ni/Pt [67], Ni/Cu [68, 69],
Ni/Au [70], Co/Cu [64, 66, 71, 72, 73], Fe/Cu [74], NiFe/Cu [75], CoNi/Cu [76, 77], FeCoNi/Cu [78],
FeGa/Cu [79], Co/Pt [80], Fe/Pt [81], NiFe/Pt [82], Co/Au [83], y NiCoCu/Cu [84, 85], entre otros.

Magnetorresistencia

La magnetorresistencia es una propiedades que tienen ciertos materiales de variar su
resistencia eléctrica cuando son sometidos a un campo magnético. Este efecto fue descubierto
por William Thomson en 1857, aunque no fue capaz de disminuir la resistencia en mas de un 5%

(hoy en dia se llega hasta 600 %).

Investigaciones recientes han permitido descubrir materiales que presentan magnetorre-
sistencia gigante (que puede observarse en un sistema multicapas), magnetorresistencia colosal
y magnetorresistencia de efecto tunel. Tanto la magnetorresistencia como la magnetorresistencia

gigante se basan en el espin de los electrones y por eso forman parte de la espintronica.

Un tipo de dispositivo de magnetorresistencia gigante cuenta con capas magnéticas de-
positadas de tal forma que, en ausencia de un campo magnético externo aplicado, la magne-
tizacién de sus capas se orientaran en forma antiparalela entre ellas, debido al acoplamiento
ferromagnético débil entre las capas. Por otro lado, al aplicar un campo magnético externo, se

orientan en forma paralela a la direccion del campo magnético aplicado, provocando una fuerte
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caida de la resistencia en el sistema multicapa.

El fendmeno de magnetorresistencia gigante fue observado por primera vez en 1988
[86, 87] en un sistema multicapa de peliculas cristalinas de Fe/Cr. En este sistema, la magne-
tizacién se encuentra en el plano de las capas y el acoplamiento antiferromagnético (AF) entre
las capas adyacentes de Fe se produce cuando el espesor t.. del Cr es menor que aproximada-
mente 30 A (ver figura 1.7). Cuando el espesor del Cr disminuye por debajo de los 30 A, el ciclo

de histéresis se inclina progresivamente.

Figura 1.7: Curvas de histéresis a 4.2 K con un campo aplicado a lo largo del plano [110] para varias superredes de
(001)Fe/(001)Cr: [(Fe 60A)/(Cr 60A)]s, [(Fe 30A)/(Cr 30A)]10, [(Fe 30A)/(Cr 184)]30, [(Fe 30A)/(Cr 124)]10, [(Fe 30A)/(Cr
915)]40, donde los subindices indican el nimero de bicapas en cada muestra. El nimero que acompana a cada curva

representa el espesor de las capas de Cr.

La magnetorresistencia de superredes de Fe/Cr ha sido estudiada a 4,2 K, donde la re-
sistencia decrece durante el proceso de magnetizaciéon y es practicamente constante cuando
la magnetizacion esta saturada, tal como se observa en la figura 1.8. Adicionalmente, se en-
contr6 que la resistencia y el campo de saturacién disminuyen cuando la temperatura aumenta,
tipicamente cuando pasamos desde 4,2 K a temperatura ambiente, donde la resistencia se reduce

en un factor 2, cuando el campo de saturacién se reduce alrededor de un 30 %.

1.4.2. Nanotubos multisegmentados

Actualmente, los nanohilos multisegmentados han sido intensamente investigados por la

comunidad internacional [70, 77, 80, 81, 84], mientras que los nanotubos multisegmentados han
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Figura 1.8: Magnetorresistencia de tres superredes de Fe/Cr. La corriente y el campo aplicado estan sobre el mismo

eje [110] en el plano de las capas.

recibido mucho menos atencién por parte de los cientificos [88, 89], a pesar de que se ha de-
mostrado que el uso de nanotubos multisegmentados puede ayudar a estabilizar nanoparticulas
magnéticas dentro de nanotubos ferromagnéticos, donde el alineamiento paralelo de los seg-
mentos parece ser menos efectiva en atrapar la particula ya que sélo el campo creado por una
magnetizacion antiparalela de los segmentos es capaz de restringir el movimiento de las paredes
de dominio de las particulas [90, 91]. Por ejemplo, uno de los trabajos que podemos mencionar,
corresponde a la sintesis de nanotubos mediante un proceso electroquimico de crecimiento, me-
diante el cual se obtiene una configuracion de apilamiento bimetalica Au-Ni-Au-Ni-Au a lo largo

del eje del nanotubo (ver figura 1.9).

Encapsulamiento de materiales magnéticos

Durante los ultimos afnos ha existido un creciente interés por investigar el comportamien-
to de los materiales en geometrias confinadas en la nanoescala, debido a que estos materiales
podrian ser usados en potenciales aplicaciones [92, 93, 94]. Con el descubrimiento de los nano-
tubos de carbono [61], apareci6 el interés por encapsular nanoparticulas magnéticas en sistemas
tubulares [95, 96, 97], abriendo un interesante campo de investigacion. Como ejemplo, podemos
mencionar que el estudio de la estabilidad de las propiedades magnéticas del Fe encapsulado en

nanotubos de Si ha permitido encontrar un momento magnético local grande para cada atomo de
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Figura 1.9: Imagenes SEM (microscopia electrénica de barrido) de nanotubos metalicos multisegmentados con una
configuracion de Au-Ni-Au-Ni-Au a lo largo del eje del tubo. a) Imagen SEM transversal de los nanotubos metdlicos
producidos dentro de la alimina porosa, que muestra los nanotubos metalicos incrustados en una matriz de alimina.
Las senales del Au son amarillas y las del Ni son moradas. b) y ¢) Nanotubos metélicos multisegmentados después de la

eliminacién de la matriz de alimina con NaOH (1,0 M).

Fe, asi como una transicién desde un acoplamiento antiferromagnético a uno ferromagnético, el

cual se obtiene aumentando la longitud del nanotubo [98].

Por otra parte, mediante simulaciones de Montecarlo [99] se estudi6 la estabilidad de una
nanoparticula magnética dentro de un nanotubo ferromagnético [90, 91]. Los parametros consi-
derados son: largo del nanotubo de aproximadamente L., = 1 pm, radio externo R, = 50 nm
y radio interno R; = 40 nm, nimero de segmentos n, y espacio de separacion no magnética
entre los segmentos d. Ademas, se consideraron las siguientes configuraciones magnéticas para
los segmentos, con flecha amarilla para los segmentos paralelos y con flecha blanca para el seg-

mento antiparalelo con respecto al segmento inicial del tubo, tal como se observa en la figura 1.10.

Como ejemplo para medir la capacidad de encapsulamiento de un nanotubo multiseg-
mentado, se insertd una nanoparticula de dimetro D = 17 a dentro el tubo con separacién no
magnética fija de d = 51 ag (donde ag es el pardmero de red de una red BCC de Fe, 0.2866
nm), y se evalub su comportamiento durante un tiempo de 107 pasos de Montecarlo. Mediante el

parametro & = /(z2)/(Ltube)/2, S€ definid la posicion de la nanoparticula dentro del tubo. Asi,
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Figura 1.10: llustracién de las diferentes geometrias utilizadas para encapsulamiento, que representan las regiones
magnéticas y no magnéticas. La flecha amarilla representa un segmento con magnetizacion paralela con respecto a la

magnetizacién del tubo inicial, y la flecha blanca representa un segmento con magnetizacion antiparalela [90].

por ejemplo, si la particula se encuentra en el centro del tubo, entonces ¢ = 0. Si la particula se
encuentra en la interfase del segmento magnético y no magnético para tubos de 3 segmentos
& = 0,34, o si se encuentra en la extremo del tubo £ = 1. Se encontré fuera del tubo cuando
¢ > 1. La figura 1.11 grafica el parametro £ con respecto a los pasos de Montecarlo. Para una
temperatura de T = 10 K, todos los tubos de dos 0 mas segmentos son capaces de encapsular
la nanoparticula, mientras que el tubo simple no. Para T = 300 K, ninguno de los tubos fue capaz
de encapsular la particula, aunque el tubo con dos segmentos alineados antiparalelos fue el que
contuvo a la particula durante mas pasos de Montecarlo. Finalmente, para T = 100 K podemos
observar que la alineacion paralela de los segmentos es menos eficaz en atrapar la particula en

comparacion con un alineamiento antiparalelo de éstos.

1.4.3. Diagramas de fase y configuraciones magnéticas

Debido a que los nanotubos multisegmentados bimetalicos [88] exhiben un comporta-
miento magnético distinto respecto a los nanotubos simples, surge entonces la necesidad de
investigar las posibles configuraciones magnéticas presentes en nanotubos multisegmentados.
Leighton et al. [89] investigaron el ordenamiento magnético de nanoestructuras multisegmenta-
das. Las estructuras fueron caracterizadas por un conjunto de parametros geométricos, represen-
tados en la figura 1.12, donde W es el largo de cada segmento ferromagnético y d es el largo de

cada segmento no magnético, por lo tanto, el largo total de la nanoestructura multisegmentada
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Figura 1.11: Evolucién de ¢ como funcién del nimero de pasos de Montecarlo para varias geometrias de tubos (con
uno, dos o tres segmentos), diferentes configuraciones magnéticas (alineamiento paralelo o antiparalelo), y varias tempe-
raturas (T= 10, 100, 300 K)[90].

estara dada por L = nW + (n + 1)d. Ademas, R es el radio externo y a el radio interno, por lo que
es conveniente definir el parametro adimensional 8 = a/R, donde 8 = 0 representa un cilindro
solido y 8 — 1 corresponde a un tubo muy delgado. Las configuraciones magnéticas de las na-
noestructuras son (de izquierda a derecha): Fz cuyo estado de magnetizacién es cuasi-uniforme
paralelo al eje del cilindro (eje z), Fx cuyo estado de magnetizacién es cuasi-uniforme en el plano,

perpendicular al eje z, y V un estado de vértice de flujo cerrado.

Para realizar los calculos, los autores adoptaron una descripcion simplificada del sistema
magnético mediante la cual, la distribucion discreta de los momentos magnéticos fue reempla-
zada por una continua, conocida como la aproximacioén al continuo. La energia total del sistema
es la suma de la energia dipolar, la energia de intercambio y la energia de anisotropia de cada

configuracion magnética (Fz, Fx y V), ignorando la contribucion de la energia de Zeeman. Para el



Capitulo 1. Introduccion 20

Fz Fx

& 0
@ 0-

Figura 1.12: Parametros geométricos y configuraciones magnéticas de nanoestructuras multisegmentadas [89].

estado Fz, donde la magnetizacion de los n segmentos ferromagnéticos es paralela y uniforme al
eje z, M(r) fue aproximada por M, %, donde Z es el vector unitario paralelo al eje del nanotubo.

En este caso, la energia total reducida puede ser expresada como:

- o TR [ dq __w oW
Bl =nBliy - T | S0 — o) x () - B0 @8) e 00). (119)

donde
(n —1)e” e~ (m=Dao _p d+Ww

g9:(n,q,0) = 1) 0= 5 (1.20)

Por otro lado, para el estado Fx tenemos que M(r) puede ser generalmente considerada como
My cos|[(i—1)0)&+ My sin[(i—1)0]g, que representa un estado magnético helicoidal, con ¢ el angulo
entre la magnetizacion en el plano de los segmentos adyacentes. Asi, la energia total reducida

para el estado Fx puede ser expresada como:

~ ~ 7R3 [ d
Epi =nEls — 5 / ;Zeq%u — e 1) x (Ji(q) = B11(aB))*gu(n,q.0,6).  (1.21)
z JO

donde,
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n—1 n
9:(n,q,0,0) = > Y~ e 1707 cos[(j — i)6)] o= d+RW. (1.22)
i=1 j=i+1

Finalmente, para el estado vértice V, la magnetizacién M(r) puede ser aproximada por M, &,
donde ¢ es el vector unitario azimutal. Debido a la condicién de perfecto flujo cerrado en la confi-
guracién de vortice, una nanoestructura magnética en una configuracion de este tipo no interactua
con las otras nanoestructuras. Asi, la energia total reducida para el estado de vértice esta dada

solo por las n autoenergias:

~ aWln g E W R?

EV = -n L T B (1 - 2. (1.23)

donde, k. = 2k./uoM¢.

Una vez conocidas las energias para cada una de las configuraciones magnéticas posi-
bles de encontrar en nanoestructuras multisegmentadas, es posible investigar la estabilidad rela-
tiva de estas configuraciones magnéticas para cuatro materiales magnéticos distintos: Permalloy,
hierro, cobalto y niquel. Los diagramas de fase que se observan en la figura 1.13 fueron realiza-
dos fijando los siguientes parametros: d = I,., 3 = 0,5 y n = 5. Los diagramas de fase definen tres
regiones correspondientes a las configuraciones Fz, Fx y V. En el caso del cobalto, la existencia
de una anisotropia uniaxial fuerte favorece la fase Fz, disminuyendo el area de las otras dos fases,

especialmente la fase vortice.

Adicionalmente, los autores también investigaron la estabilidad relativa de las tres confi-
guraciones magnéticas para el permalloy, variando la cantidad de segmentos magnéticos n. Para
este caso se fij6 el parametro adimensional 3 = 0,5y d = .., como podemos ver en la figura 1.14.
A partir de esta figura se concluye que a medida que aumentamos el nimero n de segmentos

ferromagnéticos, disminuye el estado V del diagrama de fase y aumenta el estado Fz.
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Figura 1.13: Diagrama de fase para nanoestructuras multisegmentadas con distintos materiales magnéticos [89].
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Figura 1.14: Diagrama de fase para nanoestructuras multisegmentadas con distinto nimero de segmentos n [89].



Estructura de la tesis

El proposito de esta tesis es investigar las propiedades magnéticas de nanoestructuras
cilindricas multisegmentadas, definidas como una combinacion de hilos y tubos magnéticos, co-
mo funcion de sus parametros geométricos. En particular, estamos interesados en investigar el
efecto sobre las propiedades magnéticas de estas nanoestructuras multisegmentadas al aplicar
un campo magnético externo con variacion angular, asi como investigar el efecto de la interaccion
magnetostatica en arreglos ordenados de estas nanoestructuras. La idea es investigar los pro-
cesos de reversion de la magnetizacion como funciéon de un campo magnético externo aplicado,
resolviendo las ecuaciones de Brown y LLG. Para ello utilizaremos el software liore OOMMF [18].

Este trabajo de tesis ha sido organizado de la siguiente forma:

En el capitulo 2 introduciremos los principios basicos de la teoria del continuo utilizada
para el célculo de las energias involucradas. Repasaremos las ecuaciones de Brown y Landau-
Lifshitz-Gilbert (LLG) utilizadas en el software OOMMF, y daremos una breve descripcion del

software OOMMF y las herramientas con las que cuenta para realizar simulaciones.

En el capitulo 3 investigaremos las propiedades magnéticas de nanoestructuras hilo/tubo
como funcién de sus parametros geométricos. Este capitulo exhibe los resultados presentados

en el articulo [100].
D. Salazar-Aravena, R. M. Corona, D. Goerlitz, K. Nielsch and J. Escrig, Magnetic proper-
ties of multisegmented cylindrical nanoparticles with alternating magnetic wire and tube segments,

Journal of Magnetism and Magnetic Materials 346, 171-174 (2013).

En el capitulo 4 estudiaremos la dependencia angular de las propiedades magnéticas de

nanoestucturas hilo/tubo. Adicionalmente, hemos comparado el comportamiento magnético de

23



Capitulo 1. Introduccion 24

estas nanoestructuras con nanohilos y nanotubos simples. Este capitulo exhibe los resultados

presentados en el articulo [101].

D. Salazar-Aravena, J. L. Palma and J. Escrig, Angular dependence of the magnetic pro-
perties of cylindrical nanostructures with wiretube morphology, Material Research Express 1,
026112 (2014).

Finalmente, en el capitulo 5 estudiamos el efecto de las interacciones magnetostaticas
sobre las propiedades magnéticas de nanoestructuras hilo/tubo. Asumiendo que estas nanoes-
tructuras seran sintetizadas usando membranas de alimina porosa, las interacciones magne-
tostaticas jugaran un rol fundamental sobre sus propiedades magnéticas. Este capitulo exhibe los

resultados presentados en el articulo recientemente enviado a referato [102]:

D. Salazar-Aravena, J. L. Palma and J. Escrig, Magnetostatic interactions between wire-

tube nanostructures, Journal of Applied Physics (en referato).



Tabla de equivalencia de

parametros geometricos

Como se ha mencionado anteriormente, esta tesis se basa en los resultados presen-
tados en tres trabajos cientificos diferentes. De esta forma, los parametros geométricos de las
nanoestructuras que seran presentadas en los capitulos siguientes requieren de una tabla de

equivalencias, de modo de simplificar la comprension al lector.

En esta tesis nos centraremos en nanoestructuras definidas por su radio externo (R en
el capitulo 3, Reyterno €N €l capitulo 4 y d/2 en el capitulo 5), y su radio interno (a en el capitulo
3, Rinterno €N €l capitulo 4 y /2 en el capitulo 5), y el largo total (L en el capitulo 3, Ly en el
capitulo 4y L, + L- en el capitulo 5) que incluye el segmento hilo (de largo h para el capitulo 3,
Lyanohilo Para el capitulo 4 y L, para el capitulo 5) asi como el segmento tubo (de largo L —h para
el capitulo 3, Liotar — Lnanonito Para el capitulo 4 y Lo para el capitulo 5). Ademas, es conveniente
definir la relacion 8 = a/R = Rinterno/Rexterno = 0/d, de manera que S = 0 representa un
cilindro s6lido, mientras que 8 — 1 corresponde a un tubo magnético delgado. Ademas, definimos
n = h/L = Lupanonilo/ Ltotar, d& modo que un tubo magnético esta representado por n = 0,

mientras que un sistema cilindrico multisegmentado por n = 0,5.
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Capitulo 2

Micromagnetismo

Las propiedades magnéticas de un atomo se deben tanto al movimiento orbital como al
espin de los electrones, generando asi un momento magnético. Este momento magnético se defi-
ne como una cantidad vectorial que mide la tendencia a orientarse ante la presencia de un campo
magnético. Los materiales pueden clasificarse segun su respuesta a los campos magnéticos ex-
terno. El diamagnetismo es la propiedad de todos los materiales de oponerse al campo magnético
externo aplicado, pero es muy débil. El movimiento orbital de los electrones crea bucles diminu-
tos de corrientes atémicas que producen campos magnéticos [103]. Cuando se aplica un campo
magnético externo a un material, estos bucles de corrientes tienden a alinearse de tal manera
que se oponen al campo aplicado. Todos los materiales son inherentemente diamagnéticos, pe-
ro si los atomos tienen un momento magnético neto como en los materiales paramagnéticos, o
si existe un ordenamiento de largo alcance de los momentos magnéticos, como en los materia-
les ferromagnéticos, estos efectos mas fuertes son siempre dominantes. Asi, el diamagnetismo
es el comportamiento magnético residual de los materiales que no son ni paramagnéticos ni fe-
rromagnéticos. Por otro lado, el paramagnetismo, cuando esta presente, es mas fuerte que el
diamagnetismo y produce magnetizacion en la direccién del campo aplicado. Estos materiales
siguen la Ley de Curie. En la mayoria de los materiales, los momentos magnéticos de los elec-
trones se cancelan, pero en los materiales paramagnéticos, la cancelacién es incompleta. En los
materiales ferromagnéticos, los espines se alinean de forma paralela unos con otros, es decir, en
la misma direccion y sentido bajo una cierta temperatura critica (temperatura de Curie). Por otro
lado, también encontramos materiales antiferromagnéticos definidos como dos subredes ferro-
magnéticas intercaladas entre si, donde la magnitud de sus momentos magnéticos es igual pero

con sentidos opuestos. Finalmente, se definen los materiales ferrimagnéticos como un antiferro-
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magneto pero con distinta intensidad en los momentos magnéticos de cada subred.

El ferromagnetismo tiene su fundamento en la mecéanica cuantica y puede ser descrito
mediante el hamiltoniano de Heisenberg. Sin embargo, considerando el gran nimero de atomos
que constituyen una nanoestructura cilindrica multisegmentada, es imposible resolver el problema

resolviendo el hamiltoniano de Heisenberg, y tenemos que recurrir a ciertas aproximaciones.

2.1. Aproximacion al continuo

Para estudiar nuestras nanoestructuras recurrimos a la aproximacién al continuo conoci-
da como teoria del micromagnetismo, la cual deja a un lado los detalles discretos de la estructura
atémica y considera al material como un continuo [104, 105]. De esta forma, comenzamos divi-
diendo el volumen de la nanoestructura magnetizada en volimenes infinitesimales dV/, definidos
por un vector de posicion 7. Estos volimenes son suficientemente grandes como para contener
una gran cantidad de momentos magnéticos, debido a la magnetizacién de cada atomo dentro
de la red, pero suficientemente pequefios como para que los momentos magnéticos varien len-
tamente dentro de él. Por lo tanto, podemos definir el vector de magnetizacion ]\}(7’), tal que el

o
producto M (r)dV representa el momento magnético neto del volumen infinitesimal dV'.

Por otro lado, gracias al gran desarrollo computacional de los ultimos anos, es posible es-
tudiar las propiedades magnéticas de nanoestructuras usando simulaciones micromagnéticas. Es
asi como el ultimo tiempo han aparecido numerosos programas que permiten realizar simulacio-
nes micromagnéticas, los que permiten investigar la evolucion del sistema, y calcular paso a paso
la magnetizacién a través de la ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert (2.41). Por lo tanto, estos pro-
gramas permiten obtener la dinamica de los momentos magnéticos e investigar los mecanismos

de reversion de la magnetizacion de una cierta nanoestructura.

2.2. Energias involucradas

Para realizar el estudio de las propiedades magnéticas en una cierta nanoestructura,
debemos describir las distintas contribuciones energéticas que actian sobre ella. Debemos con-
siderar la energia de Zeeman que surge de la interaccion de la nanoestructura con un campo
magnético externo, la energia de intercambio debido al traslape de las funciones de onda vecinas

en el material, la energia magnetostatica originada por las interacciones de largo alcance entre
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los dipolos magnéticos dentro del material y la energia de anisotropia definida por la simetria

cristalina del material.

2.2.1. Energia de Zeeman

La energia de Zeeman se origina a partir de la energia potencial de los momentos
magnéticos de una nanoestructura, en presencia de un campo magnético externo. En el modelo
discreto cada atomo posee un momento magnético descrito como:

fim =gu3§, (2.1)
donde g es el factor de Landé, .z es el magnetén de Bohry § es el momentum angular total. Por
lo tanto, la energia de interaccion de un momento magnético con un campo magnético externo
estara dado por:

R

€, = —lm - B. (2.2)

De esta forma, la energia de Zeeman total £, se define como

Nat .
E.==Y fimi- B, (2.3)
=1

donde N,; es el nUmero de atomos en un volumen V. Del mismo modo es posible reescribir esta
expresién como una aproximacion continua, asumiendo el limite termodinamico, debido a la gran
cantidad de atomos N,;. Para ello debemos describir la magnetizacién total como Z\_ﬁ = n;ffn,
donde n = N,;/V y la induccién magnética 13 = ,uo(?l + ]\7). De esta forma obtendremos que la

expresién de la energia quedara como:

- =
Ez:/ ede:f,uo/ M - HdV. (2.4)
14 1%

5
Cabe destacar que esta energia presenta un minimo cuando la magnetizacion M se

N
encuentra alineada con el campo magnético externo aplicado H.

2.2.2. Energia de Intercambio

La interaccion de intercambio entre los momentos magnéticos de un material es respon-
sable de que todos los momentos magnéticos prefieran apuntar en la misma direccién, indepen-

dientemente de cual direccién sea ésta. Su origen no tiene analogo clasico y es causado por el
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traslape de las funciones de onda de los electrones vecinos. Cuando los espines son paralelos, la
energia de intercambio se reduce, obteniendo asi una configuracion mas estable. La energia de

interaccion entre un par de momentos magnéticos vecinos esta definida como:

—

<

S, (2.5)

€Cex = *Jij

donde J;; es la constante de acoplamiento entre espines atdmicos, cuyo valor esta dado por las
integrales de intercambio entre las funciones de onda asociadas con los atomos i y j. Si se trata
de atomos de un material ferromagnético, J > 0, por otro lado, J < 0, si el material es antiferro-

magnético.

Es posible obtener la energia de intercambio total del material sumando sobre todos los

pares de primeros vecinos:

- =
Eeo=—JY Si-8;j=-J5) cosg. (2.6)
7 7
. 7 . . = - . Jo
con ¢;; igual al angulo formado por los espines vecinos S; y S;. En un material ferromagneético,
este angulo siempre es pequefio, es decir, | ¢;; |<< 1, lo que nos permite expandir el coseno a

primer orden:

2

2 2
Eerzfjszz 17% :E2T+%Z¢72]? (27)
ij

ij
donde el primer término es independiente de la configuracion magnética del sistema, ya que sélo
nos entrega el valor de los espines alineados en una misma direccion, obteniendo asi una energia
de intercambio base. El segundo término corresponde a la energia de intercambio producida por
las variaciones en la magnetizacion de atomos vecinos. Como se mencion6 anteriormente, se
consideré un volumen suficientemente pequeno que no permitiera grandes variaciones en la di-
reccion de los momentos magnéticos vecinos. De esta forma, es posible utilizar una aproximacion
debido a que el angulo ¢,; que forman los momentos magnéticos vecinos m; y n?j es pequeno.
Realizando entonces una expansion en serie de Taylor se tiene que:
0 0 |- - 2=

| $ij || s — i |~ |riw o + rivg, + 7= | m = (15 - V)m, (2.8)

ox 0z

o - S :
donde r; es el vector que une a los momentos magnéticos i y j. Por lo tanto, si sumamos sobre

todos los momentos magnéticos obtendremos que
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J5 ZZ (2.9)

i=1 S;
Es interesante notar que la primera suma corre sobre todos los sitios de la red, mientras

que la segunda suma corre solo sobre los sitios que son primeros vecinos del atomo 7. Luego, si
cambiamos la sumatoria sobre i por una integral sobre todo el material ferromagnético, se tiene

que:

Eep = A/ Vmg)? + (Vmy)? + (Vm,)?|dV. (2.10)

donde A es la constante de stiffness o de rigidez del material, definida como:

2
4= 75, (2.11)

a

donde « es la constante de red y ¢ corresponde al nimero de atomos en una celda unitaria. De
esta forma, ¢ = 1 para los atomos en una base cubica simple (sc), ¢ = 2 para una red cubica

centrada en el cuerpo (bcc) y ¢ = 4 para una red cubica centrada en las caras (fcc).

Fisicamente la energia de intercambio tiende a alinear los momentos magnéticos, per-
mitiendo que los atomos de una cierta distancia permanezcan paralelos. La configuracion de
minima energia se obtiene cuando la magnetizacién es uniforme y no varia dentro del material
ferromagnético. La longitud de intercambio es la distancia en la que la magnetizacién es aproxi-
madamente constante y esta determinada por la raiz de la constante de stiffness y la densidad

de energia desmagnetizante.

2A
lew = ,Uz()M2 . (21 2)

2.2.3. Energia magnetostatica

La energia magnetostatica es también conocida como energia desmagnetizante o energia

dipolar. Esta energia debe su origen a la interaccién dipolar existente entre la magnetizacién del
—

material y el campo desmagnetizante H,. Esta energia es de largo alcance pero de magnitud

pequena. Su expresion discreta, en ausencia de fluctuaciones térmicas, se define como:

1 —
Edip:—iz;z-hi. (2.13)
i#j
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N
donde /; es el dipolo magnético ubicado en la i-ésima posicion de un arreglo y h; es el campo
producido por todos los demas dipolos magnéticos en la posicién i. A partir de la ecuacién 2.13,
es posible llevar la expresién anterior al limite del continuo considerando la aproximaciéon de una

esfera fisicamente pequena.

Esfera fisicamente pequena

Vamos a considerar una esfera fisicamente pequena de radio R en el sitio i, tal que dentro
de esta esfera los momentos magnéticos discretos apuntan todos en la misma direccién debido
a la fuerte interaccién de intercambio, mientras que fuera de esta esfera vamos a considerar los
momentos magnéticos como una distribuciéon continua J\_/} De este modo podemos escribir el
campo del material fz como:

— — 47 — -
hi = Haip + =M + Rl (2.14)
o
donde A es el campo dentro de la esfera debido a los dipolos discretos. Luego, podemos expresar

el campo magnetostatico dentro de la esfera como:

X 1 TR A
%:Z[_%+%”@w] -
e LTl 7]

donde rfj es el vector que va desde el sitio ¢ al sitio j de la red. Podemos entonces escribir una

de las componentes del campo en coordenadas cartesianas, obteniendo de esta forma:

5
T

3xii(x, Tij + Py, Yis + 1z, Zij)

/ Ha if \BU X5 Tig T LY Yij T 17 ;%0

Mo =2 |5+ : : e (2.16)
7

para el caso cuando la red tenga simetria cristalina clbica, donde x, y, z son términos intercam-
biables y los productos X;; Y;; con X;; Z;; se anulan, entonces la componente i}, es igual a cero.
Analogamente, obtendremos el mismo resultado para las otras dos componentes. Por otro lado,
en el caso que la simetria cristalina no sea cubica, la sumatoria anterior resultara distinta de cero,
igual que para las otras dos componentes. Por lo tanto, A sera el tensor que dependerd de la

simetria cristalina [105]:

.
no="N .. 2.17)

Finalmente, la energia magnetostatica [106] integrada sobre toda la nanoestructura ferro-

magnética estara dada por:
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1 — — 47 — —
Edip:_2/VM.<Hdip+;M+<X>~M> av. (2.18)

- =
Como el segundo término de la integral M - M = Mg depende sblo de la temperatura y no de
—
la distribucion espacial de M, se puede omitir redefiniendo el cero de la energia magnetostatica,
lo cual no afectara un proceso de minimizacion de esta energia. El tercer término corresponde a
. AR s . . . .
una densidad de energia M - A - M, que puede y debe ser incluido como una anisotropia cuando
A sea distinto de cero. Lo anterior debido a que las constantes de anisotropia se obtienen a
partir de valores experimentales, por lo que este término ya esta incluido. Finalmente, la energia
magnetostatica en el continuo queda definida como:
Ho -
Egip = — =2 / Hgip - MdAV. (2.19)
2 |4
. e _> - .
de manera tal que el factor 1 tiene relacién con que la fuente de Hy;, es M, es decir, es una

autoenergia [107].

Campo desmagnetizante

El campo desmagnetizante, también conocido como campo magnetostatico, es el campo

generado por la magnetizacion de la muestra y puede ser calculado a partir de las ecuaciones de

Maxwell
- = — —
V-B=0 VxH=0 (2.20)
de modo que:
— — — —
V- Hdip =0 V x Hdip =0. (221)

N
Luego, como el rotor de Hy;, es cero, es posible obtener el campo debido al gradiente de un

potencial escalar, que a su vez es conocido como el potencial desmagnetizante Uy;,.

— —
Huip = —VUaip. (2.22)

Para entender el comportamiento y origen del campo demagnetizante, es posible consi-
derarlo como analogo del campo eléctrico, donde al tener un material con una cierta polarizacién
73, esta polarizacion conducira cargas eléctricas en la superficie del material, creando un poten-
cial electrostatico que estara descrito por la ecuacién de Poisson [107]. Del mismo modo, en

un material ferromagnético nos encontramos con un efecto similar, pero en este caso con el de
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5
la magnetizacién, ya que si M es continua dentro del material, entonces contaremos con una

densidad de carga magnética efectiva p dada por la ecuacién de Poisson:

VU=V - M = — (2.23)
dip p- .

5
pero en la superficie del material, la magnetizacién M ya no sera continua, y entonces cambiara su
valor bruscamente de M, a 0. De esta forma, tendremos cargas magnética superficiales en los

bordes del material cuya densidad o estara dada por:

Wy

Ufuera dentro 8Udip
on

—
Juera _ yrdentro, = =M h=-0 (2.24)

dentro

fuera
con 7 el vector unitario normal a la superficie. Las cargas magnéticas en la superficie del ma-
terial son la fuente del campo desmagnetizante opuesto a la magnetizacién del material. Por lo
tanto, el término energético favorece la magnetizacion paralela a la superficie. Por consiguiente,
el potencial magnetostatico se puede expresar como:
1 V.M 1 oM

U(F )iy = — 1= /V R v+ /S 7(: - r,ldS’. (2.25)
de modo que al minimizar esta energia dipolar lo que hacemos es rotar los dipolos magnéticos
de la muestra, tal que en la superficie se encuentre el minimo de cargas magnéticas, dividiendo
entonces el material en numerosos dominios magnéticos que apuntan en direcciones opuestas,
tal como se muestra en la figura 2.1, dominios magnéticos propuestos por Weiss en 1907 [108].
Es asi que al aumentar el nimero de dominios magnéticos, cancelamos las cargas magnéticas

de los dominios adyacentes, minimizando entonces la energia dipolar.

La formacién de los dominios magnéticos surge del balance entre la energia de inter-
cambio y la energia magnetostatica, dominios que estaran separados por un espesor mayor a la
longitud de intercambio. Este espesor es influenciado por la energia de anisotropia, el cual fuerza
los momentos magnéticos a alinearse a lo largo de un eje o plano facil. Como un ejemplo pode-
mos mencionar que si tenemos dos dominios antiparalelos a lo largo del eje facil de la muestra, los
dipolos en la pared de dominio rotaran fuera del eje facil de la muestra, por lo cual la energia de
anisotropia tratara de crear paredes delgadas, mientras que la energia de intercambio tratara de

agrandarlas.
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Figura 2.1: Esquema del campo desmagnetizante generado por diferentes configuraciones de dominios: (a) monodo-

minio, (b) dos dominios, (c) cuatro dominios, (d) dominios cerrados.

Interaccion magnetostatica entre las nanoestructuras

Como mencionamos anteriormente, la interaccién magnetostatica o dipolar es de largo
alcance, por lo que en principio, un arreglo de nanoestructuras puede exhibir un comportamien-
to magnético diferente al observado para una nanoestructura aislada. Esto es justamente lo que
estamos interesados en investigar en uno de los capitulos de esta tesis. Para encontrar una
expresion analitica para la energia de interaccion magnetostatica entre dos nanoestructuras, co-
menzaremos con lo mas simple. La energia dipolo-dipolo entre dos momentos magnéticos u; y

p; separados una distancia r;; esta definida como:

N — —
fo [pi - pr; — 3(pi - Rij) (1 - Rij)]
i DUy - iy (2.26)

47 Ty

donde 7;; es el vector unitario que conecta a los dos momentos magnéticos.

Eij =

Si la expresion anterior se lleva al continuo, entonces la energia de interaccion magne-
tostatica entre sistemas magnéticos con geometria arbitraria se obtiene gracias a la aproximacioén
semiclasica de Brown [104]. Aqui la magnetizacion total sera ]\7 = Zf;l ]\_4:», donde J\Z sera la
magnetizacion de la i-ésima nanoestructura. De esta forma, la energia de interaccién magne-

tostatica sera:

N
Egip = Y Baip(i) + Z Z Eina(i, 5)- (2.27)
=1 i=1 j=i+1
con
Euipli) = “20 M; - VU dV (2.28)

v
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como la contribucion dipolar a la autoenergia de la i-ésima nanoestructura, y
- =
Ein(i, ) = Mo/ M; - VU;dV (2.29)
14

la interaccién magnetostatica entre ellas.

2.2.4. Energia de anisotropia

La energia de anisotropia se asocia a las direcciones preferenciales de la magnetizacion.
Es importante mencionar que existen varios tipos de anisotropia, siendo la mas comun la aniso-
tropia magnetocristalina que ocurre debido a las interacciones espin-orbita de la red cristalina,
produciendo que los espines se alinean preferentemente en ciertas direcciones. De este modo,
hay direcciones en las que es mas facil magnetizar una particula. Una manera de poder visualizar
la anisotropia de un material es a través de su curva de histéresis. Estas curvas describen la
magnetizacion del material con respecto al campo magnético externo aplicado, mostrando la re-
sistencia del material a ser magnetizado. Asi, mientras mayor sea el campo de anisotropia, mayor

sera el campo coercitivo en la curva de histéresis del material.

Es importante mencionar que la energia magnetocristalina es pequefa en comparacién
con la energia de intercambio, pero es ésta, junto con la energia dipolar, quien determina la di-
reccion de la magnetizacion, ya que la energia de intercambio es isotrépica, es decir, que su

magnitud no depende de la direccion en la cual el material esta magnetizado.

Hoy en dia somos capaces de evaluar cuantitativamente la interaccion espin-orbita a
partir de calculos de primeros principios. Sin embargo, estos resultados no siempre se ajustan a
los resultados experimentales. Es por ello que, en general, la energia de anisotropia se escribe
mediante expansiones en series de potencia, considerando la simetria del cristal, con coeficientes

que obtenemos desde los experimentos.

Anisotropia uniaxial

La anisotropia de los cristales hexagonales se describe como funcién de un Gnico parame-
tro, el angulo # entre el eje de facil magnetizacién c (semieje mayor de la estructura cristalina) y la
magnetizacion. Experimentalmente se conoce que la energia es simétrica en el plano ab de la red
hexagonal, de forma que es posible modelar la anisotropia como una serie de potencia de pares

de cos 6. Los primeros dos términos son:
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wy = —Kqcos? 0+ Ky cos* 0 = —Klmz—i—Kgmj (2.30)

5
donde z es paralelo al eje cristalografico ¢, y m, = M,/M, es el vector unitario paralelo al vec-
tor de magnetizacién. Por simplicidad, la energia de anisotropia uniaxial por unidad de volumen

generalmente se escribe como:

E, . .
v = Kysin?0 4+ Kysin® 0 = K (1 —m?) + Ko(1 — m?)2. (2.31)

Los coeficientes K; y K> son constantes que dependen de la temperatura, cuyos valo-
res se obtienen a partir de los experimentos. En la mayora de los casos el término K> es muy
pequeno en comparacién con el término K7, por lo que en general se desprecia (| Ka| << |K1]).
Cuando K; > 0 la energia de anisotropia uniaxial exhibe dos minimos, (# = 0y 6 = «), mientras

que cuando K; < 0 la energia es minima soélo para = 7/2.

Anisotropia cubica

Para cristales cubicos, la expansion debe ser invariante al realizar cualquier permutacién
de los ejes, es decir, si x es reemplazado por y, y asi sucesivamente, cuando los ejes x, y, z estan
definidos a lo largo del eje cristalografico. Una vez méas son despreciadas las potencias impares,
asi que la expansion de segundo orden sera m? + mi + m? igual a una constante. Por lo tanto la

expansion comienza con términos de cuarto orden.

we = Ky(mim}, + mim? +m2m?2) + Ky(mim2m?), (2.32)

donde, por ejemplo, K; > 0 para el hierro, de modo que su eje facil esta a lo largo de (100),
mientras que cuando K; < 0 para el niquel, el eje facil esta a lo largo de la diagonal del material
en (111).

Finalmente la energia de anisotropia cubica por unidad de volumen se define como

E.
7’ = Ki(mim3 + mim? +m2m2). (2.33)

Anisotropia de forma

La anisotropia de forma no es otra cosa que las direcciones preferenciales para la magne-

tizacion debido a la energia magnetostatica de una nanoestructura. De este modo, una particula
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esférica no presenta anisotropia de forma, por lo que, a no ser que tenga una anisotropia mag-
netocristalina, esta particula no presentara direcciones preferenciales para su magnetizacion. Por
otro lado, si la particula presenta una geometria distinta a la de una esfera, entonces la magneti-
zacion sera fuertemente influenciada por su anisotropia de forma. Por ejemplo, sobre la superficie
de un elipsoide de revolucion uniformemente magnetizado encontraremos polos magnéticos li-
bres, los que produciran un campo desmagnetizante en su interior. De esta forma tendremos una

energia de anisotropia de forma descrita como
1
Eaip = 510 MgV (Nomi; + Nymy, + N.mZ), (2.34)

donde m,, m,, m., son las componentes de la magnetizacion y N,, N,, N son los factores des-

magnetizantes relativos a los ejes z,y, z, respectivamente. Si IV, = N, entonces tendremos que:

1
Eugp = S0 M3V (N.cos® + Nysin®6). (2.35)

donde 6 es el angulo entre la magnetizacion y el eje polar z, N, es el factor demagnetizante a
lo largo del eje polar, N, = N, es el factor demagnetizante a lo largo del eje ecuatorial. En la

literatura, también es posible encontrar esta energia como:
Egip = K, Vsin®0, (2.36)

donde K, = %qug(Nx — N.) es la constante de anisotropia de forma. Si K; > 0 tendremos
un eje de facil magnetizacion, identificado por dos minimos de energia a lo largo del eje polar
z. Si por el contrario tenemos K; < 0, entonces estaremos en presencia de un plano de facil

magnetizacion en el eje ecuatorial xy.

2.2.5. Ecuacion de movimiento
Ecuacion Diferencial de Brown

La energia total del sistema puede calcularse Unicamente si la magnetizacion de una
’ T . s . — .
particula ferromagnética es alguna funcién del espacio, mg. El problema entonces es determinar
my de manera que la energia total sea un minimo. A partir de esto, Brown [104, 105] minimizé esta
’ B ~ " .7 . . —
energia considerando una pequefa variacién en el vector de magnetizacion alrededor de my, tal
que, la magnitud de m debe ser igual a 1. De esta manera, obtuvo la ecuacién diferencial que hoy
en dia lleva su nombre.
— 9= s Owg
m x | 2AV?m + MoH — o) = 0. (2.37)

vy
m
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— — —
donde H = H, + Hy;,. Esta ecuacién implica que el torque es cero en todas partes y que la

magnetizacion es paralela al campo efectivo.

— 2A
He.

V24 H - 9

fr= M, My o (2.38)

Para resolver esta ecuacion debemos considerar condiciones de borde, escritas en forma vectorial

y que dependen de la anisotropia superficial (ws).

7 x QA@+8‘”S =0 (2.39)

Ecuacion Dinamica (LLG)

La magnetizacién dependiente del tiempo se obtiene a partir de la precesion de la mag-
netizacion en un campo magnético, considerando el campo efectivo 2.38. Por otro lado, se puede

utilizar la ecuacion de Brown 2.37 para definir:

—
dM = —
W = —’}/OM X Heff. (240)
donde v, es la razén giromagnética:
Yo = 2313(:

De esta forma, la ecuacion diferencial de Brown 2.37 puede ser considerada como un
caso particular de la ecuacion 2.40, ya que obtenemos equilibrio estatico cuando no hay variacion
temporal. Luego, la ecuacion 2.40 representa una precesion no amortiguada de la magnetizacién.
Sin embargo, experimentalmente se observa que la magnetizacion decae en un tiempo finito, por
lo que el amortiguamiento se agrega como un término fenomenolédgico, modificando la ecuacion

2.40 por la ecuacion que describimos a continuacion:

M M
— —
o =—yoM X | Heyy — nidt (2.41)

donde 7 es el amortiguamiento. Esta ecuacion se conoce como la ecuacion de Landau-Lifshitz-
Gibert.
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2.2.6. Simulaciones micromagnéticas

El estudio teorico de alguna particula nanométrica, basado en la distribucién discreta de
los momentos magnéticos, debiera consumir muchisimo tiempo y eventualmente, ser imposible
de calcular usando los computadores actuales. La razén es el nimero gigantesco de momentos
magnéticos existente dentro de estas nanoestructuras, que puede llegar a exceder los 10%. Con
esto en mente, en esta tesis usaremos simulaciones micromagnéticas utilizando el programa
OOMMF [18].

OOMMF

OOMMF son las siglas en inglés de Object Oriented MicroMagnetic Framework, que es
un proyecto de la Applied and Computational Mathematics Division (ACMD) de ITL/NIST, en estre-
cha colaboracion con MAG, con el propésito de desarrollar programas y herramientas portables,
extensibles y de dominio publico para problemas que involucran la aproximacion micromagnética.

El programa esté escrito usando el codigo C + + con una interface Tcl/Tk.

El Oxs (OOMMF extensible Solver) es un motor de calculo micromagnético capaz de
resolver problemas en redes tridimensionales con celdas rectangulares que contienen espines

tridimensionales. Existen dos interfases para Oxs:

» La interfaz interactiva Oxsii, destinada a ser controlada principalmente a través de una

interfaz grafica de usuario.

= Modo por loteo Boxsi, que ha sido extendida para ser controlada por lineas de comando, lo

que es adecuado para su uso en scripts por la terminal.

La simulacién es una construccion de pasos llamados Oxs Ext, los cuales estan organi-
zados en ocho categorias: atlases, meshes, energies, evolvers, drivers, scalar field objects, vector
field objects, y MIF support classes. Estas categorias deben ser consideradas dentro del archivo

con extension MIF que permite correr un programa (por ejemplo, simulacion.mif).

Atlases Lo primero que consideramos para realizar una simulacién son los volimenes geométri-
cos especificados en Oxs mediante distintos tipos de atlas, los que dividen los dominios en uno
0 mas subconjuntos llamados regiones. El atlas mas utilizado es el Oxs BoxAtlas. Por otro lado,
para combinar mdltiples atlas debemos utilizar Oxs MultiAtlas. A continuacion se nombran los

distintos tipos de Oxs Atlas que podemos utilizar al momento de realizar una simulacion:
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Oxs BoxAtlas.

Oxs MultiAtlas

Oxs EllipsoidAtlas

Oxs ImageAtlas

Oxs ScriptAtlas

Meshes Define la discretizacién del atlas en la simulacién. La Unica malla disponible en la ac-

tualidad es:
= Oxs RectangularMesh

Esto crea una malla rectangular a través de todo el espacio cubierto por el atlas. Las
frecuencias de muestreo de malla a lo largo de cada eje se especifican por tamano de celda (en

metros).

Energies La siguiente lista son todos los tipos de Oxs Energies que podemos utilizar al mo-

mento de realizar una simulacion:
= Oxs CubicAnisotropy
= Oxs Exchange6Ngbr
= Oxs FixedZeeman
= Oxs ScriptUZeeman
= Oxs StageZeeman
= Oxs TwoSurfaceExchange
= Oxs UniformExchange
= Oxs Demag
= Oxs ExchangePtwise
= Oxs RandomSiteExchange

= Oxs SimpleDemag
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» Oxs TransformZeeman
= Oxs UniaxialAnisotropy

= Oxs UZeeman

Evolvers Los evolvers son responsables de actualizar la configuracién de la magnetizacion de
un paso al siguiente. Hay dos tipos de evolvers: evolvers de tiempo, que rastrean la dindmica de
Landau-Lifshitz-Gilbert, y evolvers de minimizacion, que localizan los minimos locales en la super-
ficie de energia a través de técnicas de minimizacion directa. Los evolvers estan controlados por
los drivers, que veremos a continuacion, y deben coincidir con el tipo de drivers adecuado, es de-
cir, evolvers de tiempo deben estar vinculados con los drivers de tiempo, y evolvers de minimizacion
deben estar vinculados con los drivers de minimizacion. Los Drivers entregan una configuracion
de magnetizacién a los evolvers con una solicitud para avanzar en la configuracién de un solo
paso (también llamado una iteracion). Actualmente hay tres evolvers de tiempo y un evolver de

minimizacion en la distribucion estandar de OOMMF:
= Oxs CGEvolve (minimizacion)
= Oxs RungeKuttaEvolve (tiempo)
= Oxs EulerEvolve (tiempo)

= Oxs SpinXferEvolve (tiempo)

Drivers Mientras que los evolvers vistos en la seccién anterior son responsables de mover la
simulacién en pasos individuales, los drivers coordinan la accién de los evolvers en la simulacién
en su conjunto, mediante la agrupacién de pasos en los TASKS (tareas), STAGES (etapas) y
RUN (corriendo). Es el papel de los drivers, y no de los evolvers, determinar cuando una etapa de
simulacién o ejecucién es completa. Los TASKS son pequefos grupos de pasos que se pueden
completar sin afectar negativamente a la interfaz de usuario de respuesta. STAGES son unidades
mas grandes especificadas por la descripcion del problema MIF; en particular, no se espera que
los parametros del problema cambien de forma discontinua dentro de un STAGE. RUN es la
secuencia completa de los STAGES, de un problema de principio a fin. El Driver detecta cuando
STAGES y RUN han terminado, segun los criterios especificados en la descripcion del problema
en el archivo MIF, y pueden imponer restricciones. Hay dos Drivers en Oxs, Oxs TimeDriver para
controlar evolvers de tiempo como Oxs RungeKuttaEvolvey Oxs MinDriver para controlar evolvers

de minimizacion como Oxs CGEvolve:
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= Oxs MinDriver

= Oxs TimeDriver
Field objects (Objetos de campo) devuelven valores (ya sea escalar o vectorial) en funcién de
la posicion. Estos se utilizan con frecuencia como objetos incrustados dentro de los Specify blocks
(bloques especficos) de otros objetos Oxs Ext para iniciar cantidades variables espacialmente, ta-

les como los parametros del material o configuraciones iniciales de magnetizacion. Las unidades

en los valores devueltos dependen del contexto en que se utilizan:
= Oxs AtlasVectorField
= Oxs PlaneRandomVectorField
= Oxs ScriptVectorField
= Oxs ScriptOrientVectorField
= Oxs AffineTransformVectorField
= Oxs ImageVectorField
» Oxs FileVectorField
= Oxs RandomVectorField
= Oxs UniformVectorField
= Oxs AffineOrientVectorField

Oxs MaskVectorField

Mif support classes El objeto Oxs LabelValue hace referencia a través del campo en atributos
estandares en otros bloques especificos, como por ejemplo Oxs Evolvers. Es en este bloque
especifico donde agregamos la constante de amortiguamiento («) y el tamafo de la iteracién que

realiza el cambio maximo en la magnetizacién normalizada (start dm):
= Oxs LabelValue

Una vez insertadas todas las categorias en el archivo MIF, el programa evoluciona al
sistema y calcula paso a paso la configuracién de la magnetizacién que disminuye la energia

hasta que el torque sea menor que un cierto valor (valor manejable) en cada punto del sistema.



Capitulo 3

Propiedades magnéticas de
nanoestructuras hilo/tubo como
funcion de sus parametros

geometricos

En este capitulo mostraremos las simulaciones micromagnéticas que hemos realizado
para investigar los procesos de reversion de la magnetizacion de una nanoestructura cilindrica
multisegmentada con segmentos de hilos y tubos magnéticos. Nos enfocaremos en el compor-
tamiento de la coercividad y remanencia, concluyendo que cambiando la geometria de estas
nanoestructuras nos permite controlar sus propiedades magnéticas. Ademas, analizaremos las
condiciones geométricas que nos permitan estabilizar una configuracion magnética antiparalela
(es decir, la magnetizacion en los segmentos tubo e hilo apuntan en direcciones opuestas, nu-

cleando asi una pared de dominio entre los dos segmentos).

3.1. Simulacion micromagnética

En este capitulo investigamos las curvas de histéresis para sistemas cilindricos multi-
segmentados que alternan segmentos de hilos y tubos magnéticos usando el simulador micro-

magnético OOMMF [18]. Como hemos mencionado anteriormente, nos centramos en nanoes-
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tructuras definidas por su radio externo y su radio interno, R y a, respectivamente, y el largo total,
L, que incluye el segmento hilo (de largo h) asi como el segmento tubo (de largo L — h). Ademas,
es conveniente definir la relacion § = a/R, de manera que 5 = 0 representa un cilindro sélido,
mientras que § — 1 corresponde a un tubo magnético muy delgado. Ademas, definimos n = h/L,
de modo que un tubo magnético esta representado por = 0, mientras que un sistema cilindrico

multisegmentado por 1 # 0, como se muestra en la figura 3.1.

y4 Z V4
-,
h
B =a/R

Wire Tube Multis&gbn;ented n-= h/ L

Figura 3.1: Caracterizacién geométrica de nanoestructuras investigadas. De izquierda a derecha tenemos un nanohilo,
un nanotubo, un sistema multisegmentado y la tapa superior de un nanotubo [100].

Para realizar las simulaciones micromagnéticas consideramos nanoestructuras aisladas
de niquel (Ni) definidas por L = 800 nm (hemos simulado n = 0y = 0,5), con R variando entre
15 y 50 nm. Ademas, hemos variado 3 desde 0 hasta 0,9 en pasos de 0,1. Para simular Ni hemos
considerado un acoplamiento de intercambio A = 9 x 10~'2J/m y una magnetizacion de satura-
cion M, = 4,8 x 10> A/m. Como estamos interesados en muestras policristalinas, la anisotropia
sera muy pequena y puede, por lo tanto, ser despreciada. Para nuestras simulaciones considera-
mos celdas cubicas de tamafo 1 x 1 x 10 nm?. Como estamos simulando nanoestructuras muy
largas, hemos escogido un tamano de celda suficientemente grande a lo largo del eje de la na-
noestructura para finalizar la simulacién en un tiempo razonable, pero lo suficientemente pequena
en el plano zy para reproducir su geometria cilindrica. Finalmente, para todas las simulaciones

hemos considerado un amortiguamiento (damping) constante de a = 0,5.
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3.2. Resultados y discusion

3.2.1. Curvas de histéresis

Comenzamos la investigacion del rol de la geometria sobre la coercividad y la remanen-
cia de las curvas de histéresis para L = 800 nm, variando R entre 15 y 50 nm, y con diferentes
valores de 3 cuando el campo magnético es aplicado paralelo al eje z, ver fig. 3.1. Las figuras 3.2,
3.3 y 3.4 muestran resultados para un nanotubo magnético (arriba) y para una nanoestructura
multisegmentada (abajo) con un radio de R = 15, 25 y 50 nm, respectivamente, para diferentes
valores de 3, desde 8 = 0, que representa un nanohilo magnético, hasta 5 = 0,8, que correspon-
de a un nanotubo magnético delgado. A partir de estas figuras podemos observar que, como se
esperaba, debido a su anisotropia de forma, los nanotubos magnéticos revierten su magnetiza-
cién a través de un Unico salto de Barkhausen [109]. Los saltos de Barkhausen definen un brusco
cambio discontinuo de la magnetizaciéon. Vemos ademas que si aumentamos el radio del nanotu-
bo, disminuye su coercividad y las curvas de histéresis comienzan su reversion mas suavemente,

pero siempre a través de un Unico salto Barkhausen.

Por otro lado, para el caso de una nanoestructura hilo/tubo con R = 15 nm nuevamente
observamos un Unico salto de Barkhausen, similar al observado para el caso de un nanotubo. Sin
embargo, si aumentamos el radio externo en 10 nanémetros, como nos muestra la figura 3.3 de
radio R = 25 nm, podemos notar la presencia de dos saltos de Barkhausen bien definidos. Este
comportamiento nos lleva a considerar dos nano-objetos diferentes con campos especificos de
reversion para cada segmento. Asi, podemos esperar que en el escalén observado en la curva de
histéresis tengamos una configuracion magnética antiparalela, donde la magnetizacion del seg-
mento hilo apunta en una direccién, mientras que la magnetizacion del segmento tubo apunta en
la direccién opuesta, formando asi una pared de dominio entre los dos segmentos. Es interesante
destacar que este comportamiento Unico ocurre para una geometria bien definida, ya que si au-
mentamos el radio externo a R = 50 nm observamos, en la figura 3.4, que las curvas de histéresis

comienzan su reversién suavemente, pero siempre a través de un Unico salto Barkhausen.

3.2.2. Mecanismos de reversion de la magnetizacion

Para entender mejor el comportamiento observado en las curvas de histéresis, mostra-

mos en la figura 3.3(b) el escaldn de la curva de histéresis para una nanoestructura segmentada
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Figura 3.2: Curvas de histéresis para L = 800 nm, R = 15 nm y distintos valores de 8 cuando el campo magnético es
aplicado paralelo al eje 2. La figura muestra resultados para (a) nanotubos magnéticos con n = 0 y para (b) nanoestruc-
turas multisegmentadas con n = 0,5 [100].

hilo/tubo con L = 800 nm, R = 25 nm, n = 0,5 y 5 = 0,6. Vamos a considerar el caso particular
cuando tenemos un campo externo de —80 mT. La nucleacion y propagacion de la pared es moni-
toreada por el valor de m;(z) = M;(z)/M,, que es el valor promedio de la componente de los mo-
mentos magnéticos para la posicion z relativa al valor de saturacion [37]. La posicion de la pared
de dominio esta determinada por el maximo de (1 — |m;|) y se muestra en la figura 3.5(a). La linea
punteada representa el promedio de la componente axial de la magnetizacion (7;), mientras que
las otras dos componentes (en el plano) estan dadas por las lineas sélidas y discontinuas. Cuando
tanto m, como mm, promedian cero, lo que ocurre cuando el modo de reversion es la nucleacion

y propagacion de un vortice, donde los espines en rotacién permanecen tangentes a la pared de
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Figura 3.3: Curvas de histéresis para L = 800 nm, R = 25 nm y distintos valores de 3 cuando el campo magnético es
aplicado paralelo al eje z. La figura muestra resultados para (a) nanotubos magnéticos con n = 0 y para (b) nanoestruc-
turas multisegmentadas con n = 0,5 [100].

dominio. Cuando una o ambas de estas componentes son distintas de cero, obtenemos un modo
de reversion tipo transversal. De la figura 3.5(a) podemos concluir que los escalones en la curva
de histéresis aparecen debido a que sélo ha revertido su magnetizacién el tubo, produciendo una
pared de dominio tipo vortice entre los segmentos tubos e hilos (ver la figura 3.5(b)). Debemos
tener en cuenta que para distintos valores de 8 es posible obtener escalones en las curvas de

histéresis debido a que una pared de dominio tipo vortice queda anclada entre ambos segmentos.
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Figura 3.4: Curvas de histéresis para L = 800 nm, R = 50 nm y distintos valores de 3 cuando el campo magnético es
aplicado paralelo al eje 2. La figura muestra resultados para (a) nanotubos magnéticos con n = 0 y para (b) nanoestruc-

turas multisegmentadas con n = 0,5 [100].

3.2.3. Propiedades magnéticas: coercividad y remanencia

En la Figura 3.6 resumimos nuestros resultados mostrando el fuerte impacto de la geo-
metria. En la Figura 3.6(a) presentamos la coercividad como funcién de los parametros geométri-
cos. A medida que aumentamos el diametro de nuestras nanoestructuras (tanto del nanotubo
como del sistema multisegmentado), la coercividad decrece [11, 110]. Basado en la figura 3 de
la referencia [37] notamos que los nanotubos de Ni con R > 25 nm revierten su magnetizacion
mediante la nucleacién y propagacién de una pared tipo vértice. Esto significa que a medida que
aumenta el agujero de los nanotubos, la coercividad decrece monoténicamente. Sin embargo, el

nanotubo con R = 15 nmy 3 < 0,4 revierte su magnetizacion a través de una pared tipo trans-
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Figura 3.5: (a) Valor promedio de las componentes de los momentos magnéticos para la posicion z relativa al valor
de saturacion y (b) seccién transversal de la particula mostrando que la pared de dominio es de tipo vortice. En la figura
3.5(a) la abscisa representa el eje coordenado z a lo largo el hilo y las ordenadas dan las componentes promedios de la

magnetizacion. m;: linea sélida (negra); my: linea discontinua (roja); m>: linea punteada (azul) [100].

versal, resultando en un incremento en la coercividad del nanotubo a medida que aumentamos el
agujero. Una vez que el agujero es lo suficientemente grande (con 5 > 0,4), el sistema revierte su
magnetizacion a través de una pared tipo vértice, produciendo asi una disminucién en la coerci-

vidad. Esto explica el maximo observado para el caso de los nanotubos con R = 15 nm.

Ademas, podemos notar que para pequenos valores de S (R = 15nm, 5 < 0,1; R = 25
nm, 8 < 0,2y R =50nm, 8 <0,6) los sistemas multisegmentados tienen la misma coercividad
obtenida que para los nanotubos. Es importante también sefalar que para el sistema multiseg-

mentado con R = 15 nm observamos una disminucion continua de la coercividad como funcion
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de 3. Esto se debe a que el segmento hilo revierte su magnetizacién a través de una pared tipo
transversal; sin embargo, el segmento tubo comienza con una pared tipo transversal y luego, a

medida que aumentamos el agujero del tubo, se convierte en una pared tipo vortice.
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Figura 3.6: (a) Coercividad y (b) remanencia para nanotubos (n = 0) y nanoestructuras multisegmentadas (n = 0,5)
con diferentes radios (R = 15, 25 y 50 nm) como funcién de 3 [100].

Los sistemas multisegmentados con radios R > 25 nm, siempre revierten su magnetiza-
cion a través de una pared tipo vortice. Asi el comportamiento no monoténico de la coercividad
como funcién del agujero del tubo se debe a otras circunstancias. En estos casos, a medida que
aumentamos el tamano del agujero del tubo, aparece un escalén en la curva de histéresis (ver
la figura 3.3(b)). Cuando este escalén alcanza una magnitud cercana a los 10 mT, la coercividad

aumenta. Asi, un minimo de coercividad ocurre para ciertos valores de g (6 = 0,3 para R = 25
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nmy g =0,5para R = 50 nm).

Por otro lado, en la Figura 3.6(b) presentamos la remanencia como funcién de los parame-
tros geométricos de las nanoestructuras. Notamos que para radios menores o iguales a 25 nm,
la remanencia es muy cercana a 1, independiente de la nanoestructura con la cual estemos tra-
bajando (nanotubos o sistemas multisegmentados). Esta es una clara indicacién de que las na-
noestructuras revierten su magnetizacién en forma abrupta, dando lugar a curvas de histéresis
cuadradas. Sin embargo, para una particula de radio 50 nm, la remanencia comienza a disminuir,
lo que nos indica que las curvas de histéresis tienen una forma redondeada, que es una indicacion

de la formacién de paredes tipo vértice en los extremos de las nanoestructuras [111, 112, 113].

3.2.4. Tamano del escaldn (configuracion antiparalela)

Finalmente dirigimos nuestra atencion a los escalones que aparecen en las curvas de
histéresis como funcién de los parametros geométricos de sistemas multisegmentados (ver la
Figura 3.7). Es importante sefalar que para todo el rango de parametros investigados, estos
escalones no han sido observados en los nanotubos. Ademas, el ancho de los escalones presenta
un comportamiento no monoténico como funcién del radio de los sistemas multisegmentados. Asi,
nanoestructuras de 25 nm de radio exhiben la condicion 6ptima (maximo ancho del escalén) para
atrapar una pared de dominio o para generar una configuracién magnética antiparalela dentro de
la misma estructura. Adicionalmente, parece ser que este escalén ocurre solo para radios entre
25— 50 nm cuando 8 > 0,2. Luego, el escaldn experimenta un crecimiento continuo hasta g = 0,7,
a partir de donde el ancho del escalén satura. Es importante destacar que el ancho del escalon
para la condicién 6ptima alcanza los 60 mT, de modo que la distribucion de coercividad en un
arreglo (debido a que las nanoestructuras no son iguales) y las interacciones magnetostaticas
que puedan existir entre ellas, no afecta realmente la posibilidad de estabilizar una pared de
dominio entre el segmento hilo y el segmento tubo (y asi generar una configuracion magnética

antiparalela).

3.3. Conclusion

Hemos investigado numéricamente las curvas de histéresis para nanotubos y nanoestruc-

turas multisegmentadas de niquel no interactuantes como funcién de sus geometrias. Los resul-
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Figura 3.7: Ancho de los escalones en las curvas de histéresis para los mismos parametros geométricos definidos en la
Figura 3.6. Es importante sefalar que tanto para los nanotubos de R = 15, 25 y 50 nm, asi como para las nanoestructuras

multisegmentadas con R = 15 nm, el ancho de los escalones es cero independientemente de 3 [100].

tados presentados anteriormente muestran que la coercividad y la remanencia son fuertemente
afectadas por los parametros geométricos de las nanoestructuras. A medida que aumentamos el
radio de las nanoestructuras (ya sea el nanotubo o el sistema multisegmentado), la coercividad
disminuye. Es importante notar también que, para los sistemas multisegmentados con R = 15
nm, observamos una disminucién de la coercividad como funcién de 3. Sin embargo, esto no es
cierto para radios mayores donde la coercividad experimenta un comportamiento no monotoénico
presentando una coercividad minima para un cierto valor de 5. Ademas, notamos que para radios
menores o iguales a 25 nm, la remanencia es cercana a 1, y para radios de 50 nm, la remanencia

comienza a disminuir, lo que indica una forma redondeada en la curva de histéresis.

Por otro lado, notamos que los nanotubos magnéticos revierten su magnetizacion a través
de un Unico salto de Barkhausen. Sin embargo, a medida que aumentamos el tamano del agujero
del segmento tubo (aumentando el valor de ), el sistema multisegmentado presenta dos saltos
de Barkhausen bien definidos, generando un escaldn en la curva de histéresis. Estos escalones
aparecen debido a que sdlo el segmento tubo ha revertido su magnetizacién, anclando una pared
de dominio tipo vortice entre los segmentos tubos e hilos. Nanoestructuras multisegmentadas de

25 nm de radio exhiben la condicién optima (con un maximo ancho de escal6n de 60 mT) para
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atrapar una pared de dominio o para generar una configuracion magnética antiparalela dentro
de la misma estructura. De este modo, podemos preparar una configuracion magnética antipa-
ralela, Util para encapsular pequefas particulas magnéticas. Ademas, la posibilidad de generar
una pared de dominio magnética estable en una nanoestructura cilindica puede ser Util para la
manipulacién de paredes de dominio, un tépico de creciente interés debido a sus potenciales apli-

caciones en espintronica.



Capitulo 4

Dependencia angular de las
propiedades magnéticas de

nanoestructuras hilo/tubo

4.1. Introduccion

En este capitulo vamos a realizar simulaciones micromagnéticas para investigar la de-
pendencia angular de las propiedades magnéticas de nanoestructuras hilo/tubo. Nos enfocamos
en el comportamiento de la coercividad H., magnetizaciéon remanente M,. y el ancho del escalén
0 H, concluyendo que cambiando el angulo 6 en el que se aplica el campo magnético externo nos
permite controlar las propiedades magnéticas de nanoestructuras hilo/tubo. Asi, estas nanoes-
tructuras tienen un gran potencial para convertirse en bloques de construccion de dispositivos

magnéticos avanzados.

4.2. Simulacion micromagnética

Hemos investigado las curvas de histéresis para nanoestructuras hilo/tubo no interactuan-
tes usando un simulador micromagnético [18]. Las propiedades magnéticas de estas nanoestruc-
turas cambiaran como funcién de sus parametros geométricos, asi como del angulo en que se
aplique el campo magnético externo. En este capitulo hemos analizado tres casos (ver figura

4.1): un nanohilo, un nanotubo y una nanoestructura hilo/tubo. Todos los sistemas tienen un radio

54
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externo R..:erno de 15 nm, y las estructuras que contienen una seccién tubular tienen un radio
interno R;nterno de 12 nm. Usamos para todas las nanoestructuras un largo total de Lioq; = 1 pm.
La nanoestructura hilo/tubo tiene dos segmentos: un nanotubo y un nanohilo, que tienen la misma
longitud, es decir, Lyanonito = L/2. La razdn f = Rinterno/ Rexterno €5t definida tal que 8 = 0
representa un cilindro sélido, mientras que 8 — 1 corresponde a un tubo muy delgado. En nues-
tro caso particular, hemos usado 5 = 0.8. Ademas, definimos 1 = Ly anoniio/ Ltotar Para describir
las tres estructuras investigadas. Considerando este paramero adimensional podemos definir que
cuando n = 1 la estructura investigada es un nanohilo, cuando n = 0,5 estamos trabajando con

una nanoestructura hilo/tubo, mientras que cuando n = 0 estamos en presencia de un nanotubo

2R, 30 NM I) @ @Z[mm— 24 nm

aislado.

L,.=1um

Total

L

=500 nm

nanowire

Figura 4.1: Caracterizacion geométrica de un nanohilo (izquierda), un nanotubo (centro), y una nanoestructura hilo/tubo
(derecha) [101].

Hemos usado para las nanoestructuras de NiggF'eao Una magnetizacién de saturacion de
M, = 796 x 10> Am~! y una constante de intercambio de A = 13 x 10~'2 Jm~!. Consideramos
muestras policristalinas, por lo que no consideramos la anisotropia magnetocristalina. Para nues-
tras simulaciones hemos considerado celdas de tamafo de 1,5 x 1,5 x 5 nm?3, que es menor que la
longitud de intercambio para el Permaloy definida por l., = \/2A/uoM2 = 5,71 nm. Finalmente,
para todas las simulaciones hemos considerado una constante de amortiguamiento (damping) de

a=0,5.



Capitulo 4. Dependencia angular de nanoestructuras hilo/tubo 56

4.3. Resultados y discusion

La figura 4.2 muestra las curvas de histéresis de un nanohilo (a), una nanoestructura hi-
lo/tubo (b) y un nanotubo (c) como funcién del angulo 6 en que el campo magnético externo es
aplicado. A partir de esta figura, observamos que las curvas de histéresis de las tres nanoes-
tructuras investigadas son similares, independientemente del &ngulo en que se aplica el campo
magnético externo. La Unica diferencia notable se produce cuando el campo magnético externo
es aplicado a lo largo del eje de las nanoestructuras (8 = 0°), donde tanto el nanohilo como el
nanotubo revierten su magnetizacién a través de un Unico salto de Barkhausen. Sin embargo, a
partir de la curva de histéresis de la nanoestructura hilo/tubo, observamos dos saltos de Barkhau-
sen definiendo asi un escalén en la curva de histéresis. Este escaldn tiene su origen en que el
segmento tubo revierte su magnetizacion primero, y luego el segmento hilo, formando asi una con-
figuracion magnética antiparalela entre los segmentos que componen la nanoestructura cilindrica

(ver figura 4.4).

4.3.1. Propiedades magnéticas: coercividad y remanencia

La figura 4.3(a) muestra la coercividad como funcién del angulo 6 en el que el campo ex-
terno es aplicado. A partir de este grafico podemos ver que no hay diferencias significativas en el
comportamiento de la coercividad si trabajamos con un nanohilo, una nanoestructura hilo/tubo o
un nanotubo. De hecho, en los tres casos obtenemos un comportamiento no monoténico, indican-
do asi la existencia de un cambio en el modo de reversion de la magnetizacion de la nanoestruc-
tura como funcioén del angulo 6. El comportamiento observado es similar al medido previamente
en nanohilos magnéticos [53] y en nanotubos [56, 57]. Finalmente, cabe destacar que la coerci-
vidad de un nanohilo es siempre mayor que la coercividad de un nanotubo, independientemente

del angulo en que se aplique el campo magnético externo.

A partir de la figura 4.3(b) podemos ver que la remanencia sigue la funcién M. () =
M,.cos*(6), con M, = M, (0 = 0) la remanencia medida para 6 = 0°. Este comportamiento es es-
perado debido a la alta relacion de aspecto de las nanoestructuras investigadas. Finalmente, es
importante sefalar que nuestros resultados para la remanencia de un nanchilo, una nanoestructu-
ra hilo/tubo, y un nanotubo coinciden. Ademas, mientras que para un comportamiento histerético
la reversién de la magnetizacion ocurre mediante la nucleacién y propagacion de paredes de do-
minio, para § = 90° se observa una reversion cuasi-coherente (ver la figura 4.5), originando el

comportamiento anhisterético observado. Este efecto también se evidencia en la fuerte disminu-
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Figura 4.2: Curvas de histéresis para un nanohilo (a), una nanoestructura hilo/tubo (b), y un nanotubo (c) como funcién

del angulo 6 en que se aplica el campo magnético externo [101].

cién de la remanencia.

4.3.2. Tamano del escalon como funcion del angulo

Hasta ahora hemos visto que la principal diferencia entre una nanoestructura hilo/tubo
con respecto a los nanohilos y nanotubos magnéticos es la apariciéon de un escalén en la curva

de histéresis. Este escalon indica la aparicion de una configuracién magnética antiparalela dentro
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0 = 0° el eje z del hilo-tubo es paralelo al campo aplicado y para 6 = 90° es perpendicular. (c) Dependencia angular del
ancho del escalén para una nanoestructura hilo/tubo [101].

de la nanoestructura cilindrica, que ha sido propuesta como capaz de retener particulas dentro de

los nanotubos multisegmentados debido a los campos magnéticos generados por esta configura-
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cién [90, 91]. Cabe destacar que esta configuracién surge debido a que el segmento tubo revierte
su magnetizacién antes que el segmento hilo (ver figura 4.4). A partir de la figura 4.3(c) observa-
mos como el ancho del escalon disminuye a medida que aumenta el angulo en el que se aplica
el campo magnético externo. Se observa ademas que el ancho del escalén alcanza su maximo
(cerca de 120 mT) para # = 0°, y éste desaparece completamente para angulos mayores que
0 = 25°. Esto significa que la nanoestructura hilo/tubo presenta condiciones 6ptimas para prepa-
rar una configuracion magnética antiparalela (para potenciales aplicaciones), siempre y cuando el

campo magnético externo sea aplicado en un angulo cercano al eje principal de la nanoestructura.

4.3.3. Mecanismos de reversion de la magnetizacion

Con el fin de investigar en méas detalle los mecanismos de reversion de la magnetiza-
cion de estas nanoestructuras hilo/tubo, vamos a mostrar imagenes tomadas desde las cur-
vas de histéresis medidas para § = 0° (ver figura 4.4) y 6 = 90° (ver figura 4.5). La nuclea-
cién y propagacion de una pared de dominio (si hay alguna) es monitoreada por los valores de
m;(z) = M,;(z)/Ms, el valor promedio de la componente del momento magnético para la posicién
z relativa al valor de saturacién. Asi, la posicion de la pared de dominio se determina por el maxi-
mo de (1— | m, |). La linea negra representa la componente axial promedio de la magnetizaci6n
(m.) mientras que las otras dos componentes (en el plano) estan dadas por las lineas rojas (1m,)

y azules (my,).

A partir de la figura 4.4 podemos ver que para § = 0°, el sistema comienza a revertir
la magnetizacion del segmento tubo cuando se aplica un campo cercano a 144 mT. Como m, y
m, SOn cercanos a cero, esto implica que el modo de reversion de la magnetizacion corresponde
a una pared de dominio tipo vortice. Después de eso, el sistema encuentra una configuracion
magnética antiparalela estable (donde el segmento tubo apunta en una direccion, mientras que
el segmento hilo apunta en la direccion opuesta) que se mantiene hasta los —264 mT. Es decir,
el ancho del escalén alcanza 120 mT, un ancho bastante significativo para su uso en potenciales
aplicaciones. Una vez que se aplica un campo de —264 mT, el sistema comienza a revertir el seg-
mento hilo. Curiosamente, la pared de dominio anclada en el centro de la nanoestructura hilo/tubo
permanece en su posicion, y el segmento hilo comienza a revertir su magnetizacion a través del
otro extremo de la nanoestructura. En este caso, las componentes m, y m, son distintas de cero,

indicando que el segmento hilo revierte su magnetizacién mediante la nucleacién y propagacion
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de una pared de dominio transversal. Asi, usando nanoestructuras cilindricas fuimos capaces
de revertir la magnetizacién de cada segmento independientemente, a través de la nucleacion y
propagacion de diferentes paredes de dominio. Ademas, somos capaces de generar una configu-

racion magnética antiparalela bastante estable.

Finalmente, a partir de la figura 4.5 es posible ver qué ocurre cuando cambiamos el angulo
del campo magnético externo aplicado. En particular, observamos una reversion cuasi-coherente
de la magnetizacion cuando 8 = 90°, un mecanismo de reversion completamente diferente al
observado en la figura 4.4. Esta rotacion cuasi-coherente es responsable del comportamiento

anti-histerético observado en la figura 4.2.

4.4. Conclusion

En conclusién, hemos realizado una comparacion sistematica de la dependencia angular
de las propiedades magnéticas de nanohilos, nanotubos y nanoestructuras hilo/tubo. Observamos
que ni la coercividad ni la remanencia cambian drasticamente si trabajamos con nanohilos, nano-
tubos o sistemas hilo-tubo. La coercividad tiene un comportamiento no-monotoénico indicando un
cambio en el modo de reversién de la magnetizacién como funcién del angulo en que se aplica el
campo magnético externo. De hecho, se observa la nucleacién y propagacién de las paredes de
dominio (pared de dominio tipo vortice para nanotubos y pared de dominio tipo transversal para
nanohilos) para angulos pequeios, mientras que para angulos grandes se observa una rotacion
cuasi-coherente. Esto significa que la curva de histéresis de la nanoestructura hilo/tubo exhibe
un escaldén debido a que cada segmento que comprende esta nanoestructura compleja revierte
su magnetizacion independientemente. En este estudio hemos cuantificado el ancho del escalén,
asi como su comportamiento con el angulo 6. De hecho, hemos observado que este escaldn es
maximo para 6 = 0° y desaparece para angulos mayores que 25°. Finalmente, es posible preparar

una configuracion magnética antiparalela, lo que podria conducir a numerosas aplicaciones.
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Figura 4.4: Valor promedio de la componente del momento magnético para la posicion z relativa al valor de saturacion

para 6 = 0°. La abscisa representa la coordenada axial, z, a lo largo de la nanoestructura hilo/tubo y las ordenadas dan

las componentes promedio de la magnetizacion. /m,: linea segmentada (azul); m,: linea segmentada-punteada (rojo);

m: linea punteada (negro) [101].
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Capitulo 5

Interaccion magnetostatica entre

nanoestructuras hilo/tubo

5.1. Introduccion

En este capitulo hemos realizado simulaciones micromagnéticas para investigar las inter-
acciones magnetostaticas entre nanoestructuras hilo/tubo (ver Figura 5.1(a)). Nos centramos en
sus propiedades magnéticas, concluyendo que el cambio de la distancia entre las nanoestructu-
ras hilo/tubo nos permite controlar sus propiedades magnéticas. Finalmente, encontramos que el
escalén que aparece en la curva de histéresis, que define una configuracién magnética antipara-
lela de los dominios magnéticos, desaparece para los sistemas altamente interactuantes. Por lo
tanto, es importante considerar el efecto de las interacciones magnetostaticas cuando se utilizan

estas nanoestructuras para potenciales aplicaciones.

5.2. Simulacion micromagnética

Realizamos simulaciones numéricas para un arreglo de nanoestructuras hilo/tubo sinteti-
zado mediante electrodeposicion en membranas de alimina porosa [59]. Esta técnica de fabrica-
cién produce arreglos hexagonales de nanoestructuras con ordenamiento de largo alcance. Tratar
de simular un arreglo de tamano experimental sin aproximaciones no es posible debido a la gran

cantidad de nanoestructuras que lo componen. Con el fin de obtener informacién sobre el pro-
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ceso de reversién de la magntizacién teniendo en cuenta la interaccion con las nanoestructuras
vecinas y, al mismo tiempo, utilizar un tiempo de célculo razonable, hemos estudiado mediante
simulaciones micromagnéticas [18] una celda hexagonal con siete nanoestructuras hilo/tubo (ver
la Figura 5.1(b)), tal y como fue propuesto previamente por Bahiana et al. [114] para un arreglo

de nanohilos magnéticos interactuantes.

La descripcion geométrica de las estructuras simuladas se muestra en la Figura 5.1(a),
donde la nanoestructura hilo/tubo presenta dos segmentos: un nanotubo y un nanohilo, con la
misma longitud, es decir, L; = L, = 500 nm, de modo que el largo total de la nanoestructura es
de 1 um. La nanoestructura tiene un diametro externo de d = 30 nm, y la seccion tubular tiene un
diametro interno de § = 24 nm. La figura 5.1(b) muestra la vista superior de la celda hexagonal
con siete nanoestructuras hilo/tubo separadas unas de otras por una distancia centro-a-centro D.
En este capitulo consideramos tres casos: D = d =30 nm, D = 2d = 60 nmy D — oo (corres-

pondiente a un sistema aislado).

(b

O O

Figura 5.1: (a) Caracterizacién geométrica de una nanoestructura hilo/tubo. (b) Vista superior de una celda hexagonal

con siete nanoestructuras hilo/tubo.

Hemos usado para las nanoestructuras de Nig;Fei9 una magnetizacion de saturacion de
M, = 796 x 10> Am~! y una constante de intercambio de A = 13 x 10~'2 J m~!. Consideramos
que la muestra es policristalina, por lo tanto no consideraremos la anisotropia magnetocristalina
en nuestras muestras. Para las simulaciones hemos considerado celdas de 2 x 2 x5 nm3, menores

que la longitud de intercambio del material permaloy definido por ., = \/2A/uoM2 = 5,71 nm.
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Finalmente en todas nuestras simulaciones hemos considerado un amortiguamiento (damping)

constante de a = 0,5.

5.3. Resultados y discusion

5.3.1. Curvas de histéresis

La figura 5.2 muestra las curvas de histéresis para una celda hexagonal con siete na-
noestructuras hilo/tubo separadas entre si por una distancia (a) D = d, (b) D =2d,y (¢) D — ~
(nanoestructuras aisladas) como funcion del angulo 6 en el cual se aplica el campo magnético
externo. A partir de la curva de histéresis de una nanoestructura hilo/tubo aislada (Figura 5.2(c))
con 6 = (0°, obtenemos dos saltos de Barkhausen definiendo un escalén en la curva de histére-
sis. Este escalon se origina debido a que el segmento tubo revierte su magnetizacién primero
gue el segmento hilo, formando asi una configuracién magnética antiparalela entre los segmen-
tos que componen la nanoestructura cilindrica [100, 58, 101]. La dependencia angular del ancho
del escaldn para una nanoestructura aislada ya ha sido investigada previamente [101], donde se
demostrd que el escalén decae abruptamente desde 120 mT (6 = 0°) a cero (# = 30°) como

funcioén del angulo 6.

Por otro lado, a medida que se reduce la distancia entre las nanoestructuras, el arreglo
se hace mas interactuante, reduciendo asi su coercividad para todos los angulos considerados.
Adicionalmente, se observa que cuando se aplica el campo magnético externo a lo largo del eje
de la nanoestructura (¢ = 0°), los dos saltos de Barkhausen observados para D — oo (ver la
Figura 5.2(c)), dan lugar a varios saltos de Barkhausen menores (ver la Figura 5.2(b)), que se
explicaran mas adelante (ver la Figura 5.3). Finalmente, para el caso mas interactuante, es decir,
para D = d se observa un Unico salto de Barkhausen. Por otro lado, es interesante observar que
para 6 = 90°, los tres casos investigados muestran un comportamiento anhisterético que se atri-
buye a una reversion cuasi-coherente de los momentos magnéticos en cada estructura cilindrica

presente en el arreglo.
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Figura 5.2: Curvas de histéresis para una celda hexagonal con siete nanoestructuras hilo/tubo separadas entre si por

una distancia centro-a-centro (a) D = d, (b) D = 2d, y (c) D — oo como funcién del angulo 6 en el que se aplica el campo
magnético externo.

5.3.2. Mecanismos de reversion de la magnetizacion

Con el fin de investigar en mas detalle el mecanismo de reversion de la magnetizacion
de un arreglo de nanoestructuras hilo/tubo, en la figura 5.3 mostramos imgenes para cada uno

de los saltos de Barkhausen obtenidos a partir de la curva de histéresis simulada para D = 2d
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y 6 = 0°. Hemos visto que en la curva de histéresis de una nanoestructura aislada aparece un
escalén debido a que el tubo revierte su magnetizacion antes que el segmento hilo (ver la Figura
5.2(c)). Sin embargo, cuando tenemos un arreglo de nanoestructuras que interactian débilmente,
el segmento tubo de la nanoestructura ubicado en el centro del arreglo revierte su magnetizacion
primero. Esto produce el primer salto de Barkhausen en la curva de histéresis de los arreglos
(ver punto (1) en la Figura 5.3). El hecho de que el sistema comience a revertir su magnetizacion
desde el centro del arreglo es completamente esperado, teniendo en cuenta que esta nanoestruc-
tura central esta siendo sometida a una mayor interaccién magnetostatica. El segundo salto de
Barkhausen se produce debido a la reversion de la magnetizacion de los segmentos tubos perte-
necientes a las nanoestructuras vecinas a la nanoestructura central, formando asi una linea recta
con esta Ultima (ver punto (2) en la Figura 5.3). La formacion de esta linea recta para la reversion
de la magnetizaciéon es comuln en arreglos hexagonales [115]. El tercer salto de Barkhausen pro-
duce la reversion de la magnetizacién de todos los segmentos tubos y de dos segmentos hilos
(ver punto (3) en la Figura 5.3). El cuarto salto provoca la reversiéon de la magnetizacion de otro
segmento hilo, mientras que el quinto salto produce la reversion de otros dos. Es en este momen-
to donde se produce el escaléon mas grande (ver punto (5) en la Figura 5.3). Finalmente, un sexto

salto de Barkhausen produce la reversion de la magnetizacion de todas las nanoestructuras.

5.3.3. Propiedades magnéticas: coercividad y remanencia

La Figura 5.4(a) muestra la coercividad como funcion del angulo 6 en el que se aplica el
campo magnético externo. A partir de esta figura observamos que una disminucién de la distancia
entre las nanoestructuras (aumentando el efecto de las interacciones magnetostaticas entre ellas),
disminuye la coercividad del arreglo, independientemente del angulo en el que se aplica el campo
magnético externo. Ademas, para los tres casos investigados se obtiene un comportamiento no
monotono, indicando asi la existencia de un cambio en el modo de reversion de las nanoestructu-
ras como funcién de 0 [101]. Es importante destacar que el angulo 6 en que se obtiene la maxima
coercividad varia como funcion de la distancia D entre las nanoestructuras, concluyendo asi que
el cambio de la distancia centro-a-centro nos permite controlar las propiedades magnéticas de

estas nanoestructuras hilo/tubo.

A partir de la figura 5.4(b) podemos ver que la remanencia sigue la funcién M,.(60) =
M,.cos%(6), con M, = M,(6 = 0) la remanencia medida para § = 0°. Este comportamiento es

esperado debido a la gran razén de aspecto de las nanoestructuras investigadas. Finalmente, es
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Figura 5.3: Imagenes de las configuraciones magnéticas estables obtenidas a partir de los escalones presentes en la
curva de histéresis para D = 2d y § = 0°. Las imagenes son enumeradas desde 1 a 5, nimeros que se correlacionan

con los escalones de la curva de histéresis mostrada abajo de las imagenes.

importante sefalar que la remanencias obtenidas para arreglos con diferentes distancias D entre
las nanoestructuras, coinciden. Ademas, se observa una reversion cuasi-coherente (ver la figura
5.2) para § = 90°, independientemente de la separacién entre las nanoestructuras, originando
asi el comportamiento anhisterético observado. Este efecto también se pone de manifiesto en la

fuerte disminucion en la remanencia.
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Figura 5.4: (a) Coercividad y (b) remanencia para una celda hexagonal con siete nanoestructuras hilo/tubo separadas
entre ellas por una distancia centro-a-centro D = d (linea sélida roja), D = 2d (linea segmentada azul), y D — oo (linea

punteada negra) como funcion del angulo 6 en el cual se aplica el campo magnético externo.

5.4. Conclusion

En conclusién, hemos investigado una celda hexagonal con siete nanoestructuras hi-
lo/tubo separadas entre si por una distancia centro-a-centro D = d, D = 2d, y D — oo como
funcion del angulo 6 en el que se aplica el campo magnético externo. Observamos que una dis-
minucién de la distancia entre las nanoestructuras (aumentando el efecto de las interacciones
magnetostaticas entre ellas), disminuye la coercividad del arreglo, independientemente del angu-
lo en el que se aplique el campo magnético externo. Ademas, se observa que cuando se aplica
el campo magnético externo a lo largo del eje de las nanoestructuras (6 = 0°), los dos saltos de
Barkhausen observados para D — oo dan lugar a varios saltos de Barkhausen menores para
D = 2d, los que se convierten en un Unico salto de Barkhausen para el caso mas interactuante,
es decir, para D = d. Adicionalmente, para los tres casos investigados se obtuvo un comporta-

miento no monotoénico de la coercividad, lo que indica la existencia de un cambio en el modo de
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reversion de las nanoestructuras como funcién de 6. Es importante destacar que el angulo 6 en
que se obtiene la maxima coercividad varia como funcion de la distancia entre las nanoestruc-
turas, concluyendo asi que el cambio de la distancia centro-a-centro nos permite controlar las
propiedades magnéticas de las nanoestructuras hilo/tubo. Finalmente, es importante senalar que
las remanencias obtenidas para los arreglos con diferentes distancias entre las nanoestructuras
coinciden. Ademas, para 6 = 90° se observa una reversion cuasi-coherente responsable del com-
portamiento anhisterético observado. El estudio de las interacciones magnetostaticas en arreglos
de nanoestructuras hilo/tubo es un tema interesante debido a sus potenciales aplicaciones tec-

nolégicas, donde por lo general es deseable evitar dichas interacciones o al menos controlarlas.



Capitulo 6

Conclusion y perspectivas

6.1. Conclusion general

Durante los Ultimos afos se han investigado intensamente las propiedades magnéticas de
nanohilos y nanotubos magnéticos. Estas nanoestructuras anisotropicas pueden ser usadas para
aumentar la densidad de almacenamiento de informacion mas alla del limite superparamagnético,
debido a que la geometria de estas nanoestructuras produce una anisotropia uniaxial (anisotropia
de forma) sobre ellas (la magnetizacion preferira alinearse a lo largo del eje de la nanoestructura).
Sin embargo, pudiésemos aumentar ain mas la densidad de informacién si una sola nanoestruc-
tura se divide en segmentos. De esta forma, las nanoestructuras multisegmentadas mantienen
las extraordinarias propiedades de los hilos y tubos, pero adicionalmente presentan otras nuevas,

las que incluso pueden llevarnos a insospechadas potenciales aplicaciones [60].

Es bien sabido que una nanoestructura pseudo-unidimensional, como un nanohilo o nano-
tubo, revierte su magnetizacion a través de la nucleacion de paredes de dominio en los extremos
de la nanoestructura. Luego estas paredes de dominio (que pueden ser tipo vértice o transversal)
se propagan a lo largo de la nanoestructura hasta colapsar una con la otra en el centro de ésta.
En general, este proceso de reversion produce curvas de histéresis cuadradas (con un Unico salto
de Barkhausen). Por el contrario, en esta tesis hemos visto que las nanoestructuras multisegmen-
tadas exhiben como funcién de sus parametros geométricos, material, angulo en que se aplica el
campo externo e interacciones entre las nanoestructuras, curvas de histéresis con un Unico salto,

dos saltos, o multiples saltos de Barkhausen. La explicacion a esta variedad es la siguiente:

= Si el segmento tubo es similar al segmento hilo (es decir, el tamafo del agujero del tubo,
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caracterizado por 3, es muy pequeio), entonces la nanoestructura continuara nucleando
paredes de dominio en los extremos de la nanoestructura. Estas paredes seran del mismo
tipo en ambos extremos y se propagaran hacia el centro de la nanoestructura. De esta for-

ma, el sistema invertira su magnetizacion a través de un Unico salto de Barkhausen.

= Si el segmento tubo es diferente al segmento hilo (es decir, el tamano del agujero del tu-
bo, caracterizado por 3, es grande), entonces el segmento tubo invertird su magnetizacion
antes que el segmento hilo. Lo que ocurre es lo siguiente: el tubo nucleara una pared de do-
minio tipo vortice en el extremo libre del tubo, pared que se propagara a través del tubo y se
detendra en la interfase que se produce entre el segmento hilo y el segmento tubo. De esta
forma, el proceso de reversion ocurrira a través de dos saltos de Barkhausen, generando un
escaldn en la curva de histéresis. El escaldn define una configuracion magnética antipara-
lela, donde el segmento tubo ha revertido su magnetizacién, mientras que el segmento hilo

no, formando asi una pared de dominio tipo vortice entre ambos segmentos.

= Si tomamos el caso anterior, es decir, donde el segmento tubo es diferente al segmento
hilo, esperamos una curva de histéresis con dos saltos de Barkhausen los que definen un
escaldn. Sin embargo, hasta ahora hemos considerado una nanoestructura aislada. Si con-
sideramos un arreglo de nanoestructuras interactuantes, el campo sentido por cada seg-
mento sera diferente y dependera de la magnetizacion de los otros segmentos. De esta
forma, esperamos que los segmentos inviertan su magnetizacion para diferentes campos,

generando de esta forma mudltiples saltos de Barkhausen.

Finalmente, hemos visto que la configuracién magnética antiparalela es muy apetecible
ya que puede ser usada para retener durante un tiempo mayor, en comparacién a otras configura-
ciones magnéticas, una nanoparticula magnética en el interior del segmento tubo [90, 91], o para
controlar el movimiento de una pared de dominio magnética [60]. Esta configuracion magnética
aparece en el escalon de la curva de histéresis de una nanoestructura hilo/tubo. A lo largo de
esta tesis hemos investigado la condicion éptima para obtener esta configuracién antiparalela (o
el escalon en la curva de histéresis) y nuestra recomendacion para un experimental que busca
medir este escalon es considerar nanoestructuras de Permalloy con un radio de 15 nm, 8 = 0,8,
donde las nanoestructuras estén lo mas separadas posible, y que el campo magnético externo se

aplique en un angulo inferior a 30° con respecto al eje de la nanoestructura.
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6.2. Perspectivas

Hasta ahora hemos variado el material, el radio externo e interno de las nanoestructuras
multisegmentadas, el angulo en que se aplica el campo externo y la distancia entre las nanoes-
tructuras. Nos falta investigar el efecto de las longitudes, es decir, la longitud de cada segmento, y
la longitud total de la nanoestructura. Para llevar a cabo esta investigacion estamos colaborando
con el Instituto Jozef Stefan de Eslovenia, quienes han sido capaces de sintetizar nanoestructu-
ras multisegmentadas de Co-Pt. Sélo estamos a la espera de que finalicen algunas simulaciones

para poder comparar nuestros resultados con los obtenidos experimentalmente.

Nuestra idea es que esta tesis pueda ser el puntapié inicial para el estudio en profundidad
de estas nanoestructuras. Como mencionamos anteriormente, recién en noviembre de 2014 apa-
reci6 el primer articulo donde se logré sintetizar estas nanoestructuras hilo/tubo en forma experi-
mental [59]. Creemos que utilizando las técnicas de electrodeposicion y de deposicion de capas
atdbmicas sobre membranas de alimina porosa, los proximos anos apareceran nuevos estudios
sobre la sintesis y caracterizacion de arreglos de estas nanoestructuras. Ademas, nuevos estu-
dios han propuesto utilizar estas nanoestructuras como potenciales nanotransistores magnéticos
[60].



Apéndice A

Simulaciones micromagnéticas en

detalle

Para realizar una simulacion micromagnética en OOMMF debemos preparar un archivo de
extensién MIF (por ejemplo, simulacién1.mif) que contenga las categorias descritas en el capitulo
2.2.6 de esta tesis. Pensar estos archivos es gran parte del trabajo realizado durante mi trabajo de
tesis. De esta forma, y para dar una comprensiéon mas clara de lo aqui desarrollado, procederé a

presentar y explicar los archivos MIF utilizados en esta tesis.

A.1. Simulacion 1 en extenso

A continuacion pasamos a detallar las simulaciones utilizadas en el capitulo 3, las que per-
miten investigar una nanoestructura hilo/tubo sometida a un campo magnético externo aplicado a
lo largo del eje principal de la nanoestructura, es decir, el eje z. La simulacion se realizé variando
el radio externo entre 15 y 50 nm, el largo total de la nanoestructura L, y los pardmetros adimen-
sionales 8 = Rinterno/Resterno Y 7 = h/L. Vamos a explicar cada una de las lineas exhibidas en

las figuras A.1y A.2:

= set piy set muOson un parde constantes numéricas que seran utilizadas en la simulacién.

= Oxs_BoxAtlas es un blogue especifico de Atlas, donde se describe el tamario de la estruc-
tura en las tres coordenadas cartesianas. En nuestro caso hemos definido que x e y tienen

una extensién entre 0 y 50 nm, mientras que z va desde 0 a 800 nm.
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m Oxs_RectangularMesh es un bloque especifico de Mesh y define el tamafio de la celda en
los tres ejes coordenados del atlas definido anteriormente. En nuestro caso usamos una

celdade 2 x 2 x 10 nm?3.

= Oxs_UniformExchange es un bloque especifico de Energies que considera una energia de
intercambio uniforme en todo el espacio definida por la constante de intercambio A, la que
varia para cada material. En nuestro caso hemos simulado nanoestructuras de niquel, por
loque A =9 x 10712 J/m.

= Oxs_Demag €s un bloque especifico de Energies que considera una energia de desmagne-
tizacion estandar, que se basa en la suposicién de que la magnetizacion es constante en

cada celda.

» Oxs_UZeeman es un bloque especifico de Energies que considera la energia de un cam-
po aplicado uniforme. Este término se utiliza para simular ciclos de histéresis definiendo
el nimero de pasos en la simulacion. En nuestro caso hemos considerado que el campo

externo aplicado a la nanoestructura va desde 150 a —150 mT, a través de 1000 pasos.

= Oxs_EulerEvolve es un bloque especifico de Energies, donde la evolucion del tiempo es
implementado mediante el método progresivo de Euler a primer orden con el control del
tamano de pasos en la ecuacion diferencial de Landau-Lifshitz. Para ejecutar este bloque
es necesario definir los términos de amortiguamiento (o = 0,5) y el tamafo de la iteracion

que realiza el cambio maximo en la magnetizaciéon normalizada (start dm 0.01).

= Oxs_TimeDriver es un bloque especifico de Drivers para controlar los evolucionadores de
tiempo. Los primeros cuatro parametros, Evolver, Mesh, Ms y m0 proporcionan referencias
en: evolucionador de tiempo, una celda, un campo escalar y un campo vectorial, respecti-
vamente. Aqui Ms es la magnetizacion de saturacion, en nuestro caso M, = 4,8 x 105> A/m
y mO es la configuracion inicial de la magnetizacion de espines unitarios, es decir, |m| = 1
en cada punto, en este caso en la direccién [001]. Por lo tanto, se requiere de estos cuatro

parametros, tal como se observa en la figura A.2.

» Proc Ring Define un proceso dado. En nuestro caso lo utilizamos para describir la estructura
cilindrica. Ademas, es posible describir un tubo fijando las condiciones, como por ejemplo:
si el radio es mayor que 1 y si es menor a 0.6, no considere esas celdas como material

magnético, sino como vacio.
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# MIF 2.1

atlas :atlas}

# Exchange

Hrange {
{00150 @ @ -150 1000}
13
# Evolver
Specify Oxs_EulerEvolve {
alpha 0.5

start_dm @.01}

Figura A.1: Segmento del archivo MIF donde se define el tamafio de la nanoestructura, el tamafo de la celda, la

constante de intercambio, el campo externo aplicado, y algunas constantes en la evolucion temporal.

A.2. Simulacion 2 en extenso

A continuacién pasamos a detallar las simulaciones utilizadas en el capitulo 4, las que
permiten investigar nanoestructuras cilindricas como funcién del angulo en que se aplica el campo
magnético externo. Todos los sistemas exhiben un radio externo de R.uterno = 15 nm, y las
estructuras que contienen una seccion tubular presentan un radio interno de Ri,terno = 12 nm.
Usamos para todas las nanoestructuras un largo total de L;,;,; = 1 pm. Las nanoestructuras
hilo/tubo presentan dos segmentos: un nanotubo y un nanohilo, que tienen la misma longitud, es
decit, Lyanohito = Lnanotubo = L/2. Ademas, hemos variado el campo externo desde # = 0° hasta

6 = 90°. Vamos a explicar cada una de las lineas exhibidas en las figuras A.3y A.4:

» Parameter Theta 00 es la direccién del campo externo aplicado sobre la nanoestructura.

Este parametro se utiliza luego en Set Field.
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# Driver

mesh :mesh

stage_count 1001
stage_iteration_limit @
total_iteration_limit @

atlas :atlas
script {Ring 480e3}
13

vector {0 @ 1}
11}

proc Ring { M\s xy z } {

if {$test>1.0 || $z>0.5 B& $test<@.6} {return @}
return $Ms}

Figura A.2: Segmento del archivo MIF donde se define la estructura cilindrica y tubular de la nanoestructura.

= set piyset muOson un parde constantes numéricas que seran utilizadas en la simulacién.

m Set ModCamp Define el campo de saturacion para el arreglo y el campo inicial del ciclo de

histéresis de la simulacion.

» Set Fieldz Define la direccion del campo externo aplicado en la componente z, del mismo

modo Set Fieldx en z. Aqui utilizamos el parametro Theta.
m Set kt Define el vector unitario en la componente z, del mismo modo que Set it en .

= Oxs_BoxAtlas es un blogue especifico de Atlas, donde se describe el tamario de la estruc-
tura en las tres coordenadas cartesianas. En nuestro caso hemos definido que z e y tienen

una extensién entre 0 y 30 nm, mientras que z va desde 0 a 1000 nm.

» Oxs_RectangularMesh es un bloque especifico de Mesh y define el tamafio de la celda en
los tres ejes coordenados del atlas definido anteriormente. En nuestro caso usamos una

celdade 1,5 x 1,5 x 10 nm3.

» Oxs_UniformExchange es un bloque especifico de Energies que considera una energia de

intercambio uniforme en todo el espacio definida por la constante de intercambio A, la que
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varia para cada material. En nuestro caso hemos simulado nanoestructuras de Nigy Feog,

por lo que A =13 x 1072 J/m.

» Oxs_Demag €S un bloque especifico de Energies que considera una energia de desmagne-
tizacién estandar, que se basa en la suposicion de que la magnetizaciéon es constante en

cada celda.

= Oxs_UZeeman es un bloque especifico de Energies que considera la energia de un campo
aplicado uniforme. Este término se utiliza para simular ciclos de histéresis definiendo el

numero de pasos en la simulacién.

# MIF 2.1

{$FieldX @ $FieldZ -$FieldX @ -$FieldZ 1000} 3} }]

Figura A.3: Segmento del archivo MIF donde se define el tamafio de la nanoestructura, el tamafo de la celda, la

constante de intercambio, el campo externo aplicado, y algunas constantes en la evolucién temporal.

= Oxs_EulerEvolve es un bloque especifico de Energies, donde la evolucion del tiempo es
implementado mediante el método progresivo de Euler a primer orden con el control del
tamano de pasos en la ecuacion diferencial de Landau-Lifshitz. Para ejecutar este bloque
es necesario definir los términos de amortiguamiento (o = 0,5) y el tamano de la iteracion

que realiza el cambio maximo en la magnetizaciéon normalizada (start dm 0.01).
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» Oxs_TimeDriver es un blogue especifico de Drivers para controlar los Evolvers de tiempo
en la simulacién. Los primeros cuatro parametros, Evolver, Mesh, Ms y m0 proporcionan
referencias en: evolucionador de tiempo, una celda, un campo escalar y un campo vectorial,
respectivamente. Aqui Ms es la magnetizacién de saturacidon medida en A/m, y m0 es la
configuracion inicial de la magnetizacién de espines unitarios, es decir, [m| = 1 en cada
punto. Por lo tanto, se requiere estos cuatro parametros, tal como se observa en la figura
AA4.

m Proc Ring Define un proceso dado. En nuestro caso lo utilizamos para describir la estructura
cilindrica. Ademas es posible describir un tubo fijando las condiciones, como por ejemplo:
si el radio es mayor que 1 y si es menor a 0.8, no considere esas celdas como material

magnético, sino como vacio.

evolver
stopping
mesh :mesh

stage_count 1001
stage_iteration_limit @
total_iteration_limit @

vector {$it @ $kt}
norm 1

11

proc atlas { Ms x vy z } {

if {$test>1.0 || $z>0.5 8& $test<@.8} {return 0@}
return $Ms}

Figura A.4: Segmento del archivo MIF donde se define la estructura cilindrica y tubular de la nanoestructura.

A.3. Simulacion 3 en extenso

Para comenzar nuestra simulacién debemos definir qué tipo de archivo MIF vamos a

emplear. Como se observa en la figura A.5 para nuestro caso serd MIF 2.1. Luego comenzamos
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a definir los parametros que queremos utilizar.

m Parameter Theta 60 es la direccion del campo externo aplicado sobre la nanoestructura.

Este parametro se utiliza luego en Set Field.

= set piyset muOson un parde constantes numéricas que seran utilizadas en la simulacién.

» Parameter xrange Define el tamafo de cada particula en el eje = de coordenadas.

= Set ModCamp Define el campo de saturacion para el arreglo y el campo inicial de la simu-
lacién.

m Set Fieldz Define el campo externo aplicado en la componente z, del mismo modo Set Fieldx
enx.

m Set kt Define el vector unitario en la componente z, del mismo modo Set it en z.

= Proc wirtub Define un proceso dado, en nuestro caso lo utilizamos para describir una estruc-
tura cilindrica, dando las condiciones en caso que no lo sea. Ademas es posible describir

un tubo fijando las condiciones de un determinado radio.

® Oxs_Multiatlas es un bloque especifico Atlas y se construye como una lista ordenada de
otros atlas, tal como se observa en la figura A.6, llamados wiretub1, wiretub2 y wiretub3,

etc.

» Oxs_RectangularMesh es un bloque especifico de Mesh y define el tamaro de celda en los

tres ejes coordenados del atlas definido anteriormente, tal como se observa en la figura A.7.

» Oxs_UniformExchange es un bloque especifico de Energies, es uniforme en todo el espacio,

y define la constante de intercambio A, la que varia para cada material y se mide en J/m.

= Oxs_Demag es un bloque especifico de Energies, es el término de energia de desmagneti-
zacion estandar, que se basa en la suposicién que la magnetizacién es constante en cada

celda.

= Oxs_UZeeman es un bloque especifico de Energies, es el término de energia de campo uni-
forme aplicado. Utilizado para simular ciclos de histéresis definiendo el nimero de pasos en

la simulacién.
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# MIF 2.1
# nano wires/tubes in hexagonal array s 6@

Parameter Theta 6@; # Angle in degrees

set pi [expr 4*atan(1.0)]
set mu@ [expr 4*$pi*le-7]

Parameter xrange 3Q@e-9
Parameter yrange 3Q@e-9
Parameter zrange 1000e-9

set ModCamp [expr {20003}]; # H[mt]

set FieldZ [expr {$ModCamp*cos($Theta*$pi/180.)1}]
set FieldX [expr {$ModCamp*sin($Theta*$pi/180.)}]
set kt [expr {cos($Theta*$pi/180.)}]

set it [expr {sin($Theta*$pi/180.)}]

proc wirtub { x vy z } {

set xrad [expr 2.*$x-1 ]

set yrad [expr 2.*3$y-1 ]

set radi [expr sgrt($xrad*$xrad+$yrad*$yrad)]

if {$radi>1.0 || $radi<0@.8 && $z>0.5} {return 0}
return 1

Figura A.5: Segmento del archivo MIF donde se define la direccion del campo externo aplicado, constantes numéricas,

parametros geométricos y un proceso especifico.

= Oxs_EulerEvolve es un bloque especifico de Energies, donde la evolucion del tiempo es
implementado por el método progresivo de Euler sencillo a primer orden con el control del
tamano de pasos en la ecuacién diferencial de Landau-Lifshitz. Para ejecutar este blogue es
necesario definir los términos de amortiguamiento («) y el tamano de la iteracion que realiza

el cambio maximo en la magnetizacién normalizada (start dm).

= Oxs_TimeDriver es un bloque especifico de Drivers para controlar los evolucionadores de
tiempo. Los primeros cuatro parametros, Evolver, Mesh, Ms y m0 proporcionan referencias
en: evolucionador de tiempo, una celda, un campo escalar y un campo vectorial, respectiva-
mente. Aqui Ms es la magnetizacion de saturacion medida en A/m, y mO es la configuracion
inicial de la magnetizacién de espines unitarios, es decir, |m| = 1 en cada punto. Por lo tanto,

se requiere estos cuatro parametros, tal como se observa en la figura A.8.

= Destination archive es utilizado para guardar la tabla de datos definidas por defecto segin
el numero de Stage.
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3}
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Figura A.6: Segmento del archivo MIF donde se define la posicién de cada nanoestructura mediante un bloque es-

pecifico multiatlas, utilizando el proceso antes descrito.
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atlas :atlas

H

# Exchange

A 13e-12

{$FieldX 0 $FieldZ -$FieldX @ -$FieldZ 1000}
} 3]

# Evolver

start_dm 0.01

Figura A.7: Segmento del archivo MIF donde se define el tamafio de la celda, las energias involucradas, y las constantes

en la ecuaciéon de Landau-Lifshitz.
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# Driver

mesh :mesh
stage_count 1001
stage_iteration_limit @
total_iteration_limit @
atlas :atlas
default_value @
values {
wt 796e3

}
}
}

vector {$it @ $kt}
norm 1

}}

3]

Destination archive mmArchive
Schedule DataTable archive Stage 1

Figura A.8: Segmento del archivo MIF donde se definen los Drivers necesarios en el bloque especifico de Evolvers,
como la magnetizacion inicial, valor de la magnetizaciéon de saturacién del material medido en A/m. Ademas, se fija el

numero de archivos descritos en el problema.
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