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RESUMEN: Se reportan los resultados a 0 K de la magnetizacién de un sistema geométrico de Fe, en forma de
nano-disco de 3.14 nm de espesor (f), con didmetros, interno, d = 28.26 nm y externo D = 200.96 nm, en funcién
de un campo magnético externo, en el rango H = 200 mT, aplicado sobre uno de los ejes de facil magnetizacion
(x), bajo condiciones de frontera libres. El estudio se realizé a partir de una simulacién computacional, utilizando el
programa micromagnético Ubermag; que utiliza el paquete OOMMEF y el método de diferencias finitas, con un tamafo
de celda, ¢ = 1.57 nm. Los resultados muestran ciclos de histéresis abiertos con campos coercitivos (H,) bien defini-
dos, en donde, ademds, se observan escalones que se asocian a campos de nucleacién (H,) y aniquilacién (H,) que
se corresponden a la formacion y desaparicion de dominios magnéticos. En cuanto, a las configuraciones magnéticas,
se aprecia la generacion de dominios y paredes de dominio magnético, en algunos casos de tipo Néel. Por dltimo, los
gréficos de energias muestran un paisaje complejo en funcién del campo, en donde las energias desmagnetizante (Ey),
intercambio (E,,), anisotropia (Ex) y Zeeman (Ez), compiten entre si. Tal complejidad estd asociada a la geometria,
el tamafio del sistema, y al sentido del campo magnético externo aplicado.

PALABRAS CLAVE: Nano-disco; ubermag; diferencias finitas; histéresis.

ABSTRACT: We report the results at O K of the magnetization of a geometrical system of Fe, in the form of a 3.14
nm thick nano-disk (¢), with diameters, internal, d = 28.26 nm and external D = 200.96 nm, as a function of an ex-
ternal magnetic field, in the range H = +200 mT, applied on one of the axes of easy magnetization (x), under free
boundary conditions. The study was carried out on the basis of a computational simulation using the micromagnetic
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program Ubermag; which uses the OOMMEF package and the finite difference method, with a cell size, ¢ = 1.57 nm.
The results show open hysteresis loop with well-defined coercive fields (H,), where in addition steps are observed that
are associated with nucleation (H,,) and annihilation (H,) ficlds that correspond to the formation and disappearance
of magnetic domains. As for the magnetic configurations, the generation of domains and magnetic domain walls, in
some cases of Néel type, is appreciated. Finally, the energy plots show a complex landscape as a function of the field,
where demagnetizing (E;), exchange (E,y), anisotropy (Ex) and Zeeman (Ez) energies compete with each other. Such
complexity is associated with the geometry, the size of the system, and the direction of the applied external magnetic
field.

KEYWORDS: Nano-disk; ubermag; finite differences; hysteresis.

1. INTRODUCCION

Durante las tltimas tres décadas la ciencia y la tecnologia tuvieron un gran avance. Parte de éste se debid
a la incursion de las tierras raras (TR) (Porcher et al., 2000), en la industria, asi como también al desa-
rrollo computacional, lo que permitié la creacién de dispositivos eficaces a escala micrométrica (Ortega et
al., 2011), dando paso a la miniaturizacién, en donde la geometria y el tamafio juegan un papel importante
en la determinacion de las propiedades fisicas de un material (Guillem, 2018). Actualmente, los grupos de
investigacion de diversas universidades y compaifiias buscan optimizar tiempos y costos en la fabricacién de
esta clase de insumos para la industria (Monteblanco et al., 2017), razén por la cual se ha implementado el
estudio micromagnético a nivel computacional, llegando a obtener resultados con lujo de detalles a través de
simulaciones en un orden de magnitud inaccesible para la parte experimental (Vigo, 2018). Asi por ejemplo,
en funcién de diversos pardmetros, se puede determinar cémo es la dindmica de la magnetizacién de un
material especifico, observando distintos estados magnéticos acompafiados de la formacién de dominios y
paredes de dominio magnético (Sudrez et al., 2015). Ademads, durante los procesos de magnetizacion, es
posible apreciar la competicién de las diversas energias que componen el Hamiltoniano del sistema, como
son: la energia de intercambio (E,,) de corto alcance que intenta acoplar los momentos magnéticos a nivel
local, la energia desmagnetizante (E,), la responsable de generar los dominios magnéticos, la energia de
anisotropia (Ex) que direcciona los momentos magnéticos sobre los ejes de ficil magnetizacién y finalmen-
te; la energia Zeeman (E7) que intenta alinear los momentos magnéticos con el campo magnético externo
aplicado (Blanco-Roldén, 2017).

Sin embargo, en la literatura, no se ha profundizado en los paisajes de estas energias en funcién de un
campo magnético aplicado; el objetivo de este trabajo es contribuir a la comprensién de los mecanismos de
magnetizacion e inversion de la magnetizacién de un nano-disco de hierro, asi mismo, entender el rol que

juegan las distintas energias que integran el Hamiltoniano del sistema en dichos procesos.
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2. MODELO Y ASPECTOS METODOLOGICOS

Se considerd un sistema geométrico de Fe, en forma de nano-disco de 3.14 nm de espesor (¢), con didme-
tros, interno, d = 28.26 nm y externo D = 200.96 nm. Los pardmetros de entrada del Fe, mostrados en la
Tabla 1 corresponden al hierro en “bulk” , y como primera aproximacion se han tomado iguales para nues-
tro estudio, a pesar de las dimensiones de nuestro sistema, dado que se estd en el rango de las decenas de
nandmetros, incluso por encima de los 100 nm en el caso del didmetro externo, lo que permite considerar

una aproximacion al continuo con parametros similares a los del bulk.

Se partié de un estado aleatorio de magnetizacion, donde los momentos magnéticos no tienen una orienta-
cién privilegiada; seguidamente, se aplicé un campo magnético externo, H = =200 mT (paso de 5 mT) en
direccién x, coincidiendo con uno de los ejes de facil magnetizacion que posee el hierro [1,0,0]; en cuanto,
al tiempo transcurrido entre una iteracion y la siguiente se fijé en 0.5 ns, que es el tiempo de integracion
de la ecuacién (2). Este tiempo debe ser lo suficientemente pequefio para permitir variaciones graduales y
continuas del vector magnetizacién en cada celda, lo que permite alcanzar una variacién minima entre el

dngulo formado por momentos magnéticos entre dos posiciones adyacentes.

La simulacién micromagnética se realizé utilizando el programa Ubermag que usa el software Object Orien-
ted Micromagnetic Framework (OOMMEF ) desarrollado por el National Institute of Standars and Techno-
logy (NIST), (Donahue, 1999). Asi mismo, se usé el método de diferencias finitas (Figura 2), a través
del cual la muestra es dividida en pequefias celdas cubicas unitarias idénticas en forma de paralelepipedo
(Ledesma, 2015).

El tamafio de la celda de discretizacién se fijé en 1.57 nm, magnitud més pequefia que la longitud de
intercambio (Abo er al., 2013), dada por:

lox = \/2A/ (uoM?) = 3.4nm (1)

Tabla 1: Pardmetros fisicos de entrada para Fe, Hahn(2019).

Propiedad Valor
Constante de anisotropia (K;) 48 kJ/m?
Tipo de anisotropia Cubica
Planos cristalinos [100]/]010]
Constante de rigidez (A,) 21 pJ/m
Constante de amortiguamiento () 1.00
Magnetizacién de saturaciéon (Ms) 1.70 MA/m
Celda de discretizacion 1.57 nm
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Figura 1: Nano-disco de Fe con didmetro interno (d), externo (D) y espesor (¢). Fuente: Elaboracién propia.
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Figura 2: Método de diferencias finitas. Fuente: Elaboracién propia.

donde up es la permeabilidad del espacio libre (Sudrez et al., 2015). En cuanto, a la dindmica de la
magnetizacion, esta se resuelve a partir de la ecuacién diferencial de Landau-Lifshitz-Gilbert (Ecuacién
2) (Lakshmanan et al., 2011), dada por:

dm dm

= H - 2
T Yo(m x eff)+a<mx dt)’ 2)

precesion
amortiguamiento

en donde la precesién del vector magnetizacién (m) alrededor del campo efectivo (H,yy) , estd representado
por el primer término de esta ecuacion; mientras el segundo describe la disipacion de éste hasta alcanzar el
equilibrio (Figura 3), ademds, Yo = poY = 2.2 x 10°mA~'s~!, es la razén giromagnética y o es la constante
de amortiguamiento de Gilbert.

En cuanto al campo efectivo, estd dado por:

L 1 dw(m)
eff = oM, om 3)
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Figura 3: Representacion gréfica de la ecuacion de Landau - Lifshitz - Gilbert (LLG). Fuente: Elaboracién propia.

siendo w(m) el funcional de densidad de energia del sistema, y estd determinado a través de:
w(m):w1+w2+W3+...:Zw[(m). 4)
i=1
Integrando sobre el volumen total de la muestra, se obtiene:
Ejm] = / w(m)dV. )
A su vez, el Hamiltoniano del sistema viene dado por:
H=—Am-V’m—K[(m-u;)*(m-u)>+ (m-uy)?*(m-uz)>+
(m-u3)*(m-u;)? — %,qusm-Hd— poMm - H. (6)

El primer término es la energia de intercambio (E,,), donde A es la constante de rigidez, el segundo
corresponde a la energia de anisotropia cibica (Ex), K es la constante de anisotropia, de igual forma, el
tercero representa la energia de desmagnetizacién (E,), siendo Mj, la saturacion del sistema, en donde el
campo desmagnetizante (H;) se genera gracias a la formacion de cargas magnéticas libres en la superficie de
la muestra y el dltimo término es la energia Zeeman (Ez), donde H representa el campo magnético externo

aplicado a lo largo del eje de facil magnetizacion (x), en direcciones [1,0,0] y [—1,0,0], respectivamente.

3. RESULTADOS

La Figura 4 muestra el ciclo de histéresis, donde, se evidencia en cada una de las ramas (negra para la rama
de campo decreciente y azul para la rama de campo ascendente), tres campos criticos: (a) uno de nucleacion
(H,), también conocido como campo de inversioén de la magnetizacién, fuertemente ligado a la geometria y
el tamafio del material estudiado, se caracteriza por la variacién abrupta de la magnetizacién acompaiiada

de un movimiento rapido de las paredes de dominio, para el cual ocurre una reorganizacién de las mismas;
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Figura 4: Ciclo de histéresis de un nano-disco de Fe, obtenido con Ubermag. a) Primer campo de nucleacién (Hy). b) Campo
coercitivo (H,). ¢) Segundo campo de nucleacién (H,) y d) Campo de aniquilacién total (H,). Los puntos negros corren a lo largo
de la rama de campo descente del ciclo de histéresis empezando enH = +200m7, mientras que los puntos azules corren a lo largo

de la rama de campo ascendente del ciclo de histéresis empezando en H = —200mT . Fuente: Elaboracién propia.

este campo estd asociado a tres dominios magnéticos (Figura 5c); (b) otro coercitivo (H.); (c) uno més de
nucleacion (H,,), acompaiado de dos dominios magnéticos (Figura 6a) y (d) uno total de aniquilacién (H,,).
Por su parte la Figura 5 presenta las configuraciones magnéticas, donde al hacer un recorrido de derecha a
izquierda por la rama superior representada por los circulos negros, se encuentra un primer estado de satu-
racion (M), a partir de los 200 mT (Figura 5 a), donde aunque la mayor parte de los momentos magnéticos
apuntan en la misma direccién, tanto del campo magnético externo aplicado, como de uno de los ejes de
facil magnetizacion [1,0,0], también, se pueden observar en los bordes de la muestra paredes de dominio y
momentos magnéticos con componentes fuera del plano, (Gélvez et al., 2019). Siguiendo el recorrido, en el
estado de remanencia (M, ), se encuentra un comportamiento similar al anterior, sin embargo, se nota un pe-
quefio crecimiento hacia el centro de las paredes de dominio magnético (Figura 5 b). A partir de este punto,
el campo magnético externo es aplicado de forma contraria a la orientacién inicial, coincidiendo con una de
las direcciones de facil magnetizacion [—1,0,0]. Lo que genera un primer campo de nucleacién (H,) (Ortega
etal.,2011), dando inicio al proceso de inversién de la magnetizacion mediante la rotacién de los momentos
magnéticos (Figura 5 c). Como consecuencia, se observan tres dominios magnéticos separados por paredes
de dominio magnético: 1) en la parte izquierda, los momentos magnéticos se orientan con componentes
fuera del plano (x,y) en la direccién (+z). 2) en la parte derecha, nuevamente se tiene una orientacién con
componentes fuera del plano (x, y), pero, esta vez en direccion (—z). 3) por ultimo, se tiene una regién media
entre estas dos regiones, en la cual los momentos magnéticos se orientan de manera coplanar al plano (x,y),
lo que genera paredes de dominio magnético entre estos tres estados magnéticos. Siguiendo el recorrido

hasta un valor cercano al campo coercitivo (H,) (Figura 5 d), se observa como la mayor parte de los domi-
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nios magnéticos hacen parte de dos grandes regiones antiparalelas, formando dominios magnéticos que se
encuentran separados por una pared de dominio magnético del tipo Néel, (Monteblanco et al., 2010).
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Figura 5: Grificos de magnetizacién de un nano-disco de Fe en presencia de un campo magnético externo aplicado de: a) H = 200
mT,b) H =0mT, ¢c) H=—10 mT y d) H = —50 mT. Fuente: Elaboracién propia.

Al continuar con el trayecto a través del ciclo de histéresis, se ve como estas dos subregiones empiezan
a desvanecerse, a costa del crecimiento de aquellos dominios magnéticos que se encuentran en un sentido
similar al campo magnético externo aplicado (Figura 6 a). Esto provoca que los momentos magnéticos se
orienten de forma coplanar al plano (x,y); asimismo, se aprecia el crecimiento de estos dominios magnéticos
desde los extremos hacia el centro de la muestra, reduciendo la cantidad de paredes de dominio magnético
(Figura 6 b); para finalizar, el recorrido, se encuentra un segundo campo de nucleacién, donde los domi-
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nios magnéticos crecen (Figura 6 ¢), lo que permite la inversion total de la mayor parte de los momentos
magnéticos agrupados en un gran dominio magnético orientado en el sentido del campo magnético externo
aplicado (Figura 6 d), en un nuevo estado de saturacién (—Mj) pero, al igual que lo sucedido en el estado de
saturacion inicial (Mj), también se observan paredes de dominio y momentos magnéticos que apuntan fuera
del plano en direccién (+z), en los bordes de la muestra (Guillem, 2018).

+— +—
[ [
0.5 q') 05 Q’
£ o o
o 0.0 g— 0.0 g—
> o 9
-0.5 LI) -0.5 LI)
N N
10 10
15 15
100
=100 =75 =50 ~25 0 25 50 75 100
X (nm)
(a)
15
300000
10
- 200000 4o
[ [
05 (&} ()
— c 100000 c
1S o o
= 0.0 Q b o
g £ £
. 8 -100000 8
N N
-200000
-10
-300000
-15
-100 :
=100 =75 =50 =25 0 25 50 75 100
X (nm) X (nm)

(c) (d)

Figura 6: Grificos de magnetizacién de un nano-disco de Fe en presencia de un campo magnético externo aplicado de: a)
H=-80mT,b) H=—120mT, ¢c) H = —135 mT y d) H = —200 mT. Fuente: Elaboracién propia.

De forma general, se puede apreciar que, en los dos estados magnéticos de saturacién, =M, (Figura 5 ay

Figura 6d), asi, como en el estado magnético de remanencia M, (Figura 5 b), se presentan comportamientos
magnéticos diferentes tanto, en los bordes como en el centro, respecto al resto de la muestra. Basicamente la

92 Revista de la Facultad de Ciencias Universidad Nacional de Colombia, Sede Medellin



DINAMICA DE LA MAGNETIZACION DE UN NANO-DISCO DE Fe EN PRESENCIA DE UN CAMPO MAGNETICO EXTERNO APLICADO

le—19 le—-18
[}
—e— t=3.14nm

Anisotropy energy (J)
|
1
Desmagnetizing energy (J)
&

[\
|
]
|
{
1
{
]
1
1
{
|
!
{
1
|
1
1
1
|
1
T
1
| — T
0 50 100 150 200

w
s
& e o

—-200 -150 -100 —50 50 100 150 200 —200 -150 -100 -—50

H(mT) H(mT)
(a) (b)
le-17 le-17
234
2.2 i
+
= |
s S |
5 ) :
§ 201 S !
Q : I :
g g !
g 1 S !
5 § !
g e & :
|
17 1
-3.0 1 f
|
1.6 1 :
: T : T { T T T T -35-1— T T : | T T T T
-200 =150 -100 -50 0 50 100 150 200 -200 -150 -100 -50 0 50 100 150 200
H(mT) H(mT)
(c) (d)

Figura 7: Gréficos de energfas de un nano-disco de Fe en presencia de un campo magnético externo aplicado:
a) Energia de anisotropia (Ex), b) Energia desmagnetizante (E;), c) Energia de intercambio (E,,) y d) Energia Zeeman (E7). Los
puntos negros corren a lo largo de la rama de campo descente del ciclo de histéresis empezando en H = +200 mT, mientras que
los puntos azules corren a lo largo de la rama de campo ascendente del ciclo de histéresis empezando en H = —200 mT. Fuente:
Elaboracién propia.
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razén de este fendmeno se debe al menor nimero de coordinacién que tienen las celdas de discretizacién en
los bordes y por tanto menor nimero de enlaces ferromagnéticos con las celdas vecinas, lo que aumenta el
nimero de grados de libertad para estos momentos magnéticos y permite que éstas sean regiones altamente
influenciables o susceptibles (magnéticamente) a las otras energias presentes en el Hamiltoniano.

La Figura 7 muestra los graficos de energfa, en donde al hacer un recorrido similar al anterior, se tiene un
primer estado de saturacién (M;), para un valor de H = 200 mT, donde la mayor parte de los momentos
magnéticos se encuentran paralelos entre si, y apuntando en el sentido del campo magnético externo apli-
cado, lo que conduce a que las energias de intercambio (E,,) y Zeeman (Ez) presenten un minimo absoluto,
no obstante, en los bordes y en el centro de la muestra se contemplan tanto, paredes como dominios mag-
néticos en donde los momentos magnéticos se orientan con componentes fuera del plano (x,y) en sentido
(£2), provocando que la energia de anisotropia (Ex) muestre un valor maximo absoluto, ya que no todos los
momentos magnéticos se encuentran orientados sobre el eje de facil magnetizacién en direccién [1,0,0], por
el contrario, la energia desmagnetizante (E;) logra un valor minimo relativo. Una vez se alcanza el estado
de remanencia a campo cero (M,), se observa un estado magnético similar al de saturacién (Mj); en donde
se nota una pequefia disminucién de las energias de desmagnetizacién (E,), y de anisotropia (Ex), debido al
crecimiento de las paredes de dominio magnético; en cuanto, a la energia de intercambio (E,,), ésta se man-
tuvo constante, ya que al ser una energia de corto alcance, no se ve afectada por este pequefio crecimiento de
las paredes de dominio magnético, caso contrario, a lo sucedido con la energia Zeeman (Ez) que alcanz6 un
madximo relativo. Al aplicar el campo magnético de forma inversa, en la direccién [—1,0,0] y cuando H =
~ —10 mT, se genera un campo de nucleacion (H,), en donde los momentos magnéticos hacen parte de tres
(3) dominios magnéticos separados por paredes de dominio, dando lugar al inicio del proceso de inversién
de la magnetizacion, a través del crecimiento de dominios y paredes de dominio magnético, lo que conduce
a la disminucién de las energias de desmagnetizacion (E;) y de anisotropia (Ex); por su parte, las energias
Zeeman (E7) y de intercambio (E,,) presentan una variacién minima. Siguiendo el recorrido a través del
campo de nucleacién (H,) hasta los ~ —50 mT, se observa un paisaje de energias bastante complejo con
estados magnéticos diferentes, ademds, con momentos magnéticos orientados de manera coplanar, como
también, entrando y saliendo del plano (x,y), lo que permite que la energia de anisotropia (Ex) alcance su
minimo valor, debido a la orientacién de los momentos magnéticos sobre las seis (6) direcciones posibles de
los tres (3) ejes de facil magnetizacion (x,y,z), para luego salir de este estado y empezar aumentar su mag-
nitud por debajo de los 90 mT donde ocurre el segundo campo de nucleacion (H,) y el cual corresponde a la
transicion de un estado de tres momentos a uno de dos momentos magnéticos. Por su parte, la energia Zee-
man (E7) alcanza su mdximo valor para luego empezar a disminuir, mientras se tiene un pequefio aumento
de las energias de intercambio (E,,) y desmagnetizante (E,;). Siguiendo a través del campo de nucleacion se
observa que hasta valores de H =~ —90 mT, la energia de anisotropia (Ex) logra su estado de equilibrio,
de forma similar la energia Zeeman (E;) presenta una pequefia reduccién, caso contrario sucede con las
energias de intercambio (E,,) y desmagnetizante (E;) que sefialan claramente una tendencia al aumento en

sus valores.
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Para valores de H =~ —135 mT, la tendencia en cuanto al comportamiento de las energias de intercambio
(E.y) v de anisotropia (Ex) se mantiene igual, alcanzando sus maximos valores. Con respecto a la energia
dipolar (E;) ésta alcanza un valor cercano al mdximo, contrario sucede con la energia Zeeman (Ez) que
alcanza un minimo relativo. A partir de este punto y hasta alcanzar el nuevo estado de saturacién (—M),
en H = —200 mT, la energia desmagnetizante (E;) presenta un pequefio aumento, a su vez, la energia
de anisotropia (Ex) logra su maximo valor; sin embargo, debido a que en este estado la mayor parte de
momentos magnéticos se encuentran orientados con el campo magnético externo aplicado se favorece un
estado de equilibrio tanto para la energia Zeeman (E), como para la energia de intercambio (E,,), las cuales

de nuevo alcanzan su minimo valor.

4. CONCLUSIONES

La dindmica de la magnetizacién de un sistema geométrico de Fe, en forma de nano-disco de 3.14 nm
de espesor (), con didmetros, interno, d = 28.26 nm y externo D = 200.96 nm, en funcién de un campo
magnético externo de H = 200 mT aplicado en direccién del eje (x), mostré un paisaje complejo de
energias, en donde, a pesar que las energias Zeeman (E) y de intercambio (E,,) resultaron ser de un orden
mayor de magnitud que las energias de anisotropia (Ex) y desmagnetizante (E,), se observo una competencia
directa entre estas cuatro (4) clases de energia, lo que resulté en la formacidon de dominios y paredes de
dominio magnético, en algunos casos de tipo Néel y con transiciones bien marcadas de estados de tres
dominios a dos dominios magnéticos. Asimismo, se originaron campos de nucleacién (H,) y aniquilacion
(H,) durante el proceso de inversién de la magnetizacién, lo que condujo a la fluctuacién de algunas energias,
acompafiadas de momentos magnéticos con componentes orientados tanto de forma coplanar, como fuera

del plano (x,y) en la direccién (£z).
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