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Resumen

En los tdltimos anos una gran atenciéon se ha focalizado en el estudio de
arreglos regulares de particulas magnéticas con dimensiones del orden de los
nanémetros. Este interés ha sido gatillado por las potenciales aplicaciones
de estas particulas en dispositivos de memorias magnéticas no volatiles o
sensores de campo magnético de alta resolucién [1]. Arreglos de elementos
magnéticos discretos como hilos, anillos o puntos, han sido propuestos como
una nueva generacién de medio de grabacién de ultra alta densidad [2]. Re-
sultados experimentales y tedricos recientes han mostrado que hay diversos
factores que influyen en el comportamiento magnético de estos arreglos, tales
como la geometria, anisotropia y las interacciones magnéticas entre particu-
las. El efecto de estos factores debe ser entendido previo a poder utilizar estos
sistemas e nuevos dispositivos.

El foco de esta tesis es el estudio de las propiedades magnéticas de na-
nohilos de niquel. Nuestro trabajo se realiz6 utilizando simulaciones Monte
Carlo combinadas con una técnica de escalamiento, conocida con el nombre
de Fast Monte Carlo [3], la cual permite reducir el nimero de dtomos consi-

derados en nuestro sistema, permitiendo considerar la interaccién dipolar en
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detalle con los recursos computacionales que se disponen hoy en dia.

Esta tesis se enfoca principalmente en tres tépicos: Modos de reversion
en arreglos de nanohilos magnéticos de niquel interactuantes, propagaciéon
de paredes de dominios transversales en un nanohilo magnético homogéneo y
modos de reversién en nanotubos. En el primero de estos temas estudiamos
el efecto de la interaccion dipolar en una celda hexagonal con siete hilos
(uno en el centro), enfocdndonos en el comportamiento del hilo central. En
este sistema observamos un maximo en la curva de coercividad en funcién
de la distancia entre los hilos, el cual corresponde a un modo de reversiéon
particular de los hilos determinado principalmente por la interaccién dipolar
entre ellos.

También estudiamos la nucleacion y propagacion de paredes de dominios
transversales en un nanohilo homogéneo. En estos sistemas encontramos dis-
tintos regimenes para la velocidad de propagacién en funcion del campo apli-
cado. Luego de un régimen lineal dominante a campos bajos, aparece una
relacion no lineal entre la velocidad de propagacion de la pared de dominio
y el campo magnético externo, seguido por nucleaciones simultaneas de va-
rias paredes de dominio para campo altos. En este tema también estudiamos
la propagacion de una pared de dominio en funciéon del angulo del campo
magnético externo respecto del eje del hilo. Al respecto se observé que para
un angulo cercano a 45°, la velocidad de reversion de la magnetizacién es
mayor que si el dngulo es cercano a 0° o 90°. Este aumento en la veloci-
dad esta definido por la existencia de una combinacién 6ptima entre las tres
etapas que conforman la reversion magnética: Etapa de redireccionamien-
to (etapa en la que los momentos magnéticos se orientan en una direccién
definida por el eje del hilo y la direccién del campo magnético), etapa de
nucleacién (etapa en la cual se forma la pared de dominio) y la etapa de

propagacion (etapa en la cual la a pared de dominio se propaga a lo largo



del hilo).

Finalmente estudiamos la reversion en nanotubos magnéticos como fun-
cién de la geometria, encontrando que existen fundamentalmente dos tipos
de reversién, mediante la propagacién de paredes de dominio transversal o
tipo vortices. Estos mecanismos se manifiestan en funcién del radio interno
y externo del nanotubo y pardmetros que definen el material [6].

Nuestros estudios numéricos han sido contrastados con resultados expe-
rimentales, mostrando que la técnica utilizada permite describir adecuada-

mente hilos y tubos magnéticos.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Aspectos generales

Uno de los aspectos interesantes de estudiar fisica es la posibilidad de
explicar y poder usar en nuestro beneficio lo que nos entrega la naturale-
za, como lo que ocurre por ejemplo con la magnetita (FesO3) , que tiene
la propiedad de atraer al hierro, cobalto, niquel y otras aleaciones de estos
materiales. Esta recibe el nombre de atraccién magnética. El término magne-
tismo no tiene un origen bien definido. Una versién ampliamente difundida
dice que viene de Magnesia, una ciudad de Asia Menor donde abunda la
magnetita, mientras otra versioén senala que el nombre proviene de un pastor
de nombre Magnes, quien quedd pegado a la tierra debido a sus sandalias,
las cuales deben de haber contenido hierro, y a la abundancia de magnetita
en el suelo [7].

Lo interesante es que ya en la época 600 A. C. Tales de Mileto describia
de forma detallada el comportamiento de un iman (magnetita) y dos siglos
después, Sécrates postulé que la magnetita no solo podia atraer trozos de

hierro sino que ademas, tenia la capacidad de impartir un poder similar a
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esos trozos de hierro, para que a su vez, ellos pudiesen atraer otros peda-
zos de ese mismo material. Este fenémeno lo conocemos actualmente como
magnetizacién por induccién [7].

Una de las aplicaciones més importantes que se le dio a esta propiedad fue
la invencion de la brijjula por parte de los chinos, posterior al descubrimiento
del magnetismo terrestre, que significo un gran avance en la navegacion. Real-
mente no se sabe quién inventé la brujula, pero si se sabe que el cientifico
Shen Kua (1031-1095) escribi6 sobre la brijula magnética y a su vez me-
jord la precision de navegacion empleando el concepto astronémico del Norte
Absoluto.

El inicio de estudios rigurosos sobre magnetismo se sitia en el ano 1600
d.c., cuando William Gilbert de Colchester publicé en Londres “De Magne-
te”,. En esa obra de seis volimenes explica con lujo de detalle sus experi-
mentos sobre cuerpos magnéticos y atracciones eléctricas. Ademds observa
que una aguja magnética apunta siempre al norte magnético terrestre, con-
cluyendo que la tierra actia como un gran iman. También fue la primera
persona en introducir los términos de atraccion eléctrica, fuerza eléctrica y
polo magnético. Por otra parte, observé que se pierde la magnetizacion en el
hierro cuando éste se calienta a una temperatura superior a 1043 K. Esta tem-
peratura se conoce como temperatura de Curie. El estudio del magnetismo
fue realizado de forma independiente al estudio de las propiedades eléctricas
de los materiales. Esto hasta finales del siglo XIX, cuando Hans Christian
Oersted descubri6 la relacién entre electricidad y magnetismo con un experi-
mento sencillo. Demostré de forma empirica que un hilo conductor por el cual
circula una corriente eléctrica podia mover la aguja imantada de una brujula.
Este experimento da a entender que podria haber una relacion entre fuerza
eléctrica y magnética. Los resultados fueron dados a conocer en un pequeno

articulo titulado “Experimenta circa effectum conflictus electrici in acum
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magneticam”. Este articulo no da ninguna explicacién del fenémeno, pero
Ampere, al conocer estos resultados, elaboré en pocas semana un complejo
trabajo matematico donde expone una completa teoria sobre el fenémeno que
hemos mencionado. Con este trabajo, André Marie Ampere se convierte en el
fundador de la rama de la electrodinamica. Diez anos mas tarde, Michael Fa-
raday descubrié la Induccién electromagnética, que permite la operacién de
transformadores, generadores, motores eléctricos y la mayoria de las maqui-
nas eléctricas. Maxwell se planteo el objetivo de justificar matematicamente
los conceptos fisicos descritos inicamente de forma cualitativa, como son la
ley de induccién electromagnética y de los campos de fuerzas enunciadas por
Faraday. Con este objetivo, Maxwell introdujo el concepto de onda electro-
magnética que permite una descripciéon matematica adecuada de la relacién
entre electricidad y magnetismo mediante célebres ecuaciones que describen
y cuantifican los campos de fuerzas.

Cuatrocientos anos después de la publicacién de “De Magnete” siguen
surgiendo aplicaciones en las que el magnetismo cumple un rol fundamental.
Actualmente la comunidad cientifica esta interesada en el estudio materiales
de tamano nanométricos (107 m), los que presentan propiedades tnicas
con respecto a materiales de dimensiones mayores (tipo bulk). Dentro de
estos sistemas, los materiales magnéticos son de gran relevancia debido a
sus potenciales aplicaciones como sistemas de almacenamiento de datos y en
biomedicina.

Esta tesis intenta dar una visién general de los fenémenos fisicos que
se pueden encontrar en particulas magnéticas nanométricas. En particular,
estamos interesados en investigar la interaccion dipolar y los métodos de re-
versién de la magnetizacion en nanohilos magnéticos. Ademads, extenderemos
nuestra investigacion al caso de los nanotubos magnéticos, los cuales presen-

tan una menor densidad y pueden ser ttiles como portadores de farmacos,
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al flotar en soluciones.

. Por qué la comunidad cientifica esté interesada en estudiar arreglos de
nanohilos magnéticos o simplemente un nonanohilo magnético? La respuesta
proviene de las necesidades del mundo actual. En estos momentos estamos
en la era de la informacion, donde los medios de almacenamiento de la in-
formacion son en su mayoria magnéticos o papel. Un arreglo de nanohilos

presenta grandes

1.2. Discos rigidos Magnéticos

Los discos rigidos magnéticos son un medio de almacenamiento magnético
que cuenta con una tecnologia mas avanzada con respecto a otros sistemas de
almacenamientos, como las cintas de video, las tarjetas magnéticas, etc. To-
dos presentan los mismos principios fisicos en su funcionamiento, y de hecho,
el disco rigido actual guarda atn similitudes con el telégrafono de Pioulsen
del siglo XIX. Los principios que gobiernan el funcionamiento de un disco
rigido son tres: Ley de Ampere (se crean campos magnético a partir de co-
rrientes eléctricas), Ley de Faraday-Lenz (variaciones de campos magnéticos
producen una tensién en una bobina) e Interacciéon de Zeeman (los dominios
en un material magnético tienden a orientarse en la direccién de un campo
externo aplicado) [9].

Los componentes bésicos de un disco rigido son el medio magnético (me-
dio donde se guarda la informacién), el transductor (cabezal de lectura y
escritura), la electrénica y las partes mecanicas [9]. El corazén de esta tecno-
logia lo constituye el transductor magnético y el medio de almacenamiento.
El medio magnético puede estar constituido de dominios magnéticos, que son
un conjunto de elementos magnéticos basicos (granos, cilindros, hilos, etc)

cuya magnetizacién apunta en la misma direccion. Para aplicaciones en el
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ambito de la grabacién magnética se requiere que el medio tenga un campo
coercitivo grande (material duro) y estabilidad magnética y térmica. Es por
esto que los granos deben de estar ordenados en forma cristalina, ser magnéti-
camente aislados y presentar una alta anisotropia (cristalina o de forma) [9].
Con el objetivo de aumentar la densidad de informacién, se necesita reducir
el tamano de los dominios magnéticos. Ademds, requerimos que la informa-
cién magnética sea estable durante un tiempo razonable (digamos unos 10
anos). Sin embargo, a medida que el tamano de las particulas disminuye,
también disminuye el tiempo de estabilidad magnética, debido a lo que se

conoce limite superparamagnético.

1.2.1. Limite Superparamagnético

Un medio magnético de almacenamiento necesita tener una cierta estabili-
dad magnética para mantener la informacion guardada. Si se desea aumentar
el nimero de bits por pulgada es necesario disminuir el tamano de estos. Sin
embargo, esta disminucién tiene un limite conocido como el limite superpa-
ramagnético. Consideremos un monodominio magnético que apunta en una
cierta direccién n debido a una anisotropia cristalina o anisotropia de forma
de la forma uniaxial (ver capitulo 2). El sistema tiene dos estados posibles
para la magnetizacion, paralela o antiparalela a n. Para pasar de un estado
a otro la particula requiere una energia de activacién AE = K,V , donde V'
representa el volumen de la particula y K, es la constante de anistrotropia
(ver Fig. 1.1). Ahora, si la particula es muy pequena, se puede cumplir que
la energia de activacién sea comparable (o mayor) con la energia térmica,
kyT' 2 K,V , con ky la constante de Boltzmann y T la temperatura. Si es-
to ocurre, el sistema comienza a fluctuar de un estado a otro perdiendo su

estabilidad magnética [8] y asi la informacién almacenada.
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E,

Figura 1.1: Figura esquemaética que representa dos estados de igual energia.
Para ir de un estado a otro se necesita superar una barrera de energia igual
a AF = K,V. Si esta barrera de energia es igual a kT o menor, el momento
magnético podra estar en cualquiera de los dos estados y si se toma el pro-
medio temporal de la magnetizacion dentro de un tiempo, este sera igual a

Ccero.

Para entender el concepto de superparamagnétismo, tomaremos una dis-
tribucion de monodominios magnéticos no interactuantes, entonces para k1" >
K,V el sistema es paramagnético. Pero si cada una de esas particulas no esta
formada por un momento magnético sino de un grupo de momentos magnéti-
cos, entonces el sistema se llama superparamagnético. Se tiene entonces que
para altas temperaturas, los momentos magnéticos de la particula fluctian
rapidamente. Para entender mejor este limite, consideremos que la relajacién
de la magnetizacion de la particula estd dada por la Ley de Arrhenius, don-

de el relajamiento de la magnetizacién de la particula presenta un tiempo
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caracteristico dado por la barrera de energia (K,V) y la temperatura [16]:

T =T1oexp(K,V/kT), (1.1)

en donde 1) es una constante asociada a la frecuencia de tentativas de
saltos del momento magnético entre los estados de minima energia (estados
opuestos en el eje ficil de magnetizacion). Su valor puede ser calculado de
forma experimental o tedrica y estd entre 1072 y 107! s [16]. Esta relajacién
de la magnetizacion depende del tiempo de medida, es decir, si el tiempo
de medida es mucho mayor que el tiempo de relajacién de la magnetizacion,
entonces el sistema relaja muy rapidamente como para ser observado; pero
si el tiempo de medida es menor que el tiempo de relajacién entonces se dice
que el sistema esta bloqueado. La temperatura que separa estos regimenes se
denomina temperatura de bloqueo T (se cumple 7, = 7). Para obtener el
volumen critico para el cual la magnetizacion es estable a una temperatura

Ty se tiene que cumplir que 7, = 7 de donde obtenemos [16]:

Tm Ka‘/cm't
In{— | = 1.2
. ( 7o ) kyTh ( )

Por ejemplo, si tomamos una particula esférica de cobalto y requerimos

una estabilidad minima de 10 anos a temperatura ambiente, entonces tendre-

mos que el didmetro de nuestra particula no puede ser menor que 9 nm [17].

1.2.2. Arreglo de nanohilos magnéticos

Con el objetivo de querer alcanzar densidades del orden de los Thi/in? [9],
se ha propuesto utilizar sistemas de arreglos donde los bits sean pequenos y
magnéticamente estables. Un arreglo de nanohilos magnéticos tiene la ventaja
de que cada nanohilo puede ser considerado como un bit y es magnéticamente

estable debido a su gran anisotropia de forma. (ver ecuacién 1.2 y figura 1.2).
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Figura 1.2: Figura publicada por Nielsch et al. [18] que muestra una represen-
tacion de un arreglo de nanohilos de Niquel que se encuentra en una membra-
na de alumina (AlyOs;). Las flechas representan hacia donde esta apuntando
la magnetizacién y podrian ser consideradas como “1” o “0” dependiendo de

la orientacién que tengan.

Otra aspecto a considerar es que la pureza, el control de los diametros de
estos nanohilos, su separacion y el orden que presentan entre ellos es de
gran precisién [18,19]. Los problemas que presentan estos arreglos se debe a
la interaccion dipolar entre los hilos, es decir, cada elemento interactia con
produciendo efectos dificiles de identificar. Otro aspecto a considerar es que el

pulso de escritura es dificil de sincronizar con la periodicidad del arreglo [17].
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1.3. Arquitecturas légicas de paredes de do-
minio magnético

Actualmente existe una propuesta de crear nuevas memorias y puertas
l6gicas magnéticas utilizando nanohilos magnéticos planares de Permalloy
(NiggFeg). Los sistemas de uniones de tineles magnéticos (en bloques for-
man la memoria magnética de acceso random, MRAM) tienen que usar una
alta densidad de corriente para cambiar la data (1 o 0) y requieren del uso
de transistores grandes [15]. La arquitectura l6gica magnética no usa tran-
sistores y libera muy poco calor al cambiar de data [15]. Este sistema usa el
hecho de que una pared de dominio es la interfaz de dos direcciones opuestas
de la magnetizacion. Ademas, la anisotropia de forma del nanohilo favorece
que la magnetizacion se alinee a lo largo de su eje. Esta interfaz, la pared de
dominio, puede moverse a través de los nanohilos mediante la aplicacién de
un campo externo [10,11,12] mayor que el nivel umbral [14]. Ahora, para que
se propague en el “circuito”, la pared debe pasar por las curvas del circuito,
como muestra la figura 1.3. Por ende el campo magnético debe de estar ro-
tando. Cuando pasa por una curva de 90 grados, la pared experimenta una
demora de T/4 con respecto al periodo de rotacién T del campo magnéti-
co [14]. En la actualidad hay varios elementos 16gicos magnéticos, pero para
dar una ilustracién de como funciona uno de ellos, tomaremos el caso de una

puerta logica NOT.

Una puerta logica NOT consiste en que si la senial de entrada es un “17,
la senal de salida serd un “0” y viceversa. Tomaremos como valor 1 si los
momentos magnéticos del nanohilo apuntan en el mismo sentido en el que

se mueve la pared y “0” si apunta en la forma opuesta. La construccién con
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Figura 1.3: Circuito que contiene una puerta logica magnética NOT.

“” latina con dos nanohilos

nanohilos de una puerta NOT es haciendo una
(ver Figura 1.4(a)). Al estar construido con dos nanohilos que se unen de esa
forma, y teniendo ambos nanohilos una curva de 90 grados, se produce una
demora de T/2 [13]. La puerta funciona mediante el siguiente esquema: a)
el campo va rotando en sentido antihorario de z a ¢ haciendo que la pared
se mueva de izquierda a derecha en el nanohilo de la izquierda. El nanohilo
de la izquierda tiene valor “0” mientras que el de la derecha tiene valor “1”.
Ver la Figura 1.4(b). b) se produce el retraso de la pared de dominio con el
ciclo del campo. Cabe mencionar que los valores méximos de H, y H, no
son iguales. H, es igual a 30 Oe y de H, igual a 60 Oe. Ambos nanohilos
presentan el valor “1”.Ver la Figura 1.4(c). ¢) Se observa que el campo rota

de  a —2 y se observa ahora que el nanohilo de la izquierda es “1” mientras

que el de la derecha es “0”.Ver la Figura 1.4(d).

La ventaja de hacer puertas logicas de esta manera reside en su simplici-

dad y bajo costo [15].
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Figura 1.4: Figura (a) es una representacién de una puerta magnética légica
NOT. La figura (b) representa una puerta con un “0” por la izquierda y “1”
por la derecha. La figura (c) muestra la demora que hay entre la puerta y
la rotacién del campo de T/2, en donde T es el periodo de un ciclo de la
rotacién del campo magnético. En este caso ambos nanohilos tienen valor
“1”. La figura (d) muestra el caso contrario, cuando el nanohilo tiene un
valor “1” por la izquierda y “0” por la derecha. Para més detalles ver D. A.

Allwood et al [13].



Capitulo 2

Fundamentos tedricos

En este capitulo daremos una visién de los conceptos fisicos esenciales
para poder estudiar y comprender las propiedades magnéticas de los siste-
mas que estudiaremos mas adelante. Si el lector desea profundizar en dichos
conceptos, puede recurrir a los libros escritos por A. Aharoni [20] , G. Ber-
totti [64], R. C. O’Handley [21], N. Spaldin [22], J. D. Jackson [23], W. F.
Brown, Jr. [24], etc. También se puede recurrir a las tesis escritas por J.

Escrig [17], P. Landeros [25] y J. Palma [26].

2.1. Conceptos basicos

Para comprender las propiedades magnéticas de un material se debe pri-
mero ir a su elemento fundamental, el momento magnético. Este elemento
puntual es un vector que, en presencia de un campo magnético H, experimen-
ta un torque, el cual hace que se alineé en la direccién del campo. El momento
magnético es el resultante vectorial de contribuciones de dos tipos de fuen-
tes. Estas fuentes son principalmente el movimiento de cargas eléctricas y

el momento magnético intrinseco, o espin, que tienen las particulas funda-

12
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mentales como los electrones. La interaccion entre los momentos magnéticos
es responsable de distintas propiedades a nivel micro y macroscépico. Por
ejemplo, cuando tenemos s6lo un momento magnético, este puede apuntar
en cualquier direccion, pero al colocar un segundo momento magnético, se
rompe la simetria espacial y la direccion del primer momento estd ahora
condicionada a la orientacién y posicion del segundo. Cuando tenemos un
gran nimero de momentos magnéticos, estos pueden ordenarse formando re-
giones en las cuales todos los momentos magnéticos apuntan en la mismo
sentido. Esto se conoce como dominio magnético. La zona que separa dos
dominios se conoce como pared de dominio. Estas paredes tienen dimensio-
nes nanométricas o mayores, segin el material. El que las paredes sean de
tamano nanométrico hace interesante el estudio de estructuras con dimensio-
nes de este orden, pues ellas no podran acomodar paredes, debiendo presentar

estados magnéticos estables de gran aplicabilidad.

2.2. Clasificacién de los materiales magnéti-

COSs

Cuando un material es sometido a un campo magnético H, los momentos
magnéticos del material responden generando un campo neto llamado campo
de inducciéon magnética, B. La relacion entre B y H estd dada en unidades

cgs por:

B = (H + 47TM> : (2.1)

en donde M es la magnetizacion del medio y es definido como N momentos



2.2. Clasificacion de los materiales magnéticos 14

magnéticos por unidad de volumen:

N S
M= Z=Tlm (2.2)

Dependiendo de su respuesta a un campo externo y de cémo estan orien-
tados los momentos magnéticos en su interior, los materiales pueden clasifi-
carse en cinco tipos: diamagnéticos, paramagnéticos, ferromagnéticos, anti-
ferromagnéticos y ferrimagnéticos. Los materiales diamagnéticos, como por
ejemplo bismuto metalico, hidréogeno y gases nobles, no presentan un mo-
mento magnético atémico en su estado fundamental, por lo que no poseen
magnetizacion espontanea. Sin embargo, al aplicarles un campo magnético,
los electrones generan un campo magnético opuesto al campo H , reduciendo
el valor del campo externo en el espacio libre. Esto permite distinguir un
material diamagnético al acercarlo a un iman, pues serd repelido por éste.
En la figura 2.1 se ilustra la relacién entre la magnetizacién M y el campo
B para diferentes materiales, y se puede observar que la pendiente, llamada
susceptibilidad, entre ambas cantidades es negativa. Los materiales para-
magnéticos, como aire, aluminio, magnesio, titanio y wolframio entre otros,
presentan momentos magnéticos atomicos no nulos, pero la interaccion entre
momentos vecinos es cero, es decir, apuntan en diferentes direcciones, ge-
nerando una magnetizacion neta nula en el material en ausencia de campo
externo, figura 2.2. Sin embargo, al estar sometido a un campo externo, los
momentos magnéticos atomicos se ordenan con el campo, mostrando una
susceptibilidad positiva, como indica la figura 2.1. Los llamados materiales
ferromagnéticos, como por ejemplo el niquel, el cobalto y hierro, presen-
tan momentos magnéticos atémicos distintos de cero. Asimismo, momentos
magnéticos vecinos interactian, de forma que se alinean paralelamente entre
si, presentando una magnetizacion neta, figura 2.2. Los materiales antiferro-

magnéticos, como por ejemplo algunos 6xidos como MnO, FeO, GdO y NiO,
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Figura 2.1: Curva de magnetizacién para materiales paramagnéticos, antife-

rromagnéticos y diamagnéticos.

presentan momentos magnéticos atémicos netos, pero la interaccion entre los
vecinos genera dos subredes. Cada una de ellas es una red ferromagnética,
pero sus magnetizaciones son antiparalelas entre si. De esta forma, a pri-
meros vecinos todos los vecinos son antiferromagnéticos. De esta forma, su
magnetizacion neta en ausencia de campo es cero, figura 2.2. Al aplicar un
campo magnético externo, se observa un comportamiento similar a un mate-
rial paramagnético, es decir una susceptibilidad positiva. Un tltimo grupo,
los materiales ferrimagnéticos, como por ejemplo la magnetita, presentan
estas dos subredes antiferromagnéticas, pero la magnitud de los momentos
atémicos en una subcelda es mayor que en la otra, presentando entonces una

magnetizacion neta en alguna direccion, figura 2.2.
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Figura 2.2: Ordenamiento de los momentos magnéticos para distintos tipos

1
1

de materiales magnéticos..

Los materiales ferromagnéticos y ferrimagnéticos se encuentran en la na-
turaleza, por lo general, con una magnetizacion neta igual a cero. Esto debido
a que el tiempo hace que se acomoden diversos dominios en ellos, de forma
de minimizar la energia creando dominios de cierre.

Como ya se explicé los materiales diamagnéticos, paramagnéticos y anti-
ferromagneticos, en ausencia de campo externo B presentan magnetizacion
cero. Al aplicarles un campo B presentan algin tipo de magnetizacion, la
que vuelve a ser cero una vez que se apaga el campo. En cambio, en los ma-
teriales ferromagnéticos y ferrimagnéticos se observa una magnetizacién neta
aun después de apagar el campo. Esto se conoce como histéresis magnética.
La histéresis es un concepto general que implica que una propiedad se puede
mantener en ausencia del estimulo que la ha generado. La histéresis magnéti-
ca se debe a un reordenamiento de los dominios magnéticos, los cuales, una

vez apagado el campo, no pueden desordenarse rapidamente entre si debido

a que el campo ha removido las paredes. La creacion de estas requiere un
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campo extra o un tiempo muy largo.

2.3. Curva de histéresis

El estudio de una curva de histéresis en general es complejo, pues invo-
lucra estados fuera del equilibrio y procesos de memoria. Es decir, la mag-
netizacion del sistema no sélo depende del valor del campo externo, sino
también de la historia de aplicacién del campo, vale decir, de los estados que
presento el sistema frente a los valores que tomé el campo previamente. Un
excelente libro para estudiar curvas de histéresis es el texto escrito por G.
Bertotti [64].

Para trazar la curva de histéresis de un material, se debe elegir la di-
reccion de aplicacion del campo externo. Esta se elige usualmente como las
direcciones de los ejes de facil y dificil magnetizacion, relacionados con la
cristalinidad y forma de la particula que se mide. Para trazar una curva de
histéresis, como la que ilustra la figura 2.3, partimos con una muestra no
imanada o desmagnetizada (con magnetizacién total nula). Luego comenza-
mos a aplicar el campo con variaciones constantes hasta que la magnetizacion
alcanza un maximo, conocido como magnetizacion de saturacion, M, como
muestra la figura 2.3. En este momento todos los momentos magnéticos de la
muestra apuntan en la direccién del campo externo. La rama de la curva que
va desde el estado desmagnetizado a campo cero hasta la saturacion se conoce
como curva virgen. Luego se disminuye el campo hasta que la muestra sature
en sentido opuesto, y finalmente se aumenta el campo externo hasta que la
muestra sature nuevamente. Por lo general la magnetizacion de una muestra
a cualquier valor de campo se presenta normalizada por la magnetizacion de

saturacion, quedando entonces con valores entre —1 y 1.
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Figura 2.3: Curva de histéresis de un material ferrimagnético o ferromagnéti-

CO.

La curva de histéresis contiene informacion importante, pero su analisis
no es simple pues la curva depende no sélo de las caracteristicas propias de
la muestra, como forma y material, sino también del método utilizado para
trazarla. A partir de ella podemos ver si el sistema presenta una reversioén
simétrica de la curva de histéresis, es decir, si recorre el mismo camino para
ir de magnetizacion normalizada 1 a —1, que de —1 a 1. También es impor-
tante extraer el campo coercitivo o coercividad, B., la cual se ilustra en la
figura 2.3. También nos puede entregar informacién sobre las interacciones
presentes en el sistema, a partir de la cuadratura de la curva (El valor de la
cuadratura va entre 0 y 100 % y mientras mas cercano al 100 % menos inter-
accion hay en el sistema. Esta ultima afirmacién es para sistemas que estan
compuestos con un gran numero de particulas que interactiian entre si y en
donde la direccion que apunta el campo para hacer la curva de histéresis es
la direccién de eje facil para la magnetizacion del sistema.). Otro pardmetro

interesante es la remanencia, la que se define como la magnetizacién a campo
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externo nulo, medida una vez que la muestra ha saturado (ver figura 2.3).
La remanencia toma valores entre 0 y 1, ya que también estd normalizada
por la magnetizacion de saturaciéon. La cuadratura de la curva de histéresis

se define como

S = (1 - MS?) x 100, (2.3)

X0De¢
donde m, es la remanencia (entre 0y 1) y xo = [0M/0B]_es la pendiente

de la curva o susceptibilidad magnética en B.,.

2.4. Principales energias involucradas en un

sistema magnético

Consideremos un momento magnético 1 en una posicién fija de la red,
sometido a un campo de induccién magnética B. La energia de interaccion
entre ambos se puede obtener a partir de la fuerza entre ellos, la fuerza de
Lorentz. Ella nos permite obtener la energia de interaccion entre el momento

magnético y el campo magnético esta dada por
E=—m-B. (2.4)

En esta forma general el campo B no necesariamente es el campo externo
al sistema, sino es el campo total, el cual incluye también al campo debido
a las interacciones de cada particula con las otras particulas del sistema.
Si tenemos N momentos magnéticos en nuestro sistema, nuestra energia de

interaccion total del sistema sera
N
Eiotal = — Z Tﬁz : Bia (25)
i=1

donde B; es el campo efectivo que experimenta el momento magnético i. Con

esto ultimo queda claro que el problema se traduce entonces en obtener el
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campo B;. A continuacion definimos las contribuciones mas importantes a
este campo efectivo en un material ferromagnético, que es el tipo de material

que consideraremos en esta tesis.

2.4.1. Interaccion de Intercambio

Esta interaccion es la que da origen al ferromagnetismo y es de corto
alcance. Su origen es cuantico, es decir, se origina en el solapamiento de
las funciones de onda entre dos atomos o iones vecinos. La funcién de onda
de un electrén esta dada por el producto de una funciéon de onda especial
y una de espin. Este acoplamiento hace que dos electrones que tienen sus
espines paralelos (funcién de onda de espin simétrica) no le es permitido
acercarse espacialmente entre ellos, lo que si podrian hacer si tuvieran espines
antiparalelos (funcién de onda de espin antisimétrica).

En 1923 Dirac mostré que para electrones localizados en orbitales ortogo-
nales, el efecto del principio de Pauli es equivalente a la introduccién de un
termino en el Hamiltoniano conocido como el Hamiltoniano de Heinsenberg,

que es de la forma:
By ==Y JySi- S, (2.6)

<ij>

en donde S; es el momento angular del espin de un ion localizado en el i-ésimo
sito de la red y J;; es la integral de intercambio que da a lugar la magnitud
del acoplamiento entre los espines ¢ y j. El simbolo < ¢j > corresponde a que
Jij = J silos atomos son primeros vecinos y J;; = 0 para todo otro caso. Esto
ultimo da cuenta de que la interaccion es de corto alcance. Si J > 0 el material
es ferromagnético, en cambio si J < 0 el material es antiferromagnético.

En esta tesis nosotros usaremos este Hamiltoniano para considerar la
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interaccion de dos momentos magnéticos atomicos, quedando de la forma:

Eint = - Z szmz ’ mja (27)

<ij>

es decir, el campo que siente el momento magnético ¢ es:

Bi= Y Jym. (2.8)
je<ij>

Una observacion importante es que el considerar este Hamiltoniano se
asume que los electrones estan localizados. Entonces, para poder utilizar
este Hamiltoniano en metales como Fe, Ni, y Co, los momentos magnéticos
toman valores no enteros de magnetones de Bohr (0,6 para el Ni, 1,7 para
el Coy 2,2 para el Fe). En estos la banda 3d esta superpuesta con la banda
4s, de tal forma que las bandas estan llenas hasta el nivel de Fermi, por
lo tanto los electrones ya no estan todos en la banda 4s si no que también
estan en la banda 3d. Esto hace que el numero de electrones por atomos
que contribuyen a la magnetizacién (3d) no sea un nimero entero, como se
muestra experimentalmente.

Se debe notar que esta interaccién presenta simetria rotacional. Es decir,
si en el sistema sélo existe interaccién de intercambio con una constante
J > 0, entonces tenemos que los momentos se alinean y apuntan en una
misma direccién, pero la direccién hacia la que apuntan queda indeterminada,

por lo que pueden apuntar en cualquier direccién.

2.4.2. Interaccion de Zeeman

La interacciéon que experimenta un momento magnético cuando esta en
presencia de un campo de induccién magnética B, se conoce como energia de
Zeeman. Esta energia de interaccién tiene la forma dada por la ecuacién 2.4,

donde el campo que experimenta el momento magnético es simplemente B,.
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La energia de Zeeman es minima cuando el campo tiene la misma direcciéon

y sentido que el momento magnético atémico o iénico.

2.4.3. Interacciones anisotropicas

Son todas las interacciones propias del sistema que rompen la invarianza
rotacional de este. En otra palabra, son la interacciones causantes de que
existan direcciones preferenciales de la magnetizacién. Estas direcciones son
llamadas ejes de facil magnetizacién y son las direcciones hacia las que la
magnetizacion tiende a apuntar a objeto de minimizar la energia. Ademas,
gracias a estas interacciones es que hoy en dia se pueda almacenar informacién
en medios magnéticos, pues son ellas las que permiten la estabilidad de la

informacion.

Anisotropia uniaxial y Anisotropia Cubica

A continuacién describiremos dos de los rompimientos de simetria rota-

cional mas communes, las anisotropias uniaxial y cubica.

1. Anisotropia uniaxial

Este tipo de anisotropia aparece cuando existe una tunica direccion
privilegiada hacia la cual la magnetizacién quiere apuntar. La energia
de anisotropia, fan, es invariante a rotaciones con respecto a este eje
particular y sélo depende de la orientacién relativa de m con respecto
a este eje principal. Por ejemplo, si tomamos el eje z como el eje de
anisotropia, fan (1) sera una funcién de m, = cosf. Debido a que

presenta simetria de inversién, fan (M) se puede escribir como:

fan (M) = Ko + Kysen? 0 + Kysen® 6 4+ Kzsen® 6 + ... | (2.9)



2.4. Principales energias involucradas en un sistema magnético 23

en donde se usé que sen?f = 1 — cos? 6. Las constantes K, Ky v K3
son llamadas constantes de anisotropia, pero por simplicidad conside-
raremos s6lo K # 0. Si K; > 0 se tienen dos minimos § =0y 6 =,
es decir, la magnetizacion tiene como eje facil la direccion z, pudiendo
apuntar hacia +z o —z. Si K; < 0 se tiene que el minimo se encuentra
para 6 = 7/2, lo que significa que m preferird apuntar en el plano = —y,

generando un plano de facil magnetizacion.

2. Anisotropia Cibica

Esta simetria considera que ya no hay solo una direccién privilegiada
sino tres. Los términos de fay (1) deben ser invariantes a la permu-
tacion de estos ejes preferenciales, presentando también simetria de
inversién con respecto a ellos. Consideremos por ejemplo que nuestros
ejes preferenciales son x, y y z. Entonces los términos relevantes de
fan (M), a primer orden, en funcién de m son aquellos que presen-

tan m,, m, y m., los cosenos directores, en las siguientes expresiones:
2

2,2 2,2 2 2 2 2 4 4 4
MMy, + My M + MM, My, + my +mz, y My, +m, +m..
Estos dos tltimos términos pueden omitirse debido a que uno es simple-
mente una constante, m?2 + mz +m? =1y el otro depende del anterior

mediante la relacion:

me + m;j +mi+2 (mimi + mimi +mZm2) = (m2 + mz + m§)2 = 1.
(2.10)

De esta forma f4x (1) se puede escribir como:

fan (m) = Ko+ K3 (mimi—l—mimﬁ—i—m?mi) +... . (2.11)

Si K7 > 0 existen seis minimos, los que se encuentran en las direcciones
x, yy z, esto es la direccién cristalografica [100]. Ademas presenta

ejes anisotrépicos medio dificiles en la direccién cristalografica [110]
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y existen ocho maximos (ejes dificiles) en la direccién cristalogréfica
[111]. Si K; < 0, los méximos se intercambian con los minimos que se

tienen cuando K; > 0.

Fuentes de anisotropia

Existen numerosas razones para un rompimiento de simetria del sistema.

A continuacion introducimos las causas mas frecuentes para esto.

1. Anisotropia magnetocristalina

En este caso el momento magnético prefiere orientarse en una cierta
direccién cristalografica de la red cristalina. Pero ;jpor qué el momento
magnético prefiere ciertas direcciones cristalograficas de la red? o jcomo
se acopla el momento magnético con la red?. La respuesta se encuentra
en el acoplamiento entre el espin, que es parte del momento magnético,
con la drbita. Si el campo cristalino visto para un atomo es de baja
simetria y ademaés los electrones de conduccién de ese atomo tienen
una distribucion de carga asimétrica, L, # 0, entonces los orbitales

atémicos interactian anisotrépicamente con el campo cristalino.

Una prediccién cuantitativa de los valores de las constantes anisotropi-
cas desde el punto de vista cuantico es dificil, mas aun pues dependen
de la temperatura, por lo cual se determinan experimentalmente. El
niquel presenta una anisotropia magnetocristalina ctibica (anisotropia
ctibica) con ejes faciles en la direccién cristalografica [111]. Este mate-
rial presenta una baja constante anisotropica, es decir es un material
blando, por lo que usualmente se desprecia esta anisotropia en el sis-
tema. El hierro también presenta simetria cibica, pero con ejes faciles
en la direccién cristalogréfica [100]. El cobalto presenta simetria hexa-

gonal, por lo que se caracteriza con una anisotropia uniaxial (K7 > 0).
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2. Anisotropia de esfuerzo y Magnetostriccion

Los mecanismos responsables de la anisotropia magnetocristalina pue-
den dar lugar a variaciones de la energia cuando las posiciones relati-
vas entre la red y los momentos magnéticos son modificadas. Este tipo
de interacciéon magnetoelastica hace que la red se deforme para poder
minimizar la energia total del sistema, lo que se conoce como magne-
tostriccién. Por otra parte, cuando se aplica una fuerza que deforma
la red cristalina, la anisotropia resultante se conoce como anisotropia
de esfuerzo. Esto tltimo hace que la magnetizacion tenga direcciones
energéticamente favorables. Ambos tipos de anisotropias no seran con-

sideradas en esta tesis.

3. Anisotropia de Forma

Corresponde a la anisotropia producida por la interaccién dipolar que
hay entre los momentos magnéticos. A continuacién se presenta esta

anisotropia de forma mas completa.

2.4.4. Enmergia dipolar

La energia dipolar, o energia magnetostatica, es una de las energias mas
importantes y complejas de tratar. Esta es una interaccién de largo alcance, y
depende de la posicién de los elementos magnéticos que conforman el sistema.
Su origen es la interaccion entre momentos magnéticos atémicos o idnicos.
Hay que recordar que un momento magnético genera un campo magnético
debido a que el atomo presenta corrientes internas. El campo que produce el

momento magnético j en la posicion del momento ¢ esta dado por

3 (M - Nig) iy — 10
. .

By = (2.12)
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Asimismo, la energia de interaccién entre ambos momentos magnéticos

estd dada por

Mg - 11y — 3 (1 - Ng) (7 - 7ij)
3 )

tj

(2.13)

En estas ecuaciones 7;; es la distancia de separacion entre los momentos
ity jJ. Ny; es un vector unitario en la direccién que conecta las posiciones de
los momentos magnéticos ¢ y j. Es importante destacar que esta interaccién
depende de la distancia y de la orientacion de los momentos magnéticos. Los
momentos magnéticos se ordenaran en un eje preferencial, dependiente de la
forma del objeto. Por esta razén esta energia se conoce como anisotropia de
forma. En hilos magnéticos, en ausencia de otros términos de anisotropia, los

momentos tienden alinearse en la direccion del eje axial del hilo.

2.5. Dominios Ferromagnéticos

Los dominios ferromagnéticos son regiones del material magnético en las
cuales los momentos magnéticos apuntan en una misma direccion. Se entien-
de entonces que un material ferromagnético estd desmagnetizado cuando la
magnetizacion neta en los diferentes dominios apunta en distintas orienta-
ciones, haciendo que la magnetizacion total del material sea cero.

La formacién de dominios magnéticos permite al material minimizar la
energia total del sistema, cerrando las lineas de campo. Uno de los térmi-
nos energéticos mas importantes en la formaciéon de dominios es la energia
magnetostatica. Para entender cémo ésta afecta a la formacion de dominios,
podemos pensar en un bloque ferromagnético magnetizado en una sola di-
reccién, es decir, con un solo dominio magnético. Sabemos que el campo
magnético producido por los momentos magnéticos esta dada por la relacién
2.12. Como observamos de la figura 2.4(a), el campo que produce tiene una

direccién opuesta a la direccion de los momentos magnéticos. De esta for-
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Figura 2.4: Reduccion de la energia magnetoestatica por medio de la forma-

cion de dominios magnéticos.

ma, el campo trata de magnetizar los momentos magnéticos en el sentido
opuesto a como estan ellos mismos. creando un segundo dominio magnético,
2.4(b). Pero ahora los dos dominios producen un campo que a su vez hace
que reviertan otros momentos magnéticos, generando otros dominios. Todo
esto ocurre para reducir el campo producido por los momentos magnéticos,
llevando finalmente al sistema a un estado desmagnetizado, como muestra
la figura 2.4(c). Es por esta razén que a dicho campo se le denomina campo
desmagnetizante. Una observaciéon importante es que para lograr la figura

2.4(c), es necesario que el sistema no deje polos magnéticos en la superficie.

Otro aspecto importante para mencionar es que si se tiene un dominio
ferromagnético y se crea otro dominio, figura 2.4(b), la energia de intercambio
entre ellos aumenta. En otras palabras, la formacion de dominios magnéticos
hace que la energia de intercambio aumente en la frontera entre ambos, por
lo que debe ser compensada con la reduccién de otros tipos de energia en el
sistema.

Ahora supongamos que aplicamos a una muestra desmagnetizada un cam-
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po magnético en una direccién particular ( ver figuras 2.5(a) y 2.5(b)), lo
que observaremos es que algunos dominios magnéticos aumentan su tamano
mientras que otros disminuyen, es decir, hay un movimiento de las paredes
de dominio (figura 2.5(c)) hasta que no hay mas paredes de dominio magne-
tico, es decir, hay solo un dominio magnetico(figura 2.5(d)). Este proceso es
un proceso irreversible. Luego este dominio magnetico se alinea con el cam-
po mediante una rotacion(figura 2.5(e)). este proceso es reversible. En este
punto la muestra esta saturada. Cuando tenemos la muestra saturada, figura
2.5(e), y comenzamos a disminuir el campo, lo que observaremos es que el
sistema (dependiendo de las interacciones que tenga) puede revertir de dos

formas:

M 4 ,
onorente | ¥~ (e)
(f)
Reversion ¥ \
através de T T
Rominies” 152 (@) t W (d)
<« (©)

7\ _ B

J tiy
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[

Figura 2.5: Esquema de la reversion de la magnetizacion a lo largo de la curva
de histéresis. Después de saturado, el sistema puede revertir a través de una
rotacién coherente o por medio de la creacién y propagacion de paredes de

dominio.
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1. Reversién coherente: Durante la reversion todos los momentos apuntan
en la misma direccién, como se muestra en la figuras 2.5(f) y 2.6(a).
Este tipo de reversion no se observa en nanohilos debido a que su largo

es mucho mayor que el didmetro [28].

2. Reversion a través de la creacion y propagacion de paredes de dominio:
Como el nombre lo indica, este modo de reversion se genera a través
de la creacién y propagacion de paredes de dominio, debiendo entonces
existir en el sistema dos 0 mas dominios magnéticos, figura 2.5(g). Aho-
ra bien, en este modo de reversién se pueden crear paredes de dominio
de distinta naturaleza. Por ejemplo, en nanohilos de Ni, Hertel [29]
y Forster et al [30] reportaron de forma independiente la existencia de
dos tipos de paredes de dominio, vortice y transversal, dependiendo del
diametro de los hilos. En la pared de dominio de tipo vortice no existe
una componente neta de la magnetizacion en del plano perpendicular
al eje del hilo, figura 2.6(b). Este modo de reversion se le conoce como
modo curling o modo vortice. La otra pared es una pared transversal,
es decir, presenta una componente neta distinto de cero en el plano
perpendicular al eje del hilo, ver figura 2.6(c). Este tipo de modo de
reversion se le conoce como modo corkscrew, debido a que cuando se
propaga esta pared la direccion hacia la que apunta gira en torno al eje
del hilo como si fuera un sacacorchos. Cabe senalar que durante una
reversiéon las paredes pueden nuclear en ambos extremos, por lo que es
posible observar dos paredes de dominio. En este caso estas apuntaran
en sentidos opuestos para disminuir la energia. [31,32,33]. Por ultimo
llamaremos modo transversal al modo en donde la pared de dominio
estd sobre un plano fijo, por ejemplo, este plano puede estar definido

por la direccién del campo aplicado y el eje del nanohilo.
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(a) (b) (c) (d)

Figura 2.6: Modo de reversién para distintos tipos de hilo.(a) Modo coherente,
el que ocurre por lo general cuando el diametro de la particula es comparado
con el largo del hilo. (b) Modo curling o vortice, con paredes del tipo vértice.
(¢) Modo corkscrew, en el que las paredes transversales giran en torno al eje
del hilo. (d) Modo transversal, en el que las paredes estan sobre un plano fijo

definido por la direccion del campo aplicado y el eje del nanohilo.

2.6. Fast Montecarlo

En este apartado describiremos la técnica computacional que se utilizé pa-
ra realizar esta tesis, permitiéndonos considerar la estructura interna de las
particulas. Para mayor informacién ver las referencias de J. d’Albuquerque e

Castro et al [27], P. Vargas [3], P. Landeros et al [28] y M. Bahiana et al [4] .

2.6.1. Importancia

Cuando se quiere hacer un estudio detallado de las propiedades magnéti-

cas de un sistema es necesario considerar la estructura interna de las particu-
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las que lo forman. En particular esto es necesario si deseamos estudiar los
modos de reversion magnética. En este caso es necesario incluir cada uno
de los momentos magnéticos que forman parte del sistema, es decir, debe-
mos incluir tipicamente del orden de 10® momentos magnéticos, y considerar
las interacciones de corto y largo alcance entre ellos. El considerar las in-
teracciones de largo alcance entre un gran nimero de momentos magnéticos
hace que el tiempo computacional sea irrealizable con las capacidades actua-
les(por ejemplo, computador Intel Core 2 Duo con 4 GiB en RAM), pues
este se incrementa con el cuadrado del nimero de particulas en el caso de la
interaccién dipolar. Es por esto que el contar con una técnica que permita
reducir el nimero de elementos del sistema es de suma importancia para el

estudio de dichos materiales.

2.6.2. Técnica de escalamiento de un diagrama de fase
magnético

Esta técnica, que a continuacion describiremos, fue descrita el ano 2002
por J. d’Albuquerque e Castro et al [27]. El problema que se plantearon fue
estudiar el diagrama de fase magnético de un cilindro de cobalto en funcién
de su didmetro y altura. Para este diagrama se considerarian tres posibles
configuraciones: Un dominio magnético en el plano del cilindro, un dominio
magnético perpendicular al plano del cilindro y una configuracién del tipo
vortice. En este estudio los autores observaron que distintos diagramas de
fase obtenidos modificando la constante de intercambio de la forma J' = JX,
donde X es una constante menor que 1, convergian a un mismo diagrama
de fase magnético si se escalaba el largo, L, y el didmetro, d del cilindro,

mediante la relacion:

d' =dXx", (2.14)
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L'=LX", (2.15)

donde n = 0,55. Estas relaciones de escalamiento permiten mantener sus
propiedades magnéticas intactas. La razén de esto reside en que cuando uno
disminuye el tamano del sistema disminuye la energia dipolar de este, por
lo que debe disminuir la energia de intercambio de forma de mantener la
relacion entre energia dipolar y de intercambio intacta. La relaciones 2.14 y
2.16 se pueden traducir a cualquier dimension de longitud del material. Esto
es,

(Longitud)’ = Longitud X". (2.16)

En un trabajo posterior, Landeros et al [28] muestran que existe una
relacion entre X y 7 para un cilindro magnético determinado. Esta relacién
hace que 1 aumente cuando X disminuye. Cuando X es del orden de 1073

se debe de utilizar n = 0,56.

2.6.3. Fast Montecarlo

La técnica que combina simulaciones de Monte Carlo con la técnica de
escalamiento, denominada Fast Monte Carlo, fue presentada por P. Vargas et
al [3] mediante la resolucién de un problema estandar que consiste en deter-
minar el tamano maximo para el que una particula magnética cibica con un
eje facil paralelo a una de las direcciones del cubo presente un monodominio

magnético como estado de menor energia.

Simulacién Monte Carlo (Algoritmo de Metropolis)

La simulaciones Monte Carlo se emplean para explorar un espacio de fase
mediante movimientos aleatorios. En 1953, Nichola Metropolis et al [34] pro-

ponen un nuevo procedimiento muestral en el que incorpora la temperatura.
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El Algoritmo de Metropolis es un proceso markoviano en el cual se constru-
yen pasos aleatorios de tal forma que la probabilidad de visitar un punto
particular 7 es proporcional al factor de Boltzmann exp (—ﬁE (FN )) [35].

En nuestro caso hacemos lo siguiente:

1. Se selecciona una particula al azar, por ejemplo la particula ¢, y se

calcula su energia Ey = E (m;).

2. Se modifica la direccién del momento magnético de la particula selec-

cionada i al azar. Luego se calcula su energia Ey = E (11)).

(2

3. Se acepta el cambio de mi; a m) si la energia Ey es menor que Fj.
También se acepta el cambio de m; a mi, si Fy es mayor que Ej siy
solo si exp (= (E2 — E1)) es mayor o igual a . El valor de ¢ se obtiene
de un nimero aleatorio que va entre 0 y 1. Para otro caso se rechaza el

cambio, es decir, se conserva ;.

En el desarrollo de esta tesis se utilizara la nominacion paso de Monte
Carlo (MCS), el cual corresponde a un ntmero de selecciones aleatorias de
la direccién de los momentos magnéticos igual al nimero N de momentos

magnéticos que tiene el sistema en estudio.

Temperatura

Un parametro importante a considerar es la temperatura, pues los expe-
rimentos con los que compararemos nuestros resultados se realizan a tempe-
ratura ambiente, es decir, a T' = 300 K. Este parametro no fue considerado
en la formulacién original presentada por d’Albuquerque e Castro et al [27].
Cuando se escala el sistema con el fin de conservar las propiedades magnéti-
cas, las barreras de energias del sistema disminuyen, esto quiere decir que la

transicién entre estados es afectada al momento de escalar. Esto hace que la
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temperatura también deba ser escalada. El problema de céomo tratar la tem-
peratura es un problema abierto, pero Bahiana et al [4] dieron una solucién
parcial al problema. Ellos plantearon que en la vecindad de cada minimo
local las transiciones estan reguladas por las barreras de energias de la for-
ma K_.V,., donde K, es la constante de anisotropia efectiva que considera la
contribucion de todos los tipos de energia presentes en el sistema y V, es el
volumen de la particula. De esta forma se puede plantear que las transiciones
que son activadas de forma térmica dependen de la temperatura de bloqueo
TpaK, .V, [36]. Esto ultimo nos da cuenta de la relacion entre temperatura
y tamano del sistema. Entonces, si queremos escalar el sistema de tal forma
que los procesos de activacion térmica queden invariantes, debemos escalar

la temperatura de la forma:

T =TX3, (2.17)



Capitulo 3

Modos de reversién en arreglos
de nanohilos magnéticos de

Niquel

3.1. Introducciéon

Durante los tltimos afios se ha enfocado una gran atencién en el estudio
de arreglos regulares de particulas magnéticas con dimensiones en el rango
de los nanometros. Estos estudios han sido fomentados por las potenciales
aplicaciones de estas particulas en dispositivos de memorias magnéticas no
volatiles o de sensores de campos magnéticos de muy alta resolucién [1].
Entre los sistemas estudiados se deben destacar los arreglos regulares discre-
tos de elementos magnéticos, tales como hilos, anillos o puntos, los que han
sido propuestos como una nueva generacién de medios de almacenamiento
magnético de ultra alta densidad (Thi/in?) [2].

Una gran cantidad de estudios experimentales y teéricos han mostrado

que existen diversas variables que influyen en el comportamiento magnético

35
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del sistema (como estabilidad magnética y modos de reversion), tales como
la geometria, anisotropia y las interacciones entre las particulas que forman
el sistema. Estos factores son relevantes a la hora de entender e interpretar
resultados experimentales.

El estudio de los efectos de la interaccion entre particulas magnéticas es
en general complicado ya que el campo dipolar que experimenta una particu-
lar depende del estado de la magnetizacién de todos los otros elementos. Por
lo tanto, el modelamiento de sistemas con muchas particulas estd a menudo
sujeto a grandes simplificaciones, como por ejemplo, considerar que cada ele-
mento magnético del arreglo es un solo monodominio. En el caso especifico de
hilos, Sampaio et al [37] modelaron un arreglo unidimensional de microhilos
asumiendo que cada uno de ellos se comporta como un momento magnético
tipo Ising, en donde la anisotropia de forma esta representada por un cam-
po de anisotropia. Con dicho modelo ellos obtuvieron, mediante simulaciones
Monte Carlo, curvas de histéresis con alguna de las caracteristicas observadas
en los experimentos. Sin embargo, los parametros usados para dichas simu-
laciones no se comparan con los valores reales medidos. Este mismo modelo
uso Knobel et al [38] con la salvedad de que estudio arreglos bidimensionales
y considerando que .S; toma los valores entre —1 y 1. En este caso, los mo-
mentos magnéticos tenian la posibilidad de apuntar en cualquier direccién
sobre el plano, y la interaccién dipolar ha sido directamente calculada, pero
aun asi no consideran los efectos de considerar la estructura interna del hilo,
como tambien considerar los tamanos del hilo. Escrig et al presentaron en
la referecia [39] un modelo diferente, considerando la interaccién dipolar en-
tre hilos a partir de un modelo micromagnético, obteniendo valores para la
remanencia y la coercividad muy cercanos a los valores experimentales. Sin
embargo, ninguno de los modelos descritos considera una magnetizacion no

uniforme dentro del hilo, ni estudian la estabilidad y la forma de reversién de
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la magnetizacion en estos sistemas. La introduccién de los grados de libertad
internos permiten mapear los campos en la vecindad del hilo he identificar
claramente los modos de reversién [40]. Los modelos utilizados para descri-
bir hilos con una magnetizacién no uniforme estan basados esencialmente en
modelos micromagnétcos [40,41,42], modelo validado en sistemas de dimen-
siones micrométricas, pero cuya validez en sistemas nanométricos no ha sido
demostrada.

En este capitulo desarrollaremos simulaciones Monte Carlo para un arre-
glo de nanohilos en el cual la estructura interna de cada hilo es tomada en
cuenta. Nos enfocaremos en arreglos de nanohilos del tipo de los generados
por electrodeposicién de niquel en poros de una membrana de aldmina [19].
Esta técnica de fabricacién produce arreglos de nanohilos hexagonales con
un orden de largo alcance, con un buen control de la distancia entre los
nanohilos (D), como también de sus didmetros (d) y largo (I). Los valores
tipicos para el didmetro son de entre 10 nm y 100 nm. Los largos van desde
0,1 pm hasta 1 ym y la distancia de separacién va desde 30 nm hasta 100
nm. Los hilos més investigados son aquellos que tienen una razon de aspec-
to {/d > 10, esto con el fin de que su alta anisotropia de forma favorezca
la estabilidad de grabacion de informacion y puedan ser utilizados como un
bit. Se ha observado de forma experimental que el campo coercitivo depende
fuertemente de la razén d/D, asi como también que los procesos de rever-
sién dependen, en alguna medida, de las interacciones magnetostaticas entre
hilos [43]. Esto se ha evidenciado en diversos experimentos en los cuales se
han medidos curvas de histéresis para membranas con diferentes densidades
de empaquetamiento [19,43,44].

Si quisiéramos realizar simulaciones numéricas considerando momentos
magnéticos atomicos, tomando en cuenta que el nimero de dtomos en cada

hilo es del orden de 102, la capacidad computacional requerida esté fuera de
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las existentes actualmente. Esto se debe a que, como ya se dijo, la interaccién
dipolar es de largo alcance, esto es, considera todos los pares de momentos
magnéticos en un hilo. Esto hace que el calculo sea imposible y sea necesario
utilizar algin método alternativo al calculo directo.

Para eludir esta dificultad, en esta tesis utilizamos una técnica de esca-
lamiento desarrollada por d’Alburquerque et al [27], la cual fue aplicada a
la obtencién de diagramas de fase magnéticos de particulas cilindricas. Esta
técnica, explicitada en el capitulo 2, permite reducir el niimero de particulas
a un valor razonable que permita realizar las simulaciones numéricas consi-
derando la interaccion dipolar entre todos los pares de momentos magnéticos
del hilo [3]. Mediante simulaciones Monte Carlo se obtuvieron las curvas de
histéresis de arreglos con diferentes distancias entre hilos. A partir de ellas
investigamos el comportamiento de la coercividad y los mecanismos de re-

version en estos sistemas.

3.2. Modelo

Nuestro interés en este trabajo es modelar un arreglo de nanohilos consi-
derando la estructura interna de cada hilo. Sin embargo, cada arreglo consi-
dera del orden de millones de nanohilos, con lo que, aun utilizando la técnica
de escalamiento, el célculo resulta imposible. Con el fin de obtener informa-
cién sobre el proceso de reversion tomando en cuenta la interaccion con los
hilos vecinos y al mismo tiempo, utilizar un tiempo computacional razonable,
nos hemos enfocado en estudiar una celda unitaria de un arreglo hexagonal.
Esta celda consta de siete hilos, en donde seis forman un hexagono y el
séptimo esta en el centro, ver figura 3.1. En este trabajo nos focalizamos en
el comportamiento del hilo central, el cual tiene interacciones con sus seis

primeros vecinos. Este esquema representa un elemento tipico de un arreglo
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Figura 3.1: Celda que consta de siete hilos, en donde seis forman un hexagono
y el séptimo estd en el centro. En este trabajo nos focalizamos en el compor-

tamiento del hilo central.

microscopico.

La energia interna Ej,; de un arreglo de hilos con N momentos magnéticos

esta dada por:

N N
B =YY (Eij — Ji; - i) + Exc + By (3.1)

i=1 j>i
donde Ej; es la energia dipolar entre los momentos ¢ y j dada por:
_ 1y - 1y — 3(1 - Rgg) (17 - i)

By = . . (3.2)

T

ri; es la distancia entre los momentos magnéticos m; y m; y n;; es el
vector unitario a lo largo de la direccién que conecta a estos dos momento

magnéticos. J es la constante de intercambio entre los primeros vecinos.
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Ex es el termino de la anisotropia cristalina cibica que puede ser escrita
como Ex = K Y.V (a28? + 3292 + v2a?) donde (o, B;,7:) son los cosenos
direccionales de 7, referido a los ejes del cubo [45], y Ey = — SO~ | (17, - B,)
es la contribucién del campo magnético externo.

Para comparar nuestras simulaciones con resultados experimentales en
sistemas de nanohilos de niquel, hemos considerado |mi;| = m = 0,615 ugp,
una constante de red ap = 3,52 4, K = 2 x 10° erg/cm?®, y J = 1600
kOe/up [45]. Los hilos tienen didmetros d = 30 nm, longitud [ = 1 pum han
sido construidos a lo largo de la direccién [110] de una red fcc que comprende
6 x 10? 4tomos. En nuestras simulaciones hemos considerado una temperatura
T = 300 K. Para reducir el nimero de atomos interactuantes, hacemos uso
de la técnica de escalamiento ya mencionada utilizando X = 8 x 10~* y de
1 ~ 0,56. Con estos valores obtenemos un hilo de 504 momentos magnéticos
y un numero total de momentos magnéticos de 3528, lo cual es perfectamente
manejable con las capacidades computacionales actuales.

Las curvas de histéresis se simulan con un campo externo aplicado en la
direccion del eje del hilo. El estado inicial tiene un campo externo de 2,0 kOe,
mayor que el campo de saturaciéon. En otras palabras, la configuracion inicial
del sistema considera a todos los momentos magnéticos alineados con el cam-
po magnético externo. Los estados siguientes fueron obteniéndose mediante
una disminucion lineal del campo externo a una taza de 300 pasos de Monte
Carlo por cada 0,01 kOe. Con esta tasa, el ir desde el campo de saturacién
hasta el campo coercitivo toma alrededor de 120,000 pasos de Monte Carlo.
Los valores de coercividad que se muestran a continuacién corresponden a

un promedio de un minimo de 10 realizaciones independientes.
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3.3. Resultados y Discusion

La figura 3.2 muestra dos curvas de histéresis, una para un sistema con
una constante de red (distancia de separacién entre los nanohilos) infinita, y
la otra para el nanohilo central de una celda unitaria con constante de red
D = 40 nm. De estas curvas se evidencia que la interaccion afecta el mecanis-
mo de reversién, modificando no sélo la coercividad, sino también la forma de
la curva. La curva de histéresis para el nanohilo no interactuante presenta una
cuadratura del 100 %, mientras que la del nanohilo altamente interactuante,
tiene una cuadratura del 45 %. Cabe senalar que todas las curvas de celdas
con constante de red mayor que 100 nm coinciden con la curva de histéresis
del hilo no interactuante. tambien se meuestra el caso para D = 70 nm donde
la cuadratura es de un 98 %. Resultados similares han sido encontrado por
otros autores, como Samwell et al [51] e Yshii et al [52]. Ambos trabajos re-
portan calculos analiticos considerando que las interacciones magnetostaticas
son la tnica causa de la inclinacion en la curva de histéresis. Los resultados
reportados por Sorop et al [53] para nanohilos de hierro en nanoporos de un
membrana de alimina refuerzan esta idea. Ellos examinan la morfologia del
hilo, como también varian su temperatura, descartando que estos factores
sean responsables de la inclinacion de la curva de histéresis. La cuadratura
de la curva de histéresis ha sido también examinada por Hwang et al [54],
quien ajusté curvas experimentales para arreglos cilindricos de particulas de
Ni con un modelo determinado en la que los cilindros son representados como
un solo momento magnético. A partir de esto, concluyen que la inclinacién

observada es debido a la interaccion dipolar entre particulas.

El efecto de la variaciéon de la separacion entre los hilos en la coercividad

puede ser examinado en la figura 3.3, en la cual se muestra la coercividad en
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Figura 3.2: Curvas de histéresis para un nanohilo aislado, y para el hilo

central de un arreglo hexagonal de siete hilos con constante de red D = 40
nm y 70 nm.

funcién del pardmetro d/D. Los resultados ilustrados se han obtenido dejan-
do fijo el didmetro d = 30 nm , variando la constante de red entre 150 nm
(sistema no interactuante) hasta D = 40 nm (sistema fuertemente interac-
tuante). Para facilitar la interpretacion, el valor obtenido de la coercividad
para un nanohilo no interactuante se representa por la linea horizontal. Se
puede observar que para constantes de red grandes, mayores que 100 nm, la
coercividad coincide con el limite no interactuante. Por otro lado se observa
una zona interactuante, caracterizada por bajos valores de la coercividad,
mostrando que la interaccién con los restantes hilos de la red ayuda a que la
magnetizacion del hilo central revierta. En la transicién entre ambos regime-
nes aparece un maximo en la coercividad(puede verse tambien en la figura
3.2). Como en nuestras curvas de histéresis consideramos sélo la reversién
del hilo central, la Figura 3.3 es un reflejo el orden de reversion del conjunto
de hilos en la celda. En el limite no interactuante o distancias de separaciéon

D > 100 nm, todos los nanohilos de la celda revierten basicamente en el mis-
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mo instante. Para constantes de red entre 70 nm y 100 nm, el nanohilo del
centro es el ultimo en revertir, y para constantes de red entre 60 nm y 40 nm,
el nanohilo del centro es el primero en revertir. Este aumento en la coercividad
ha sido también reportado por Hertel [40], quien realizé simulaciones micro-
magnéticas de nanohilos en arreglos hexagonales con parametros geométricos
fijos. El sistema investigado por Hertel estd compuesto por nanohilos de lon-
gitud 1 gm, d = 40 nm y D = 100 nm, con una razén d/D = 0,4, la cual
esta en la regién donde se encuentra el maximo de la coercividad. Hertel exa-
miné el impacto de incrementar el nimero de nanohilos en el arreglo, como
una forma de aumentar la interaccién entre hilos y observéd que la reversion
de algunos de ellos es debida a que el campo desmagnetizante de alambres
vecinos se suma al campo externo, originando un campo maés alto, al cual
los momentos magnéticos estan efectivamente expuestos, que en el caso de
momentos de un hilo no interactuante. Por otra parte, lo nanohilos que man-
tienen una magnetizacién antiparalela al campo estan enfrentdndose con el
campo desmagnetizante de los hilos que ya revirtieron, reduciendo su campo
local. El proceso de reversion es regulado en primer lugar por la energia di-
polar interna del hilo, F;. Esta energia corresponde a la interaccién dipolar

entre los momentos magnéticos que estan dentro del hilo.

La Figura 3.4 muestra el comportamiento de E; a lo largo de la curva
de histéresis para una nanohilo no interactuante como también para el hilo
central de redes con constantes D = 40 nm, 70 nm y 120 nm. Para D > 70 nm
se observa que la reversion es rapida, con un maximo en la curva de energia
en el valor del campo coercitivo. Para D = 40 nm, la reversiéon comienza
cercana al campo cero y tiene una duracién aproximadamente cinco veces

mayor.



3.3. Resultados y Discusion 44

.—‘A"/.—.\ Sin interaccién

Figura 3.3: Coercividad del nanohilo central en funcién de la constante de la
red. Los hilos tienen didmetro 30 nm y longitud 1000 nm. La linea sélida es

una guia

La complejidad del proceso de reversién para arreglos altamente interac-
tuantes es evidente cuando se observa FE; para cada nanohilo en las distintas
distancia de separacion a lo largo de la curva de histéresis. La figura 3.5 en la
parte superior muestra F; para el nanohilo del centro, mientras que la par-
te inferior muestra esta energia para los otros seis hilos que lo rodean para
constantes de red de 40 nm, 70 nm y 120 nm. Para D = 120 nm, el proceso
consiste de una secuencia de reversiones rapidas en un intervalo de 0,3 kOe,
mostrando que los hilos revierten casi al mismo instante. Graficos similares
para otras semillas del calculo de Monte Carlo muestran una situacién es-
tadisticamente equivalente, evidenciando que los siete hilos son equivalente
y revierten casi en el mismo instante. Para D = 70 nm se observa que el

intervalo de reversiéon es de 0,5 kOe, y es posible identificar los procesos de
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Figura 3.4: Energia dipolar interna del nanohilo central a lo largo de la curva
de histéresis. La curvas son para constantes de red D = 40 nm, 70 nm, 120

nm e infinito, que corresponde a un nanohilo aislado.

reversion individuales, evidenciando que el hilo central es el ultimo hilo que
revierte. El caso de D = 40 nm es claramente diferente. Para esta distan-
cia, cada curva de reversién tiene una estructura complicada, con amplias
regiones de solapamiento. También los maximos son anchos, y ocurren en
un intervalo de 1,6 kOe, mostrando una reversion lenta, en la cual solamen-
te la reversion del hilo del centro puede separarse del resto, actuando dicha

reversién como detonante de las reversiones de los hilos mas externos.

Examinando la estructura interna de cada hilo, notamos otros efectos de
la interaccion. La reversion en hilos aislados ocurre a partir de la nucleacién
de paredes de dominio en los extremos del hilo, las que se propagan y se unen
cerca del centro, tal como se observa en simulaciones micromagnéticas. En el

arreglo de D = 40 nm observamos también la nucleacién de paredes de domi-
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Figura 3.5: Energia dipolar interna de los siete nanohilos a lo largo de la curva
de histéresis. En la parte superior se muestra la energia del hilo central, en

la inferior la de los seis nanohilos restantes.

nio en el centro del hilo, las que se propagan hacia los extremos, mezclandose
con las paredes provenientes de los extremos. La figura 3.6 muestra dos ins-
tantes del proceso de reversién de dicho arreglo. En la figura 3.6(a) el hilo
central ha comenzado a revertir y tiene dos paredes de dominio viajando
hacia el centro. Una vista més tarde se muestra en la figura 3.6(b), en la cual

tres hilos ya han revertido y dos tienen paredes nucleadas en el centro.

Para entender mejor la aparicion del maximo para D = 70 nm, se debe de
estudiar la estabilidad relativa de las configuraciones posibles para la celda.
Para este propédsito, hemos calculado la magnetizacion y la energia de un
arreglo hexagonal en ausencia de campo externo, asumiendo que todos los
hilos estan saturados con una magnetizacion a lo largo del eje del hilo. Para

D = 40 nm, la energfa dipolar del hilo del centro es —1,55 meV (La energia
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Figura 3.6: Proceso de reversién en un arreglo con D = 40 nm a lo largo de
una curva de histéresis, para dos semillas distintas. Los momentos magnéticos
alineados de forma opuesta al campo son representados con un gris brillante,
mientras los que momentos que han revertido aparecen en un gris oscuro.
La regiones negras representan las paredes de dominios. (a) La reversién
comienza en el hilo del centro, donde las paredes de dominios se forman
en los extremos y e propaga hacia el centro. (b) En dos de los hilos de los
bordes de la celda se observa una formacion de paredes de dominio en la parte
central del hilo. Estas paredes se propagan hacia los extremos juntandose con

las paredes que se formaron en las puntas.

de intercambio se puede omitir debido a que cuando el sistema estd satura-
do, esta energia contribuye con una constante) mientras que la energia de los
hilos que rodean al del centro es de —1,60 meV. Por ende, el hilo del centro
tiende a ser més inestable, ya que tiene una energia mayor. De lo ultimo
se desprende que el hilo del centro es el primero en revertir (Figura 3.7(a)).
Para D = 70 nm, la energia dipolar para el hilo del centro es de —1,66 meV y
—1,67 meV para los otros hilos. En este caso, la energia del hilo del centro es
muy cercana a la de los otros, haciéndolos practicamente igualmente estables.

Ademas, en el momento que comienza la reversion, los momentos magnéticos
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de las puntas de los hilos vecinos al hilo central comienzan a tener compo-
nentes transversales al eje de los hilos, haciendo que el hilo central sea el
mas estable. El proceso de reversion del sistema comienza facil y simultédnea-
mente en dos hilos externos opuestos en la red, separados por una distancia
2D. Esta reversion deja el sistema en una configuracion intermediaria muy
favorable para la minimizacion de su energia, pues presenta 6 enlaces antife-
rro para los primeros vecinos y 4 enlaces antiferro para segundos vecinos. La
reversion continia con los otros dos pares de hilos externos opuestos, siendo
entonces el hilo central el iltimo en revertir y mostrando, por consiguiente,
una coercividad que es aun mayor que la de un sistema no interactuante (Fi-
gura 3.7(b)). Finalmente para D > 120 nm, el arreglo puede ser considerado
como no interactuante, pudiendo todos los hilos revertir en el mismo instante

pues en nuestro modelo han sido considerados idénticos(Figura 3.7(c)).

3.4. Conclusion

En este capitulo se ha estudiado la coercividad y la reversion de un arreglo
hexagonal de nanohilos mediante una celda. Este estudio se desarrollé me-
diante simulaciones numéricas, utilizando una combinacién del método Mon-
te Carlo y la técnica de escalamiento, la que permitié considerar la estructura
interna de cada nanohilo. Con el esquema propuesto para la simulacion, se
logré reproducir diversos resultados experimentales para arreglos hexagona-
les de niquel, como la disminucién de la coercividad y remanencia cuando la
interaccién entre los nanohilos aumenta [50]. La inclinacién que presenta la
curva de histéresis puede ser atribuida a la interaccién entre los hilos, resul-
tado apoyado por otros simulaciones y céalculos analiticos de otros autores.

La existencia del maximo en nuestra curva de coercividad, como muestra la
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Figura 3.7: Esquema del proceso de reversion de la magnetizacién para el
sistema estudiado. (a) La distancia de separacién entre hilos es de 40 nm.
Se observa que el primer hilo en revertir es el del centro. (b) La distancia de
separacién es de 70 nm. Se observa que el ultimo hilo en revertir es el hilo
del centro. (c¢) La distancia de separacion es de 120 nm. Se observa que los

hilos revierten todos por iguales.

figura 3.3, viene dada por un orden particular de la reversién de los hilos
que estd determinada por la interaccién dipolar entre ellos. Creemos que el
méximo observado en la curva experimental de la referencia [55] estd ori-
ginado por un proceso similar. El desorden posicional de los hilos, el cual
esta presente siempre en sistemas macroscopicos reales, puede crear celdas
locales generando el bloqueo temporal de algunos hilos més internos del arre-
glo. Como nuestros hilos no poseen desorden interno, podemos descartar la
influencia dhe dicho efecto en el comportamiento de la coercividad. Ademas,
nuestros resultados muestran que los procesos de reversion en arreglos de

hilos fuertemente interactuantes son mas lentos que los no interactuantes.



Capitulo 4

Propagacion de una pared de
dominio transversal en un

nanohilo homogéneo de Niquel.

4.1. Introducciéon

Los procesos de reversion guiados por el campo en nano y microhilos han
sido extensamente estudiados con una variedad de técnicas tedricas y expe-
rimentales debido a su relacién con el desarrollo de grabacion magnética y
dispositivos basados en spintrénica [15] . Los hilos considerados en la litera-
tura pueden ser clasificados acorde a sus pardmetros geométricos (didmetros
del orden de los mili o nanometros y razén de aspecto), material que los for-
ma (materiales puros o aleaciones), e interacciones (aislados o empaquetados
en arreglos densos). Todas estas caracteristicas pueden influir el proceso de
reversion total del hilo, dificultando evidenciar los principios basicos tras de
los comportamientos observados.

A pesar de que los procesos de reversion en nanohilos han sido inves-

20
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tigados analiticamente en trabajos fechados desde 1958 [56], los desarrollos
experimentales s6lo recién han sido concretados desde apenas una década,
debido a recientes avances en las técnicas de fabricacién de material nanoes-
tructurado y métodos de medicién de magnetizacién débil [57]. Wernsdorfer
et al. [58,59] estudiaron el comportamiento del campo de nucleacién en un
nanohilo de Ni, como funcién de la temperatura y la tasa de barrido del
campo, en hilos con didmetros que van entre 40 a 100 nm y longitudes de
hasta 5 pm. Ellos observaron que en hilos delgados el volumen de activacion
estimado para la reversion era dos ordenes de magnitud menor que el volu-
men del hilo y concluyeron que la reversion de la magnetizacién es causada
por la nucleacién de la reversion de una fraccion del hilo, la que se propaga
de forma réapida a lo largo de la muestra. La nucleacion de las paredes de
dominio fue también observada por Paulus et al. [60] en arreglos de nanohilos
de niquel no interactuantes con didmetros del rango de 6-50 nm.

El modelamiento tedrico de estos sistemas no es trivial, debido a que se
debe incluir la estructura interna del hilo, lo que implica trabajar con la in-
teraccion dipolar, de largo alcance, ademas de todas las otras interacciones
presentes. Braun [31,32, 33] realizé una detallada investigacién analitica de
la taza de nucleacion y de las barreras de energia involucradas en el proceso
de reversion de nanohilos uniformes. Su principal resultado fue que, en hilos
cuyo largo excede el ancho de una pared de dominio estatica, la reversion
de la magnetizacion ocurre mediante la formacién de un par de paredes de
dominio con quiralidades opuestas. Esto ultimo es conocido como par so-
litén y antisolitén. La energia de activacion de estos es proporcional al area
transversal del hilo, y su formacion es responsable de valores de coercividad
mucho menores que los predichos asumiendo una rotacion uniforme. Por otro
lado, Hertel y Kirschner [41] desarrollaron simulaciones micromagnéticas en

hilos de Ni para investigar la estructura de la pared durante la reversién. Los
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didmetros que han empleado van desde 30 nm a 60 nm con una longitud de
1 pm. Considerando un hilo con forma de cono, con un didmetro minimo de
30 nm y un didmetro maximo de 60 nm., observaron como el modo de rever-
sién cambia al propagarse desde un modo corkscrew a modo curling cuando
el radio del hilo excede un valor critico. Wieser et al. también observaron
este comportamiento en funciéon del didmetro, reportando la propagacion
de paredes de tipo transversal y de vértice. [61]. Forster et al. observé este
comportamiento en nanohilos de Cobalto [30], encontrando también que la
velocidad de propagacion de la pared de dominio es proporcional al campo
magnético aplicado. Por otra parte, Varga et al. estudiaron el mecanismo de
nucleacién y propagacion de una unica pared de dominio como funcion de la
temperatura en un microhilo de Fe amorfo biestable con una tinica estructura
de dominio simple. A partir de un andlisis cuantitativo de las caracteristicas
de la pared, ellos propusieron un mecanismo de amortiguamiento que domina
en el régimen de bajas temperaturas. [62]

En el capitulo anterior se estudié, mediante una técnica de escalamien-
to [27,3], el mecanismo de reversién de un arreglo hexagonal de nanohilos.
Como funcién de la interaccién dipolar entre los hilos, se observaron diferen-
tes modos de reversion. En particular, se identificé la nucleacién de paredes
de dominio como el principal mecanismo para el proceso de reversién de la
magnetizacion. En este capitulo consideraremos un sistema mas simple con
el fin de estudiar los fundamentos de los procesos de reversion. Para esto
consideramos un nanohilo de niquel sujeto a un campo magnético aplica-
do. Ademas, debido a que el niquel posee una estructura fcc, su anisotropia
cristalina es muy pequena y serd despreciada. Nuestro foco es estudiar la
nucleacién y propagacion de paredes de dominios como funcién del campo
aplicado y analizar su dindmica en términos de un modelo de relajacion clasi-

ca [63] para interfaces dindmicas. Las simulaciones muestran una aparicién de
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un régimen no lineal, precursor de otro régimen en el cual aparecen miltiples

paredes nucleando en el mismo instante.

4.2. Modelo

Para guiar la discusién y mantener una perspectiva concreta, nos enfoca-
remos en un nanohilo de Niquel con diametros de d = 30 nm y longitud de
¢ =500 nm. Este hilo esta construido a lo largo de la direccién [001] de una
red fce con pardmetros de red de ag = 3,52 A a una temperatura de T' = 300

K. La energia de cada momento del hilo, m, puede ser escrita como
E = —iii- By, (4.1)

en donde Eeﬁ es el campo efectivo en el que incluyen todas las contribuciones
del campo aplicado (éa) , de intercambio (BZ), y de la interaccién dipolar

(By), en la forma

By = B.+B,+ By (4.2)
= ot Y g Y RO
ic{nn} i i

donde J es la constante de intercambio, {nn} es el conjunto de primeros
vecinos, r; la distancia al atomo ith y n; el vector unitario a lo largo de
7;. El valor de saturacion de m usado es m = 0,615 up y la constante de
acoplamiento de intercambio utilizada es J = 1600 kOe/up [45,64]. Para
reducir el nimero de atomos interactuantes en un hilo de estas dimensiones,
hacemos uso de la técnica de escalamiento ya presentada en el capitulo 2.
Los valores utlizados en el escalamiento son X = 4 x 107% y de n = 0,56.
Con estos valores tenemos un hilo equivalente con un ntimero total de 2835
momentos magnéticos, el cual es perfectamente tratable con las capacidades

de calculo de que disponemos.
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Figura 4.1: Definicién de la geometria del sistema. La orientaciéon de la mag-

netizacion y del campo magnético corresponden a una condicion inicial tipica

Las simulaciones Monte Carlo se realizaron a 300 K utilizando el algo-
ritmo usual de Metrépolis. Los resultados que se muestran en este trabajo

corresponden a un promedio de 10 a 20 realizaciones independientes.

4.3. Resultados y discusion

La geometria usada en la simulacion se ilustra en la figura 4.1. En su
estado inicial el hilo presenta una magnetizacién saturada en la direccion —z
y existe un campo magnético externo que forma un angulo g con respecto

al eje del hilo.

Debido a los fuertes campos desmagnetizantes, la estructura en los ex-

tremos del hilo estd formada usualmente por varios dominios de cierre. Si se
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permite que relaje, la reversion de la magnetizacién puede ocurrir mediante la
creacion de un par de paredes de dominio en los extremos del nanohilo [4,66].
En un montaje experimental, esto puede afectar la medicion del tiempo de
propagacién, en cuyo caso es conveniente inhibir la propagacion de una de las
paredes de dominio. Esto puede hacerse, por ejemplo, dejando un extremo
del hilo fuera de la regién en la cual se aplica el campo magnético [67], o
bien induciendo la nucleaciéon de una pared en una punta, incrementando el
valor del campo en esa region. Nosotros usaremos el primer procedimiento
descrito, inhibiendo la nucleacién de una de las paredes al aplicar un cam-
po B, = 0 para los dtomos de los tltimos 12 nm. El proceso de reversién
serd monitoreado registrando los valores de u;(z) = m;/m, i = x,y,z , que
son las componentes de los valores promedio de los momentos magnéticos
relativas a sus valores de saturacion. En algin rango de pardmetros es posi-
ble identificar los dominios como regiones en las que p,(z) = £1 (realmente
son cercanas a 1 o a —1 debido a las fluctuaciones térmicas presente en el
sistema), separadas por una interfase o pared de dominio. La posicién de la
pared esta dada por z,, y puede obtenerse por el maximo de (1 — |u.|) tal
como lo indica la figura 4.2. En esta figura se muestra un caso particular
en donde la pared estd localizada en z,, = 240 nm y tiene un ancho igual
a 0 ~ 40 nm. El ancho de la pared puede ser definido como el ancho de la
regién en donde p, tiene valores inferiores al 85 % del valor de saturacién.
Desde este punto de vista, uno reduce el problema de la reversion individual
de cada momento magnético al del movimiento unidimensional de una pared

de dominio.

Un parametro importante es el angulo de aplicacién del campo externo 0g.

Dependiendo de su valor se pueden observar diferentes modos de reversion.
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B,= 1.60 kOe

A
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Figura 4.2: Perfil de magnetizacién tipico para B, = 1,6 kOe: (a) u,(2) v (b)
(1 — |u-(2)]). En este caso es facil identificar la pared de dominio centrada en
zw = 250 nm. La magnetizacion delante y detrds de la pared es homogénea,

y el proceso de reversién puede ser descrito por medio de z,(t).

La figura 4.3 muestra los perfiles tipicos de magnetizacién para 6z = 0°, 15° y
30° obtenidos en dos instantes distintos del proceso de reversién. Para 65 = 0°
(Fig. 4.3(a)), el proceso de reversién ocurre mediante el modo corkscrew [41]
en el cual un grupo de momentos magnéticos, que forman una region de
ancho finita, revierten su direccién a lo largo de un plano dado que contiene
el eje del hilo. Este plano rota alrededor del eje del hilo a medida que la pared
de domino se propaga, como puede verse por los perfiles de p,(2) y 1, (2) en
diferentes instantes de la trayectoria de la pared. En cambio, cuando 0 # 0 se
tiene que las componentes xy del campo ejercen un torque sobre los momentos
magnéticos, afectando de forma considerable el modo de reversién. En este
caso, es posible identificar tres modos de reversién diferentes, dependiendo
de la intensidad del campo y 0p: corkscrew(Fig. 4.3 (a)), transversal (Fig.

4.3 (b)) y multidominio (Fig. 4.3 (c¢)). El modo de reversién transversal es
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similar al modo corkscrew, pero en el primero la pared de dominio esta sobre

un plano fijo definido por la direccion del campo aplicado y el eje del nanohilo.

En el modo de reversion de mutidominio hay dos o més paredes de dominio

en el hilo propagandose simultdneamente.

L (¢)

I...,\ervw-f—--—«-\a

/

M B
200 400

L | L |
200 400
z (nm

Figura 4.3: Instantaneas de los perfiles de la magnetizacion a lo largo del hilo

en dos instantes diferentes del proceso de reversién, con B, = 1,6 kOe. La

linea de trazos ilustra m, , la de puntos ilustra m,, y la linea solida muestra

m,. La figura (a) corresponde g = 0°, reversién que ocurre via el modo

corkscrew. Los perfiles de z e y cambian con el tiempo, indicando que el plano

de la pared rota alrededor del eje z. La figura (b) corresponde a g = 15°, y

la reversion de la magnetizacién ocurre via el modo transversal. El perfil de

la magnetizacion presenta una forma constante en los distintos momentos.

La figura (c), para 05 = 30°, muestra una reversién con multidominios. La

estructura de paredes se pierde durante la propagacion debido a la formacion

de multiples dominios a lo largo del hilo.
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Aunque no corresponde a un estado de equilibrio, la configuracién inicial
puede permanecer por un tiempo debido a su grado de metaestabilidad para
campos magnéticos débiles. Para estudiar esto definimos el tiempo de espera,
7, como el tiempo en la cual la magnetizacion del hilo ha decrecido a un 90 %

del valor de saturacién para un campo externo fijo. Este tiempo serda medido

en pasos de Monte Carlo (MCS).

4.3.1. Propagacion a 0 = 0°

Examinaremos primero el efecto de la magnitud del campo sobre el tiempo
de espera para la nucleacion de la pared. La figura 4.4 muestra los valores
de 7 para diferentes valores del campo aplicado. A partir de ella podemos
verificar que para campos menores que 1.3 kOe, la formacién de la pared de
dominio no es solo dificil, debido al largo tiempo de espera involucrado, sino
también es afectada extremadamente por las fluctuaciones térmicas. Para
evitar largos tiempos de espera la nucleacion de la pared es favorecida con
la aplicacion de un pulso de campo magnético mayor, de manera analoga a
un procedimiento experimental utilizado y descrito por Geoffrey et al. [68]
En nuestro caso, el pulso consistio en la aplicacion de un campo alto de 2.0
kOe hasta que la pared se encontrase en la posiciéon z, = 100 nm. Luego
la propagacién sigue con un campo aplicado més débil, que corresponde al
B, indicado. Con este procedimiento estamos en condiciones de monitorear
la propagacion de la pared de dominio para campos de hasta 0.25 kOe. La
figura 4.5 muestra un grafico tipico de z,, como funcién del tiempo, en pasos
de MC, para B, = 1,6 kOe. La velocidad de la pared puede ser calculada de
forma directa mediante la pendiente de la curva, la cual en este caso resulta

ser constante.
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Figura 4.4: Tiempos de espera para diferentes valores del campo aplicado,

con g = 0°.

Para campos en los rangos de 0,25 < B, < 2.4 kOe, encontramos que la
propagacién ocurre siempre a una velocidad constante, lo que es caracteristico
de un régimen viscoso. [69] En este caso, la respuesta de la pared a campos
débiles puede ser descrita por la ecuacién clasica de movimiento para un
oscilador sobre amortiguado [64], dando origen a la siguiente expresién para

la velocidad de la pared en un estado estacionario: v:
v=29S(B,— By) , (4.3)

en donde S es la movilidad y By es un parametro que usualmente es obte-
nido mediante ajuste de los datos. Este parametro es medido con un campo
aplicado mas alto que un cierto valor de depinning, extrapolado el punto
v = 0 [63,64]. Podemos revisado la validez de (4.3) calculando la velocidad

de la pared para diferentes valores del campo aplicado. Los resultados se
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Figura 4.5: Posicion de la pared en funcién del tiempo.

presentan en la figura 4.6 junto con los valores de la taza de la disipacién
de energia debida al proceso de relajacién. En esta figura se pueden apreciar

tres regimenes:

1. 0,25 kOe <

~

B, < 1,3 kOe — Se observa un régimen lineal. En este
intervalo de campo se necesita un pulso para poder nuclear una pared
de dominio. Luego de la aplicacién del pulso, la pared se mueve con

velocidad constante;

2. 1,3 kOe < B, < 1,7 kOe — Se observa un régimen lineal. La pared de
dominio nuclea espontaneamente, sin necesidad de aplicar un pulso, y
se propaga con una velocidad constante. La movilidad S es la misma

que en el regimen anterior;

3. 1,7kOe < B, S 2,4 kOe — Se observa un régimen no lineal. Los valores
de velocidad son mayores que los valores que se obtienen extrapolando

los datos obtenidos en las regiones anteriores. Otro aspecto importante
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Figura 4.6: Taza de disipacién de energia (eje derecho, cuadrados) y velocidad
de la pared (eje izquierdo, circulos) como funcién del campo aplicado. Los

simbolos abiertos corresponden a una propagacion detonada por un pulso de

campo.

es que para estos valores de campo, la pared de dominio pierde su

rigidez(forma) a medida que se propaga por el hilo;

Con el fin de poder comprender lo que sucede en la regién no lineal,
comparamos los perfiles de la magnetizacion para distintos valores de B,.
La figura 4.7 muestras instantaneas de las paredes de dominio a diferentes
posiciones a lo largo del hilo. Esas fotos estan para B, = 1,3 kOe, 2,4 kOe
y 3,0 kOe. Para B, = 1,3 kOe (Fig. 4.7(a)), se observa que la propagacién
esta al inicio del segundo régimen lineal. Las regiones delante y detras de la
pared poseen una magnetizacion saturada y uniforme, en donde la pared esta
bien definida, presentando un ancho de 6 = 40 nm. El mismo comportamiento

se observa para todos los valores de campo dentro de la segunda region lineal.
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Figura 4.7: Perfil de la magnetizacién para (a) B, = 1,3 kOe, (b) B, = 2,4
kOey (¢) B, = 3,0 kOe. Los distintos estilos de lineas muestran las diferentes
etapas de la propagacion de la pared de dominio a lo largo del hilo. Los
tiempos de reversién en (a), (b) y (¢) son tiempos independientes entre si.Para
campos B, 2 2,4 kOe, Se observa que las region que esta delante y préxima a
la pared de dominio comienza a ser inestable y para B, 2 3,0 kOe se observan
dominios revertidos que han nucleado delante de la pared de dominio, es decir,

multiples paredes de dominio.

B, = 2,4 kOe (Fig. 4.7(b)) esta dentro de la regién no lineal, mostrando
fluctuaciones en los valores de la magnetizacion delante de la pared, la cual
es més gruesa, con un ancho de 4 ~ 55 nm. Aun asi es posible apreciar
una pared de dominio, y asociarle un posicion y velocidad definidas. Esto no
ocurre cuando B, = 3,0 kOe, campo para el cual el estado uniforme delante
de la pared es inestable. Esto tltimo trae como consecuencia la formacion de

varias paredes de dominio, como se aprecia en la figura 4.7(c).
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4.3.2. Propagacion con 0z # 0°

Para entender mejor el proceso de reversion de la magnetizacién para
campos con fg # 0°, dividimos el proceso de reversion en tres etapas. En
la primera etapa, o etapa de redireccion de los momentos magnéticos, los
momentos magnéticos rotan hasta formar algin angulo con el eje z. Este
movimiento es inducido por un torque producido por las componentes xy del
campo aplicado y por el bajo campo desmagnetizante que tiene el hilo en ese
plano. La redireccién de los momentos magnéticos trae como consecuencia
la disminuciéon de la anisotropia de forma a lo largo de eje del hilo. Esto
ultimo hace mas facil la nucleacién y la formacién de paredes de dominio. La
segunda etapa, o etapa de nucleacién, corresponde a la nucleacién de la pared
de dominio y depende fuertemente de la magnitud de la componente z del
campo aplicado (direccién del eje del hilo), tal como en el caso de 05 = 0°.
La ultima etapa, la etapa de propagacion, corresponde a la propagacion de
la pared de dominio ya formada. Definir el tiempo de reversion, t,., como la

suma de los tiempos que involucran las tres etapas mencionadas.

La figura 4.8 muestra la dependencia del promedio del tiempo de re-
version con el angulo A para distintos valores del campo aplicado. Desde
O = 0 a O ~ 45°, t, decrece de forma continua hasta alcanzar un mini-
mo o plateau, el cual corresponde a una combinacion éptima de las etapas
de redireccién, nucleacién y propagacién. Para el caso de B, = 1,3 kQOe, se
observa la formacion y propagacién de una sola pared de dominio para to-
dos los valores de 5. Ademads, en este caso la pared de dominio se propaga
con una velocidad bien definida que depende de fg como lo muestra la fi-
gura 4.9. Para B, = 1,4 kOe, se nuclean varias paredes de dominio para los

angulos 20° < 0 < 60° disminuyendo de forma considerable el valor de t,.
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Figura 4.8: Tiempo de reversion magnética como funcién del dngulo del cam-
po aplicado, 0g, para diferentes valores de campo. Los valores de t, repre-
sentan promedios sobre seis realizaciones. Las flechas delimitan regiones en

las cuales se forman multiples paredes de dominio.

El mismo comportamiento se observa para campos mayores, para angulos
en los intervalos senalados con flechas en la figura 4.9, y podemos concluir
que, a medida que el valor del campo aumenta, la region de nucleacion de
multiples paredes aumenta también. Ademads, a lo largo de una linea ¢,.(6p)
dada, para B, > 1,4 kOe, se pueden apreciar cuatro regimenes distintos. Por
ejemplo, al tomar la curva para B, = 1,6 kOe, tenemos que para angulos
pequenos, 0 < 5° la propagacién es mediante el modo de reversién corks-
crew. A medida que la componente perpendicular del campo aumentan, es
decir, para 5° < 0 < 15°, el plano de reversion se fija, y la reversiéon de una
sola pared es conducida mediante el modo transversal. Incrementos mayores
de fp originan una tercera regién, 15° < 0 < 20°, en la cual la reversion es
transversal pero ahora nuclea una segunda pared de dominio en el extremo

opuesto a la primera nucleacién. Para 20° < 05 < 65°, la reversién de la
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Figura 4.9: Velocidad de propagacion de la pared como funcién de g para

B, = 1,3 kOe.

magnetizaciéon ocurre mediante la formacién de varias paredes de dominio
en distintas partes del hilo. Un hecho importante, es que en la vecindad de
Op ~ 45° se observa que el proceso de reversién, luego de la activacién de
la reversion en el extremo méas favorables del hilo, continua con un proceso
practicamente coherente a lo largo de todos los hilos (ver figura 4.3c). Por
ultimo para fg 2 45°, la disminucién de la componente paralela del campo
da origen a valores mayores de t, debido a el significativo aumento en el

tiempo de nucleacion.

4.4. Conclusion

En este capitulo hemos estudiado la propagacion de paredes de domi-

nio en un nanohilo homogéneo de niquel utilizado simulaciones Monte Carlo
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y la técnica de escalamiento. Con este acercamiento hemos podido calcular
sistematicamente la velocidad de la pared de dominio. Como resultado de
este andlisis encontramos cuatro regimenes para la propagacion de la pared,
segun sea la magnitud del campo aplicado y la direccién de este. Cuando el
campo se aplica en una direccion paralela al eje del hilo encontramos que,
para cambos bajos e intermedios, la nucleacién de la pared requiere una can-
tidad de tiempo que crece rapidamente a medida que decrece la magnitud del
campo aplicado. Este aumento del tiempo no es efecto del desorden, pues el
hilo se ha construido como un cristal perfecto. Aparece inicamente debido a
la existencia de una barrera de energia dependiente del campo, entre estados
con magnetizacion positiva y negativa. Para campos de 0.25 kOe a 1.7 kOe,
la propagacion de la pared depende linealmente del campo, de acuerdo al
cuadro cldsico de relajacion viscosa [63], y se mantiene constante a lo largo
del hilo. También se puede apreciar que el ancho de la pared es aproxima-
damente de 40 nm. Para campos mayores, de hasta 2.4 kOe, la velocidad
entra en un régimen no lineal, mostrando valores mayores que los calculados
mediante la extrapolacién de los datos obtenidos para el régimen lineal. En
esta region, el ancho de la pared de dominio aumenta continuamente hasta
0 = 55 nm para B, = 2,4 kOe. Los resultados de la figura 4.6 pueden formar
parte de la relacion de relajacion (4.3) si redefinimos la movilidad, haciéndola
ahora dependiente del campo. En el contexto de la propagacion de una pa-
red unidimensional en un medio cristalino ferromagnético, un modelo simple
que toma en cuenta solamente las energias de intercambio y la anisotropia

cristalina [62], predice una movilidad de la pared de la forma:
Sxid, (4.4)

debido a que la movilidad de la pared de dominio es S = 2M,/3, donde

M, es la magnetizacion de saturacién y ( es el amortiguamiento de la pared
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de dominio, dado sélo por la contribucion del amortiguamiento dependien-
te del espin, el cual es proporcional a M,/d. El ancho de la pared puede
ser calculado minimizando la energia [70] dando origen a una forma general
0 \/J/—K . La constante K es una constante de anisotropia uniaxial que
usualmente se asume de origen cristalino. En este modelo, dado un cierto
material, una vez M,, K y J estén fijos, o al menos sus promedios, la ve-
locidad de la pared queda determinada, independiente del campo aplicado.
Nuestras simulaciones, muestran que, para campos suficientemente grandes
(> 1,7 kOe), la velocidad medida es mayor que la predicha por la relacién
lineal ya antes mencionada. Por consiguiente, el valor de d en este rango de
campos, medido directamente de los perfiles de la magnetizacion, aumenta.
Interpretamos este ultimo resultado definiendo una constante de anisotropia
dependiente del campo, K (B). Nuestras simulaciones no incluyen una aniso-
tropia cristalina, por lo que la tinica fuente de ella es la anisotropia de forma
o la presencia de un campo desmagnetizante. Este campo desmagnetizante
es afectado por las fluctuaciones alrededor del estado uniforme de la magne-
tizacion, haciendo que este decrezca. Para B, > 2,4 kQOe, este efecto puede
destruir la estabilidad del dominio delante de la pared, produciendo varias
paredes de dominio. Comprobamos esta hipdtesis introduciendo una aniso-
tropia uniaxial arbitraria a lo largo de la direccién de propagacion. Nuestros
resultados mostraron que la velocidad de propagacion decrece linealmente
con la constante de anisotropia. Para el campo de 2.4 kOe, la constante de
anisotropia necesaria para la propagacion con la velocidad predicha por el
régimen viscoso fue 5,3 x 10%rg/cm?, esto ultimo es mucho mas grande que
los valores usuales atribuidos a niquel.

El comportamiento del tiempo de reversiéon a medida que variamos 6,
(ver figura 4.8), puede ser comparado con el obtenido en un experimento

realizado por Wernsdorfer et al. para campos de nucleacién. El experimento
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fue realizado en un nanohilo de niquel con didmetro d = 50 nm. [59]. El
incremento del campo de nucleacién para g = 0° y 0 = 90° predicho por
el modelo de rotacién coherente es consistente con el incremento del tiempo

de reversion en nuestras simulaciones.



Capitulo 5

Reversion magnética en

nanotubos.

5.1. Introducciéon

En los dos ultimos capitulos hemos presentado nuestros resultados para
nanohilos magnéticos de Ni. En ambos se observa que la reversion magnética
ocurre mediante la nucleacién de una pared de dominio transversal, que es el
modo de reversién caracteristico en nanohilos de didmetro 30 nm [41]. En este
capitulo, y utilizando la misma metodologia, presentamos un estudio similar
para la reversiéon de la magnetizacién en nanotubos. Los nanotubos magnéti-
cos, de reciente fabricacién [71,72,73,74], han concentrado una gran atencién
en los tultimos anos debido a sus potenciales aplicaciones. Su baja densidad
les permite flotar en soluciones, haciéndolos adecuados para aplicaciones en
biotecnologia [71]. Asimismo presentan una configuracién magnética libre de
core, lo que favorece campos de nucleacién uniformes (switching field), ga-
rantizando su reproducibilidad [74, 75]. También ofrecen, a diferencia de los

nanohilos, dos superficies para modificar, la interna y la externa, permitiendo

69
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un mejor manejo de su geometria para hacerlos adecuados para aplicaciones
particulares.

Resultados experimentales [73], simulaciones numéricas [74] y célculos
analiticos [75] han identificado principalmente dos estados fundamentales en
estos tubos: Un ordenamiento magnético en el plano, llamado vértice y un
estado uniforme con todos los momentos magnéticos paralelos apuntando
en la direccion del eje del tubo. Si bien los procesos de reversién son bien
conocidos en nanohilos magnéticos [61,62,76,77,78], por ser la sintesis de na-
notubos magnéticos reciente, no existe un gran nimero de estudios respecto
de estos procesos. A continuacion estudiaremos el proceso de reversién de
la magnetizacion en nanotubos de niquel en funcién de su geometria. Nues-
tros resultados estan de acuerdo con resultados analiticos presentados por

Landeros et al [6].

5.2. Modelo

Nuestro sistema a estudiar es un nanotubo ferromagnético en un estado
con magnetizacién M alo largo del eje. Aplicamos un campo magnético
constante y uniforme antiparalelo a M. Después de un tiempo de espera, la
reversiéon magnética se iniciard en los extremos del tubo. Geométricamente,
los tubos estan caracterizado por los radios externo R e interno a y largo L.
Es conveniente definir la razén § = a/R, de tal forma que § = 0 representa
un hilo y § — 1 corresponde a un tubo muy delgado, ver figura 5.1.

La energia interna de un nanotubo, F, con N momentos magnéticos puede

ser escrita como:
N N
FE = E E (Eij—Jijmi-mj)—i—Ea,
i=1 j7>1i

donde Lj; es la energia dipolar dada por:
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N>

=>

B=al R

Vista desde arriba

Figura 5.1: Pardmetros geométricos de un nanotubo magnético.

3
i

Eij = [ - iy — 3 - 0gg) (11 - 0 )] /e
con r;; la distancia entre los momentos magnéticos mi; y m; y n;; es el vec-
tor unitario a lo largo de la direccién que conecta m; y m;. Ji; = J es
la constante de intercambio entre primeros vecinos y J;; = 0 en otro caso.
E, = — Zf\il m; - Ea es la contribucion del campo magnético externo. En
este capitulo estamos interesados en materiales magnéticos blandos, es decir,
la interaccién anisotrépica serd ignorada [71,74]. En nuestras simulaciones
consideramos tubos de niquel con |m;| = 0,61 pp, pardmetro de red ag = 3,52
Ay J = 1600 kOe/up [45]. Las dimensiones de los tubos a investigar son
R = 15 nm, Largo L = 0,5 pm y variaremos el radio interno a. Ademas
asumimos un crecimiento a lo largo de la direccién cristalografica [100] de
una red fce. Los tubos que investigamos presentan a lo menos 10® dtomos,

por lo que hacemos uso de la técnica de escalamiento para reducir el niimero

de atomos en el nanotubo. Utilizando xy ~ 1072 y n = 0,56, nuestro hilo
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tendra del orden de 10* momentos magnéticos localizados. Al igual que en
los capitulos anteriores, utilizaremos simulaciones Monte Carlo con el algo-
ritmo de Metrépolis con una dindmica local y el método single-spin flip [49].
Nuestros cédlculos son a a una temperatura 7' = 300 K, la cual se ha escalado

de la forma 7" = x*"T como se ha explicado previamente, ver capitulo 2.

5.3. Resultados y discusion

En nuestras simulaciones numéricas variamos el radio interno del tubo,
lo que es equivalente a variar (3, parametro que tomé valores entre 0,17 y
0,83. La magnetizacion inicial del nanotubo esta saturada a lo largo del eje
del cilindro, eje 2z, con el campo externo B, aplicado en la direcciéon —2Z.
Como la nucleacién de las paredes de dominio se realiza en ambos extremos
del tubo, para tener sélo una pared, el campo magnético externo no ha sido
aplicado en los ultimos 12 nm del nanotubo, siguiendo un procedimiento

de “pinning” usado en experimentos con nanohilos [62]. Para cada valor de

= 1,3 kOe, 1,5 kOe y 1,7 kOe,

[ consideramos campos externos de ‘B:l
y realizamos entre diez y quince simulaciones con semillas diferentes para
cada conjunto de valores de Ea y (. En general no observamos diferencias en
nuestros resultados en relacion al modo de reversion al variar el campo, siendo
la excepcion el que en tubos muy delgados, con § = 0,83, y un campo de 1.7
kOe se observa primero una reversioén de tipo vértice, pero después aparecen
multidominios. Esto se debe a que el campo es suficientemente intenso como
para nuclear diversas paredes a lo largo del nanotubo, tal como se muestra
en el capitulo anterior para nanohilos. La tabla siguiente resume nuestros
resultados en aquellos casos en donde se observa la propagacién de una sola
pared de dominio.

La tabla 5.1 muestra los modos observados en nuestras simulaciones para
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I} 0,17 | 0,33 | 0,5 | 0,67 | 0,83
Modo | T |T(V)|V |V | V

Cuadro 5.1: Resultados de las simulaciones para diferentes valores de 5. T
representa un modo de reversion con una pared de dominio transversal, y V

denota la nucleacién de una pared de dominio del tipo vértice.

diferentes valores de 3. Mientras el modo que presenta una pared transversal,
T, aparece para (§ < 0,33, una pared de dominio del tipo vortice, V', aparece
siempre para § > 0,5. Para § = 0,33 hay tres semillas, de un total de 15
utilizadas, que muestran un comportamiento mixto: El proceso de reversién
comienza con el modo 7' cambiando al modo V' durante la propagacién de
la pared. La nucleacién y propagacion de la pared es monitoreada por el
valor de m;(2) = M;(z)/My que son los valores promedio de las componentes
1 = x,y,2 de los momentos magnéticos a una determinada posicién z del
nanotubo, relativa al valor de saturacion. La posicion de la pared queda
determinada por el maximo de (1 — |m.|) y se muestra en la figura5.2.
Cuando m, y m, promedian cero simultdneamente, el mecanismo de re-
version es la propagacion de una pared de vértice, V. Cuando una o dos de las
componentes en el plano es o son distintas de cero, entonces la reversién ocu-
rre por la propagacién de una pared transversal, T'. La figura 5.2(a) muestra
claramente un modo de reversién con una pared transversal(T). De las dos
instantaneas para este tubo se puede concluir que, a medida que se propaga
a lo largo del tubo, la pared varia el angulo que forma en el plano z — y. La
figura 5.2(b) muestra en la etapa t;, una pared de dominio transversal (7'),
mientras que en la etapa, t, se muestra una pared de tipo vértice , V. En la
figura 5.2(c), se ilustra la reversién mediante la propagacién de una pared de

tipo vortice, V, a lo largo de todo el tubo.
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»I—*Ow

m2)
»I—A S =

R .
V—hr\"' gt f{'?‘ﬁ‘i‘i 4.

S =

I
—

1 l 1 l 1 l 1 l
200 400 200 400
z (nm

Figura 5.2: Instantdneas de la reversion magnética de tubos definidos por § =
0,17 (a), 0,33 (b) y 0,5 (c) en dos etapas diferentes del proceso de reversion.
En ellas se muestran los promedios de las componentes de la magnetizacion
en la posiciéon z del tubo. m,: linea de puntos azul, m,: linea de trazos roja

y m,: linea solida negra.

Recientemente, Landeros et al [6] mostraron, mediante calculos analiticos,
que para cada [ existe un radio critico, R.(3), para el cual las barreras de
energfa para los modos V' y T son iguales. Para radios tales que R < R.(f3),
la reversion de la magnetizacion ocurre por la propagaciéon de una pared
del tipo transversal, mientras que para R > R.(() la magnetizacién revierte
nucleando una pared de dominio del tipo vértice. La figura 5.3 muestra el
grafico de R. en funcién de 3 obtenido por Landeros et al. para tubos de
niquel. Se puede observar de esta figura 5.3 que para § < 0,33 se presenta
una reversion tipo transversal, lo cual coincide con nuestras simulaciones.
Para § = 0,33, se observa que el radio critico es aproximadamente 15 nm

(marcado con un punto en la figura). Nuestras simulaciones para esta geo-
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metria muestran que hay un comportamiento mixto entre ambos modos de
reversion, en acuerdo a lo que muestran los calculos analiticos. Por ultimo
para > 0,33 el modo de reversion debe de ser del tipo vértice si el radio

del tubo es 15 nm, coincidente nuevamente con nuestras simulaciones.

= 20 Nickel
g - — = Permalloy
: > N —-— Cobalt
. E 15 1 N Iron
o

&

— 10 71

<

Q

E

= 4

g 9

01 03 05 07 09
B

Figura 5.3: Radio critico como funciéon de (3 para diferentes nanotubos

magnéticos [6].

5.4. Conclusiones

En este capitulo hemos estudiado la propagaciéon de paredes de dominio
en un nanotubo homogéneo de niquel utilizando simulaciones Monte Carlo
y la técnica de escalamiento. En nuestros resultados se pudo observar de
que existen dos tipos de paredes de dominio en el procesos de reversion de
la magnetizacion, los cuales dominan segin la geometria del tubo. Uno de
estos mecanismos es la propagacion de una pared de dominio transversal, el
cual se presenta en tubos con 7 < 0,33 y R = 15 nm. El otro mecanismo
es la propagacion de una pared de dominio de tipo vértice. Este tipo de

reversion ocurre en tubos con 3 > 0,33 y R = 15 nm. Estos resultados estan
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en buen acuerdo con los obtenidos analiticamente por Landeros et al [6].
Finalmente, nuestras simulaciones numérica muestran que para § = 0,33
y R = 15 nm pueden coexistir ambos modos. Es decir, la reversién de la
magnetizacion se inicia con la nucleacién de una pared de tipo transversal
para luego, durante la propagacion, cambiar de forma y generar una pared
del tipo vortice. Este resultado coincide con el obtenido analiticamente por
Landeros et al [6], quienes muestran que para esa geometria las barreras de

energia para nuclear cualquiera de ambas paredes son iguales.



Capitulo 6

Conclusiones

En este tesis hemos estudiado las propiedades magnéticas de nanohilos y
nanotubos magnéticos homogéneos de niquel utilizando simulaciones Monte
Carlo junto con la técnica de escalamiento. Se pudo investigar principal-
mente la coercividad y la reversion de un arreglo hexagonal de nanohilos
mediante una celda de siete hilos magnéticos, centrandose el estudio en el
hilo central. Las simulaciones mostraron una disminucion de la coercividad
y remanencia cuando la interaccién de los hilos era altamente interactuante.
La inclinacién de la curva de histéresis que se observo cuando estan los hilos
muy interactiantes es atribuido solamente la interaccion dipolar que hay en-
tre ellos. Estos resultados concuerdan con los resultados obtenidos de forma
experimental. También se observo un méaximo en la curva de coercividad en
funcién de la separacién de los hilos que viene dada por un orden particular
de la reversion de los hilos que esta determinada por la interaccién dipolar
entre ellos. Ademas observamos que la reversiéon magnética de un nanohi-
lo magnético no interactuante, que comienza a revertir desde sus extremos,
puede cambiar al estar interactuando con otros nanohilos.

También se pudo estudiar la propagacion de las paredes de dominio

7
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magnético en un nanohilo homogéneo de niquel. Se pudo estudiar el tiempo
de nucleacion de la pared de dominio en funcién de la magnitud del campo
aplicado de forma antiparalela a la magnetizacién y se pudo observar que
la nucleacion de la pared requiere una cantidad de tiempo de tiempo para
nuclear que crece rapidamente a medida que decrece la magnitud del cam-
po aplicado. Adema se pudo estudiar la velocidad de la pared de dominio en
funcion de la magnitud y direccién del campo magnético externo aplicado. Se
obtuvo que si se aplica el campo de forma antiparalela a la magnetizacion, la
reversion de la magnetizacion es mediante una pared de dominio transversal
que se mueve con velocidad constante. Esta velocidad crece linealmente con
los campos que van entre 0,25 kOe y 1,70 kOe. Este comportamiento lineal se
pierde para campo superiores hasta 2,40 kOe, en donde la pared de dominio
va aumentando su ancho y a su vez va perdiendo su rigidez, haciéndose mas
inestable las regiones préximas a la pared. Para campos mayores de 2,40 kOe
se observa que la reversion no es solo de una sola pared de dominio si no de
varias paredes, es decir, aparecen multidominios magnéticos. Con respecto
a la propagacion de una pared de dominio en funcién del angulo del campo
magnético externo respecto del eje del hilo, se observé que para un angulo
cercano a 45°, la velocidad de reversiéon de la magnetizacién es mayor que
si el angulo es cercano a 0° o 90°. Este aumento en la velocidad estd defi-
nido por la existencia de una combinacion éptima entre las tres etapas que
conforman la reversién magnética: Etapa de redireccionamiento (etapa en la
que los momentos magnéticos se orientan en una direccion definida por el eje
del hilo y la direccién del campo magnético, etapa de nucleacién (etapa en
la cual se forma la pared de dominio) y la etapa de propagacién (etapa en la
cual la a pared de dominio se propaga a lo largo del hilo).

Finalmente estudiamos la reversion en nanotubos magnéticos como fun-

cién de la geometria, encontrando que existen fundamentalmente dos tipos
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de reversién, mediante la propagacién de paredes de dominio transversal o
tipo vortices. Estos mecanismos se manifiestan en funcién del radio interno
y externo del nanotubo y parametros que definen el material. Ademas, las
simulaciones numérica muestran que para un nanotubo de niquel con un
£ =0,33 y R =15 nm pueden coexistir ambos modos. Es decir, la reversion
de la magnetizacién se inicia con la nucleacién de una pared de tipo trans-
versal para luego, durante la propagacién, cambiar de forma y generar una

pared del tipo vortice.
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