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2019



Marcos Santos Nunes

Produto Energético em Nanoestruturas Ciĺındricas do tipo
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” Toda a nossa ciência, comparada com a realidade, é primitiva e infantil, e no entanto,

é a coisa mais preciosa que temos”

(Albert Einstein )
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Resumo

O objetivo deste trabalho é apresentar um estudo sobre o alto produto energético

(BH)max de nanopart́ıculas bimagnéticas ciĺındricas do tipo núcleo@casca. Considerando

que os principais fatores magnéticos que influenciam no alto produto energético são a

coercividade e a magnetização de saturação MS, foi proposto a combinação de dois mate-

riais, do tipo núcleo@casca, que contemplem alta constante de anisotropia K e alta MS.

Nesse contexto, foram consideradas as seguintes constituições: duro@macio e macio@duro.

Os materiais considerados magneticamente duros foram o SmCo5 e FePt, e os materiais

ferromagnéticos macios foram o Fe e CoFe2. O produto energético máximo (BH)max é

medido a partir da área do maior retângulo formado no quadrante desmagnetizante da

curva B × H. A configuração de equiĺıbrio do sistema é baseada no método de campo

efetivo auto consistente. Considerando que os campos de anisotropia estão no eixo x, no

plano basal da amostra, nossos resultados indicam que as fases magnéticas de vórtices,

estado tipo cebola e tipo ferradura de cavalo observadas em cascas ciĺındricas isoladas

de Fe podem ser inibidas pelo campo de interação dipolar do núcleo (SmCo5 ou FePt)

sobre a casca em sistemas do tipo núcleo@casca. Vimos que a composição SmCo5@Fe

é mais eficiente do que SmCo5@CoFe2. Além disso, que a maior performance acontece

para nanopart́ıculas com núcleos de menor diâmetro. Por exemplo, nanopart́ıculas de

SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm) apresentam (BH)max = 838 KJ/m3, que é 360%

maior do que (BH)max do SmCo5, e nanopart́ıculas de FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5

nm) apresentam (BH)max = 846 KJ/m3. Enquanto o maior valor do (BH)max para na-

nopart́ıculas de SmCo5(D = 21 nm)@Fe é (BH)max = 550 KJ/m3, para o caso em que a



casca possui 7 nm de espessura. Também foi observado que a casca de Fe é mais eficiente

do que a de CoFe2 para núcleos de SmCo5. Com relação ao núcleo de FePt, a casca de

CoFe2 apresenta um melhor resultado. Foi visto que o alto produto energético é função

da espessura da casca e, sempre exibe um máximo, a partir da qual o (BH)max diminui.

Em situações em que os campos de anisotropia estão ao longo do eixo z, perpendicu-

lar ao plano basal do cilindro, o alto produto energético é função da altura, e também

exibe um valor máximo. Nossos resultados sugerem que é posśıvel otimizar ainda mais a

performance desses sistemas para ı́mãs permanentes

Palavras-chave: Nanopart́ıculas bimagnéticas, produto energético máximo, ı́mãs per-

manentes.



Abstract

This work aims to present a study on the high energy product (BH)max for cylin-

drical core@shell nanoparticles type. The main magnetic parameters for the high energy

product are the coercivity and magnetization of saturation MS. In this case, we consider

the combination of two magnetic materials, core@shell type, which should contemplate

high anisotropy constant K and high MS. In this context, we consider the following cons-

titutions: hard @ soft and soft @ hard. The materials considered magnetically hard are

SmCo5 and FePt, and the soft ferromagnetic materials are Fe and CoFe2. The high energy

product (BH)max is measured from the area of the largest rectangle formed in the demag-

netizing quadrant of the curve B × H. The equilibrium configuration, of the magnetic

system, is based on the effective field and obtained by the self-consistent method. Con-

sidering the anisotropy fields in the x−axis, in the basal plane of the sample, our results

indicate that the magnetic phases of vortices, onion-like state and horseshoe type observed

in cylindrical Fe isolated shell can be inhibited, by the dipolar field interaction of the core

(SmCo5 or FePt) on the shell, in core@shell systems. We have seen that the SmCo5@Fe

composition is more efficient than SmCo5@CoFe2. Also, the highest performance oc-

curs for nanoparticles with smaller diameter cores. For example, the SmCo5(D = 2.5

nm)@Fe(δ = 3.5 nm) nanoparticle has (BH)max = 838.2 KJ/m3, which is 360 % greater

than (BH)max of SmCo5 pure, and the FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5 nm) nanopar-

ticles has (BH)max = 846 KJ/m3. While the highest value (BH)max for SmCo5 (D = 21

nm) @Fe nanoparticle is (BH)max = 550 KJ/m3, for the case where the shell is 7 nm thick.

It has also been observed that the Fe shell is more efficient than that of CoFe2 for SmCo5



cores. For FePt core, the CoFe2 shell presents a better result. It has been shown that the

high energy product is a function of the shell thickness and always exhibits a maximum,

from which the (BH)max decreases. In situations for the anisotropy fields are along the

z-axis, perpendicular to the cylinder’s basal plane, the high energy product is a function

of height and exhibits the maximum value. Our results suggest that the performance of

these permanent magnet systems can be further improved.

Keywords: Bi-Magnetic Core@Shell nanoparticles, high energy product, permanent

magnet.
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eixo z; e o painel à direita mostra a padrão do campo dipolar, do núcleo na casca, para
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tipo FePt(D= 2.5 nm)@Fe(δ) e FePt(D=2.5 nm)@CoFe2(δ). . . . . . . . . . . . . . 53



4.13 Curvas de histerese magnética para nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca,

com um núcleo de FePt com diâmetro de 2.5 nm, revestido por uma casca de Fe e CoFe2

com espessura de 2.5 e 1.5 nm, respectivamente. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55
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Caṕıtulo 1

Introdução

O mundo moderno que conhecemos hoje está em constante avanço tecnológico.

Porém, apenas recentemente, após o desenvolvimento da nanotecnologia foi viabilizado o

crescimento e caracterização de materiais em dimensões nanométricas.

Os relatos sobre o interesse em materiais magnéticos, materiais que tinham a

propriedade de atrair ou repelir o ferro, datam do Século VI a.C [Referência]. A primeira

aplicação tecnológica com esses materiais foi a bússola[1]. Somente ao longo dos últimos

anos foi posśıvel explorar as propriedades f́ısicas e estruturais de tais materiais. Assim, o

magnetismo ganhou um lugar no mundo moderno indispensável para diversas aplicações,

tornando a vida mais confortável e melhorando à qualidade de vida do ser humano.

Atualmente, há um grande número de aplicações que envolvem materiais mag-

néticos, em diversas áreas, englobando desde aplicações em dispositivos para gravação

magnética, transporte magnético de complexos bioqúımicos, imagem de ressonância mag-

nética, ı́mãs permanentes e até mesmo em técnicas biomédicas [2, 3, 4, 5, 6, 7, 8].

A nanociência e a nanotecnologia têm atráıdo considerável atenção nos últimos

anos [9]. Há um interesse muito grande em criar ou manipular dispositivos magnéticos em

escala nanométrica, e devido ao grande avanço da tecnologia, tornou-se posśıvel desenvol-

ver técnicas na produção de novos dispositivos. Atualmente, existem inúmeras técnicas de

śıntese e caracterização de nanoestruturas magnéticas, algumas delas são: co-precipitação,

1
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decomposição térmica, moagem de alta energia [10, 11]. As nanopart́ıculas magnéticas

são sistemas formados por part́ıculas da ordem de nanômetros e estas têm se mostrado

muito promissoras para os mais diversos avanços tecnológicos. Caracteŕısticas exclusivas

de nanopart́ıculas têm impulsionado seu potencial tecnológico, tais como: a formação de

monodomı́nios magnéticos, possúırem grande área superficial em comparação com seu

volume e a possibilidade de serem recobertas por outros tipos de materiais que podem

favorecer um melhor desempenho para a part́ıcula [12].

Dispõe-se hoje de uma grande diversidade de nanopart́ıculas magnéticas nas mais

variadas formas, tais como: esferas, cilindros, discos, anéis, cubos, filmes finos [13, 14,

15, 16, 17]. Diante destas diversas formas de nanopart́ıculas, um tipo em particular

chama a atenção da comunidade cient́ıfica, as nanopart́ıculas constitúıdas por dois tipos

de materiais magnéticos diferentes, as nanopart́ıculas bimagnéticas [18]. Tais part́ıculas

possuem uma estrutura do tipo núcleo@casca, e podem apresentar propriedades peculiares

com a combinação certa de dois materiais diferentes, unindo assim propriedades intŕınsecas

dos dois materiais em uma única part́ıcula.

Nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca têm se mostrado muito promis-

soras, por ampliarem o leque de aplicações devido às caracteŕısticas modicadas pelo aco-

plamento, por energia de troca e por interação dipolar, entre o núcleo e a casca. Estudos

recentes mostram o impacto do acoplamento entre dois materiais magnéticos diferentes,

materiais magneticamente duros e macios, no núcleo e na casca respectivamente, e devido

a interação do campo dipolar entre o núcleo e a casca, surgem novas fases magnéticas e

algumas caracteŕısticas modificadas na nanopart́ıcula [16, 19].

Uma das principais propriedades dos materiais magnéticos, é a geração de campo

magnético. Os imãs permanentes estão em itens domésticos e em dispositivos de alta

tecnologia, são indispensáveis nos motores mais eficientes, máquinas elétricas, sensores e

muitos outros dispositivos [20].

Nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca são atualmente fortes candida-

tas para a confecção de novos ı́mãs permanentes com pouco ou nenhuma quantidade de
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materiais terras-raras. Os ı́mãs permanentes constitúıdos por materiais magnéticos duros

e macios são capazes de produzir altos valores de produto energético, quando compara-

dos aos ı́mãs formados por apenas um material magnético. Para se obter um produto

energético mais eficiente, a estrutura de um ı́mã permanente deve conter materiais que

tenham alta magnetização remanente e alto campo coercitivo, essas duas propriedades

são encontradas em materiais magneticamente macios e duros, respectivamente. Estudos

recentes sugerem diferentes combinações de compostos duros e macios que podem resultar

em produtos energéticos mais elevados [21].

Os ı́mãs permanentes de alta performance são confeccionados em boa parte por

metais terras-raras, como Neod́ımio, Disprósio e Samário. No entanto, tais elementos

nos últimos anos estão se tornando muito escassos [22], promovendo assim uma intensa

pesquisa por ı́mãs permanentes que contenham pouco ou nenhum elemento terras-raras

[23, 24, 25, 26].

Um parâmetro que é de extrema importância para fabricação de ı́mãs permanentes

é o produto energético máximo (BH)max, que está diretamente relacionado a magnetização

de saturação do material que constitui o ı́mã, e que possui um valor máximo teórico de

µ0M
2
S/4 [27].

De maneira teórica, já foi proposto um material anisotrópico composto pela com-

binação de um material magnético duro e outro macio, cujo produto energético excederia

1.0 MJ/m3 [28].

Diante do grande potencial tecnológico de nanoestruturas magnéticas do tipo nú-

cleo@casca, torna-se necessário conhecer o padrão magnético e comportamento magnético

de tais estruturas. A combinação de materiais magnéticos duros e macios nesse tipo de

sistema pode ser uma alternativa para produzir ı́mãs permanentes de alta performance,

superando até mesmo o produto energético de ı́mãs convencionais baseados em ligas de

Neod́ımio, Ferro e Boro (Nd-Fe-B), que podem apresentar (BH)max ≈ 445 KJ/m3 [27].

Nesse trabalho será apresentado um estudo teórico de sistemas bimagnéticos do

tipo núcleo@casca com geometria ciĺındrica, constitúıdos por um núcleo ciĺındrico de um
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material magneticamente duro (ou macio) e revestidos por uma casca de um material

magneticamente macio (ou duro), enfatizando uma posśıvel aplicação tecnológica para

ı́mãs permanentes. Será usado neste trabalho diferentes materiais magnéticos para formar

um sistema do tipo núcleo@casca, sendo eles: SmCo5, FePt, Fe e CoFe2.

No Caṕıtulo 2, serão apresentados as propriedades e caracteŕısticas de um ı́mã

permanente, bem como calcularemos o produto energético máximo teórico e mostraremos

o comportamento da magnetização para sistemas bimagnéticos do tipo núcleo@casca.

Além disso, mostraremos alguns resultados experimentais e teóricos do produto energético

de ı́mãs permanentes.

Será apresentado, no 3, a teoria micromagnética que é usada para a descrição de

sistemas nanoestruturados, bem como serão mostradas as energias envolvidas no sistema

descrito. A teoria consiste basicamente na discretização de sistemas magnéticos em células

de simulação, sendo o método usado para se chegar a configuração de equiĺıbrio do sistema.

Por fim, serão apresentados algumas fases magnéticas de nanoelementos isolados, tais

como uma casca de Fe e um cilindro também isolado de SmCo5, mostrando ainda o

impacto do campo dipolar do núcleo sobre a casca, e as fases magnéticas de uma estrutura

do tipo núcleo@casca.

No Caṕıtulo 4 será estudado o produto energético máximo para nanopart́ıculas

bimagnéticas do tipo núcleo@casca (Hard@Soft), com geometria ciĺındrica, constitúıdas

de um núcleo ferromagnético duro de SmCo5 ou FePt, com diâmetro variando de 2.5

nm até 11.0 nm e uma casca ferromagnética de um material macio, o Fe ou CoFe2,

com espessura variando desde 0 até 6.0 nm, e altura da nanopart́ıcula variando desde

1.0 nm até 10.0 nm. Em algumas situações foram invertidos os materiais do núcleo

e da casca, formando um sistema do tipo macio@duro (Soft@Hard). Será apresentado o

comportamento do produto energético máximo nesse tipo de nanopart́ıcula para diferentes

diâmetros do núcleo, e para diferentes valores da espessura da casca, bem como para

alguns valores de altura da nanopart́ıcula. Além disso, será mostrado o comportamento

do produto energético máximo quado os campos de anisotropia e campo externo estão na
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direção ẑ da nanopart́ıcula. E por fim, as conclusões e perspectivas deste trabalho serão

apresentados no Caṕıtulo 5.



Caṕıtulo 2

Produto Energético de Ímãs

Permanentes

Ímãs permanentes são materiais em que o campo magnético é gerado pela estrutura

interna do próprio material. Um ı́mã permanente é considerado como sendo um dispositivo

que armazena energia no seu próprio campo. Quando um ı́mã permanente é magnetizado

pela primeira vez, a ordem magnética permanece indefinidamente. A energia magnética

de um ı́mã estará sempre dispońıvel para o uso, e esta, não é drenada pelo uso repetido,

como por exemplo, a energia de uma bateria. Atualmente são inúmeras aplicações para

os ı́mãs permanentes: na indústria, em casa, nos automóveis, etc [29].

Um ı́mã permanente é caracterizado por sua larga e quadrada curva de histerese

magnética (ver a Figura 2.1) que exibe a dependência do vetor magnetização, ou da

densidade do fluxo magnético, ~B = µ0( ~H + ~M) como função de um campo magnético

aplicado ~H.

2.1 Ímãs Permanentes

A função de um ı́mã em determinado circuito, em geral, é fornecer um campo mag-

nético. Um ı́mã permanente opera em circuito aberto, os polos livres do ı́mã criam um

6
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Ms=Mr

Hc

M

H

B

H

Figura 2.1: Curvas esquemáticas de histereses magnéticas de um ferromagneto duro (M ×H e B×H).
Na curva da esquerda (M ×H), destacam-se os pontos de magnetização de saturação MS e magnetização
remanente Mr (magnetização ĺıquida na ausência de campo externo, H = 0), que são iguais para um
ferromagneto duro ideal, bem como o ponto que indica o campo coercitivo Hc (campo que reverte o
sentido da magnetização, M = 0). Na curva da direita, é mostrado a curva de indução magnética B×H
( ~B = µ0( ~H + ~M)).

campo magnético desmagnetizante Hd que faz com que o campo de indução B seja menor

que o valor do campo de remanência Br. A análise do segundo quadrante da curva de

histerese, a curva de desmagnetização, é extremamente importante para a caracterização

de um magneto permanente. Pois o padrão magnético registrado no quadrante desmag-

netizante é o que determina a utilidade de um material magnético duro para uma dada

aplicação.

Considerando um ı́mã permanente em forma de um anel com uma certa lacuna

(gap), ou seja, uma região de espaço vazio no anel (ver Figura 2.2), que é similar a alguns

circuitos magnéticos reais, e considerando que o comprimento do material magnético que

constitui o anel é lm e o comprimento do espaço vazio é lg (comprimento do gap), como

se pode ver esquematicamente na Figura 2.2.

Observando o circuito da Figura 2.2, a linha pontilhada indica uma curva Ampe-

riana, e como sabemos, na ausência de correntes elétricas em torno do circuito a lei de

Ampère diz que: ∮
~H · ~dl = 0. (2.1)



2.1. ÍMÃS PERMANENTES 8

1

N S

Hg

lg

Bm

Hm

+

SN

Figura 2.2: Ilustração de um circuito magnético aberto formado por um imã em forma de anel com
uma região vazia (gap).

Se for realizado a integração ao longo da curva Amperiana vista na Figura 2.2, e levando

em consideração que o sentido positivo do campo, é o sentido horário, obtemos:

Hglg −Hmlm = 0 (2.2)

logo,

Hglg = Hmlm, (2.3)

onde Hg e Hm são respectivamente o campo magnético na região de espaço vazio (gap) e

o campo magnético dentro do material magnético.

Considerando as seções transversais do material magnético Am e do gap Ag, onde

fluxo magnético através de duas superf́ıcies entre dois materiais é cont́ınuo, terá:

Φm = Φg ⇒ BmAm = BgAg, (2.4)
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em que Bm e Bg são os campos de indução magnética do material magnético que forma

o anel e do gap, respectivamente.

Como na região do gap o campo de indução pode ser Bg = µ0Hg, sendo µ0 a

permeabilidade magnética no vácuo, assim terá:

BmAm = µ0HgAg. (2.5)

Se for multiplicado a Eq.2.5 por Hg, se obterá:

BmAmHg = µ0H
2
gAg (2.6)

agora, resolvendo a Eq.2.6 para H2
g , terá:

H2
g =

BmAmHg

µ0Ag
. (2.7)

Usando agora a Eq.2.3 neste último resultado,será encontrado:

H2
g =

BmHmVm
µ0Vg

, (2.8)

em que Vm e Vg são respectivamente o volume do material magnético e do gap. Rearran-

jando a Eq.2.8 para o volume do material magnético e impondo a condição de mı́nimo

necessária para produzir um campo magnético no espaço vazio Vm, encontra-se que para

um volume mı́nimo de material é necessário que o produto BmHm seja um máximo. Como

se pode ver na equação abaixo:

(Vm)min =
µ0H

2
gVg

(BmHm)max
. (2.9)

Contudo, lembrando que a energia magnética armazenada num campo magnético no vácuo
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(nesse caso, no gap), no SI, é dada por:

EM =
µ0H

2
gVg

2
=

1

2
(BmHm)max(Vm)min (2.10)

ou ainda, a densidade de energia armazenada E = EM/(Vm)min num campo magnético é

dada por:

E =
1

2
(BmHm)max. (2.11)

Conclúı-se então que para um certo material magnético (́ımã) de qualquer volume,

a densidade de energia magnética armazenada é diretamente proporcional ao produto

BH, no qual é comumente chamado de produto energético. Com isso, nota-se que para

se obter valores altos de energia, necessita-se de um produto energético alto, ou seja, o

máximo posśıvel.

2.2 Produto Energético Máximo Teórico

O produto energético pode ser considerado o melhor ı́ndice individual para qua-

lificar um dado material magnético em um bom ı́mã permanente. Como foi visto, na

seção anterior, a energia armazenada num campo magnético é diretamente proporcional

ao volume do material magnético e ao produto da indução magnética B com o campo

magnético H, esta por sua vez, é máxima quando o volume do material é mı́nimo e o

produto BH é um máximo.

Considerado um material magneticamente duro e uniformemente magnetizado,

nessas condições as curvas de indução magnética ( ~B = µ0( ~H + ~M)) e de histerese mag-

nética ~M( ~H), são mostradas esquematicamente pela Figura 2.1.

Para o estudo do produto energético máximo, iremos nos concentrar no quadrante

desmagnetizante na curva de indução magnética, ou seja, quando o campo ~H é negativo.

No regime de campo negativo, o vetor indução magnética, ( ~B = µ0( ~H + ~M)), dentro do
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material magnético é dado por:

~B = µ0( ~Ms − ~H) (2.12)

encontra-se então o produto energético (BH), ao multiplicar a Eq.2.12 por H, e assim

obtemos:

BH = µ0(HMs −H2). (2.13)

Pode-se encontrar o produto energético máximo (BH)max se for tomado a derivada pri-

meira da função dada na Eq.2.13 e esta for igual a zero, e encontra-se o valor máximo

para a função BH se for calculado a derivada segunda da mesma função e o resultado for

negativo.
d(BH)

dH
= 0 (2.14)

e
d2(BH)

dH2
< 0. (2.15)

Substituindo a Eq.2.13 na Eq.2.14, temos que:

d(BH)

dH
=

d

dH

[
µ0HMs − µ0H

2
]

= µ0Ms − 2µ0H (2.16)

logo,

µ0Ms − 2µ0H = 0⇒ H =
Ms

2
. (2.17)

Assim, o campo magnético que extrema a função BH é H = MS/2. Para avaliar se esse

extremo é um máximo, analisa-se o sinal da derivada segunda da função BH:

d2(BH)

dH2
=
d(µ0Ms − 2µ0H)

dH
= −2µ0 (2.18)

Como se pode ver, a segunda derivada de BH é negativa, satisfazendo assim as condições

para que a função BH seja um máximo. Substituindo o valor que maximiza o produto
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BH na Eq.2.13, tem-se:

(BH)max = µ0

[
Ms

Ms

2
− M2

s

4

]
(2.19)

e assim,

(BH)max =
µ0M

2
s

4
. (2.20)

Observa-se então que o produto energético máximo teórico é diretamente propor-

cional a magnetização de saturação Ms do material magnético, que deve portanto possuir

o maior valor posśıvel.

2.3 Magnetização de sistemas do tipo núcleo@casca

Como visto anteriormente, para obter o produto energético máximo (BH)max se

fez a suposição de que o material ferromagnético era duro, consequentemente de alta

coercividade. A partir dessa consideração, encontra-se que (BH)max é diretamente pro-

porcional a magnetização de saturação MS do material constituinte. Sendo assim, pode-se

concluir que para se ter um imã eficiente é necessário que o material magnético possua

alta coercividade HC e alta magnetização de saturação MS.

Um sistema magnético que tem despertado interesse da comunidade cient́ıfica e

da indústria, tem sido o sistema Bi-magnético, que é constitúıdo de dois materiais mag-

néticos. Nesse contexto, tem sido proposto que a combinação de dois materiais do tipo

núcleo@casca, um material com alta magnetização de saturação e o outro com alta coer-

cividade, pode apresentar um aumento considerável no produto energético.

Oliveira, apresenta um estudo do produto energético máximo de nanopart́ıculas

esféricas, do tipo núcleo@casca, de SmCo5@Fe, conforme Figura 2.3. Este sistema consiste

de um núcleo magneticamente duro e uma casca com alta magnetização de saturação,

formando assim um sistema com as propriedades requeridas para um imã permanente

eficiente [40].
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Figura 2.3: Representação esquemática de um sistema bimagnético, contendo um núcleo de SmCo5 e
uma casca de Fe, onde o núcleo possui um diâmetro d e uma casca de espessura δ.

Em um sistema do tipo núcleo@casca a magnetização média total é dada por:

MT =
µn + µc
Vn + Vc

(2.21)

em que µn e µc são os momentos magnéticos associados ao núcleo e a casca, respecti-

vamente. Já, Vn e Vc são os volumes do núcleo e da casca, respectivamente. Com isso,

podemos relacionar o momento magnético com a magnetização de saturação e o volume,

tanto do núcleo quanto da casca. Assim temos que µn = Mn
SVn e µc = M c

SVc, em que Mn
S

é a magnetização de saturação do material que constitui o núcleo e M c
S é a magnetização

de saturação do material constituinte da casca. Desta forma, a magnetização média total

do sistema pode ser dada por:

MT =
Mn

SVn +M c
SVc

Vn + Vc
=

Mn
SVn

Vn + Vc
+

M c
SVc

Vn + Vc
= Mn

S fn +M c
Sfc (2.22)

em que fn representa a fração volumétrica do núcleo e fc a fração volumétrica da casca.

Segundo Oliveira, o produto energético de nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca

também é função do campo dipolar [40]. Sendo assim, considerando o grande efeito

da geometria dos sistemas magnéticos sobre o campo dipolar, faremos um estudo sobre
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o produto energético máximo em nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca com geometrias

ciĺındricas, conforme Figura 2.4.

Núcleo

Núcleo@Casca

Casca

6,45 cmRn

12,03 cm6,45 cmRc5,58 cm6,45 cmd
8
,3

1
 c

m

d

Figura 2.4: Representação esquemática de um sistema bimagnético, contendo um núcleo de raio Rn,
uma casca de raio Rc e espessura δ, e o sistema núcleo@casca possui altura d.

O volume de um núcleo em formato ciĺındrico é dado por Vn = dπR2
n, em que d

é a altura do cilindro e Rn é o raio do cilindro, ao passo que o volume total da part́ıcula

núcleo@casca ciĺındrica é dado por Vn + Vc, e ainda se pode escrever o volume total da

part́ıcula em termos do raio da part́ıcula,

VT = dπR2
c (2.23)

Com isso, pode-se reescrever a Eq.2.22 na seguinte forma:

MT =
Mn

SR
2
n +M c

S(R2
c −R2

n)

R2
c

. (2.24)

Alguns pontos merecem destaque na Eq.2.24. Se for tomado o limite em que o raio do
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núcleo Rn se aproxima do raio da casca Rc, se tem apenas o material do núcleo:

lim
Rn→Rc

MT = Mn
S (2.25)

e se for tomado o limite inverso, cujo raio do núcleo tende a 0, sem tem apenas o material

da casca:

lim
Rn→0

MT = M c
S. (2.26)

Conclúı-se que, para uma casca muito espessa, a magnetização total da part́ıcula

será predominantemente devido à contribuição da casca, ao passo que para cascas com

espessura muito fina, a magnetização da part́ıcula dependerá basicamente da contribuição

do núcleo. Pode=se ainda escrever a magnetização do sistema em função da espessura da

casca, que é δ = Rc − Rn. Dessa forma, a magnetização média da nanopart́ıcula do tipo

núcleo@casca será dada por:

MT =
R2
n

(Rn + δ)2
Mn

S +

[
1− R2

n

(Rn + δ)2

]
M c

S. (2.27)

2.4 Produto Energético de ı́mãs permanentes

Ímãs permanentes são parte integrante do mundo moderno e são indispensáveis

em muitas tecnologias atuais. Recentemente várias pesquisas sobre materiais magnéticos

relacionadas a ı́mãs permanentes têm sido feitas, com intenção de melhorar ou até mesmo

desenvolver novos dispositivos mais eficientes.

Em grande parte, essa demanda se deve pelo alto custo na produção de imãs

permanentes. Os materiais que são usados para a confecção dos ı́mãs dispońıveis no

mercado atualmente são metais de terras-raras como Nd, Sm, Dy, Pr, La, e tais fontes

estão ficando muito escassas devido a dificuldade de extração e disponibilidade [30]. Surge

assim, uma crescente necessidade por ı́mãs permanentes que não contenham elementos

terras-raras, ou que possuam menor quantidade posśıvel desses elementos, mantendo ainda

sua performance quando comparado aos ı́mãs de terras-raras, ou até superior, e isso tem
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atráıdo muita atenção nos últimos anos [31, 32].

Atualmente ı́mãs permanentes desenvolvidos a partir de elementos livres de terras-

raras como o caso de dispositivos a base de metais como Manganês, Bismuto e Cobalto

(Mn, Bi e Co) são alguns dos candidatos com grande potencial para substituir os ı́mãs

permanentes que utilizam elementos terras-raras em sua construção. Alguns ı́mãs em

forma de multicamadas de filmes finos de MnBi podem alcançar um produto energético de

16,3 MGOe (129,748 KJ/m3), ı́mãs produzidos a partir de pós de MnBi podem alcançar

um produto energético de até 9,0 MGOe (71,64 KJ/m3) [33]. Nanofios de Co podem

alcançar um produto energético de até 44,0 MGOe (350,24 KJ/m3)[34].

Estudos envolvendo ı́mãs permanentes constrúıdos a partir de nanocompósitos

compostos por acoplamento de troca entre dois materiais magnéticos diferentes, sendo

um material magneticamente duro e outro magneticamente mole, também tem sido objeto

de estudos pelo seu potencial de poder atingir um produto energético máximo superior

aos alcançados nos ı́mãs existentes. Multicamadas de filmes de [Sm(Co,Cu)5/Fe]6 podem

atingir um produto energético de até 32 MGOe (254,72 KJ/m3)[35].

Existem também algumas pesquisas teóricas envolvendo simulações numéricas re-

lacionadas a ı́mãs permanentes, como é o caso da combinação de materiais magnéticos

duros e moles, que têm se mostrado muito promissoras, exibindo a combinação certa en-

tre dois materiais magnéticos, o produto energético pode ser favorecido, apresentando em

alguns casos valores superiores a 400 KJ/m3 [32]. Outro estudo teórico associado a combi-

nação de diferentes materiais magnéticos duros e moles, é o sistema constitúıdo por uma

nanopart́ıcula do tipo núcleo-casca esférica, formado por um núcleo de SmCo5 esférico

revestido por uma casca de Fe, este estudo mostra que se pode alcançar um aumento no

produto energético máximo superior a 370%, quando comparado ao produto energético

de uma nanopart́ıcula de SmCo5 isolada [19].



Caṕıtulo 3

Teoria Micromagnética

3.1 Introdução

Nanoestruturas magnéticas são atualmente objeto de diversos estudos com grande

aplicabilidade tecnológica em diversas áreas. Devido ao grande avanço da tecnologia,

a procura pelo entendimento teórico e experimental de sistemas com dimensões f́ısicas

cada vez menores, têm se intensificado ao longo do anos. Com isso, o desenvolvimento

de técnicas de produção e manipulação, como também a caracterização e descrição das

propriedades magnéticas se tornam indispensáveis para o avanço de pesquisas e produção

na área.

Com o avanço tecnológico e o surgimento do estudo de estruturas magnéticas na

escala nanométrica, desenvolveu-se uma nova área de estudo, o chamado nanomagne-

tismo. No entanto, o estudo de materiais magnéticos na escala nanométrica requer alguns

cuidados espećıficos, uma vez que nesses sistemas grande parte de sua composição está

nas superf́ıcies.

Neste caṕıtulo apresentamos algumas das caracteŕısticas importantes dos materiais

magnéticos, bem como um estudo resumido da descrição das energias magnéticas que são

determinantes no cálculo da configuração de equiĺıbrio dos sistemas magnéticos em escala

nanométrica. Essa descrição é também conhecida como teoria micromagnética. Será

17
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apresentado neste caṕıtulo um estudo das fases magnéticas no estado de remanência de

nanoelementos isolados e do tipo núcleo@casca.

3.2 Curva de Magnetização

A curva de magnetização de um determinado material magnético é uma das prin-

cipais caracteŕısticas que pode ajudar a identificar a natureza deste material, seja ele

ferromagnético, antiferromagnético, dentre outros. O processo de histerese ocorre quando

se aplica um campo magnético externo em uma amostra ferromagnética até que se atinja

um estado chamado saturação, no qual todos os momentos magnéticos estão orientados

na direção do campo externo, em seguida se inverte a aplicação do campo para o sentido

oposto, até que se atinja a saturação novamente, porém no sentido contrário. Ao retor-

nar ao ponto inicial observa-se que a magnetização percorreu caminhos diferentes para os

mesmos valores de campo magnético.

Na Figura 3.1 mostramos esquematicamente uma curva de histerese de um mate-

rial ferromagnético, submetido a um ciclo de campo magnético externo. Alguns pontos na

Figura 3.1 são destacados, a magnetização de saturação MS, a magnetização remanente

Mr e o campo coercivo Hc. A magnetização remanente ou simplesmente a Remanência

indica a magnetização de uma determinada amostra após removido o campo externo. Já

o o campo coercivo ou Coercividade indica o campo onde ocorre a reversão da magneti-

zação de um sentido para outro. A largura da magnetização em uma curva de histerese,

depende de diversos fatores como os parâmetros do material, o formato, o acoplamento,

a interação com outros elementos. A largura da curva ainda pode indicar sobre o tipo de

material magnético, se este é um material magneticamente duro ou macio. Materiais du-

ros apresentam curvas de magnetização ~M(H) aproximadamente quadradas, como vimos

na Figura 2.1.
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Figura 3.1: Exemplo de uma curva de histerese magnética de um material ferromagnético, destacando-
se os principais pontos: a magnetização de saturação (MS), a magnetização remanente (Mr) e o campo
coercivo (Hc).

3.3 Energia Magnética

Considerando que o sistema estudado é constitúıdo por um nanoelemento ferro-

magnético com geometria ciĺındrica do tipo núcleo@casca, as energias magnéticas envol-

vidas mais relevantes são: Energia de troca, Energia Zeemann, Energia de anisotropia e

Energia Dipolar. A partir da minimização de todas essas energias pode-se obter a con-

figuração magnética que define o sistema. Esse mı́nimo de energia é alcançado quando

todos os momentos magnéticos da estrutura estão alinhados na direção do campo local,

que será discutido posteriormente.

Diante disso, considerando um certo volume de um material magnético que possui

formato cúbico e que sua estrutura cristalina é do tipo cúbica de corpo centrado (bcc).

Sendo d o tamanho da aresta do cubo, o volume será então d3. Portanto, esse material
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com estrutura bcc terá um número de átomos (N) dado por:

N = 2

(
d3

a30

)
(3.1)

em que a0 é o parâmetro de rede do material magnético e o 2 vem to fato de que cada

célula unitária bcc possui dois átomos. Assim, N representa o número de átomos contidos

no volume d3. Se for tomado como exemplo, um cubo de Ferro, com tamanho da aresta

medindo d = 10nm, e parâmetro de rede para essa estrutura aFe0 = 0, 287 nm [36],

resultará em um número total de átomos de aproximadamente 84602.

Com isso, pode-se concluir que o cálculo da configuração magnética do sistema

levando em conta todos os átomos que o compõe, é inviável numericamente, visto que se o

volume do material for aumentado, há um crescimento exponencial do número de átomos.

Logo, para o cálculo da configuração magnética de estruturas da ordem de nanô-

metros, faremos o uso do conceito de célula de simulação [37]. A célula de simulação

representa um volume do material magnético no qual não há mudanças consideráveis dos

momentos magnéticos (ver Figura 3.2). O parâmetro que controla a dimensão dessa célula

é o comprimento de troca (lEXC).

O comprimento de troca (lEXC) indica o comprimento abaixo do qual a interação

de troca sobressai sobre a interação magnetostática, não havendo mudanças consideráveis

da magnetização neste volume. Logo as dimensões da célula de simulação devem ser

inferiores ao comprimento de troca do material. O comprimento de troca, no SI, é dado

por:

lEXC = π

√
2A

µ0M2
S

(3.2)

em que A é a constante de rigidez, associada à energia de troca do material magnético em

questão, e MS é a magnetização de saturação do material. Os valores destas constantes,

bem como dos comprimentos de troca dos materiais usados neste trabalho, estão definidos
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d

d

d

a0

Figura 3.2: Representação esquemática da célula de simulação. A estrutura em verde representa a
célula cristalina do material, no caso bcc.

na Tabela 3.1.

Considerando então um sistema constitúıdo por N átomos discretizados, conforme

a Figura 3.3, onde o momento magnético local i é representado pelo vetor ~Si, a energia

por unidade de volume será dada por:

EV = −
∑
i,j

Jij ~Si · ~Sj − ~H ·MS

∑
i

~Si −K
∑
i

(Szi )2 +

(3.3)

M2
s V

2

2

∑
i

∑
k

{
~Si · ~Sk
r3ik

− 3(~Si · ~rik)(~Sk · ~rik)
r5ik

}

onde o primeiro termo representa a energia de troca, sendo Jij a integral de troca entre

os átomos no śıtio i e nos śıtios j, os primeiros vizinhos. O segundo termo é a energia
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Zeeman, originada do campo externo H, em que MS é a magnetização de saturação. O

terceiro termo é a energia de anisotropia uniaxial, em que K é a constante de anisotropia

por unidade de volume, o último termo corresponde a energia dipolar ou magnetostática,

sendo rik a distância entre o i-ésimo e o k-ésimo átomo do sistema.
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Figura 3.3: Figura esquemática que representa o sistema magnético estudado no presente trabalho.
Fonte: Elaborada pelo autor.

3.3.1 Energias magnéticas por célula

Reescreve-se cada energia dada na Eq. 3.3 em função do volume de uma célula de

simulação de lado d.

Energia de troca

A energia de troca de um dado átomo i com seus primeiros vizinhos é dado por:

H = −
∑
j

Jij ~Si · ~Sj. (3.4)
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Se a integral de troca é isotrópica e igual a Je, temos:

H = −Je
∑
j

~Si · ~Sj (3.5)

A energia de todos os átomos da rede cristalina que forma o elemento é encontrada

pela soma da equação anterior sobre todos os átomos, assim:

H = −Je
∑
j,i

~Si · ~Sj (3.6)

Em alguns problemas pode-se considerar o operador de spin como um vetor clás-

sico, particularmente na teoria de domı́nios magnéticos. Assim, a equação pode ser rede-

finida como:

H = −JeS2
∑
j

cosφi,j (3.7)

cosφi,j = ûi · ûj = α1iα1j + α2iα2j + α3iα3j (3.8)

sendo α1, α2 e α3 os cossenos diretores de um vetor unitário em relação aos eixos x, y e z,

respectivamente. O ângulo diretor é definido como sendo o ângulo formado por um vetor

~A e as suas direções ortogonais da base x̂, ŷ, e ẑ.

Se for considerado que a variação angular entre dois vetores, primeiros vizinhos,

ûi e ûj, é pequena, os cossenos diretores de ûj podem ser expandidos por série de Taylor
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no cosseno diretor ûi. A série de Taylor é definida por:

f(x) =
∞∑
n=0

(x− a)n

n!
f (n)(a) (3.9)

Assim, por exemplo, usando a definição acima, o primeiro termo da equação 3.8 fica:

α1iα1j = α1i

(
α1i + ~ri,j · ∇α1i +

1

2
(~ri,j · ∇α1i)

2 α1i + ...

)
(3.10)

Depois somamos esta expressão sobre todos os vizinhos j. Para um cristal cúbico,

os termos
∑

j ~ri,j·∇α1i e termos cruzados como
∑

j 1/2(~ri,j·∇α1i)
2 e
∑
xi,jyi,j(∂

2αi,j/∂xi,j∂yi,j)

são iguais a zero devido a simetria, assim temos:

∑
j

cosφi,j = z +
1

2
α1i

∂2α1i

∂x2ij

∑
j

x2i,j +
1

2
α1i

∂2α1i

∂y2ij

∑
j

y2i,j +
1

2
α1i

∂2α1i

∂z2ij

∑
j

z2i,j

(3.11)

+
1

2
α2i

∂2α2i

∂x2ij

∑
j

x2i,j + · · ·

sendo z = α2
1i + α2

2i + α2
3i. e

∑
j x

2
i,j =

∑
j y

2
i,j =

∑
j z

2
i,j = 1

3

∑
j r

2
i,j, dáı se obtém:

∑
j

cosφi,j = z +
1

6

∑
j

r2i,jû · ∇2û (3.12)

Considerando somente a parte variável da equação acima, tem-se

Etroca = −JeS
2

6

∑
j

r2i,jû · ∇2û (3.13)

usando a identidade vetorial,
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∇2(û · û) = 2
[
(∇α1)

2 + (∇α2)
2 + (∇α3)

2
]

+ 2
(
û · ∇2û

)
= 0 (3.14)

A equação 3.13 pode ser escrita como

Etroca =
JeS

2

6

∑
j

r2i,j[(∇α1)
2 + (∇α2)

2 + (∇α3)
2] (3.15)

Para estruturas cúbicas simples a expressão
∑

j r
2
ij é igual a 6a2, onde a é o parâmetro de

rede do material. Dáı tem-se:

Etroca = JeS
2a2[(∇α1)

2 + (∇α2)
2 + (∇α3)

2] (3.16)

essa é a energia de troca de uma célula unitária com parâmetro de rede a.

- Energia de troca em termos de células de simulação

Considerando uma pequena part́ıcula cúbica de lado d, esta contém N células

unitárias de lado a, N = d3/a3. Neste caso a densidade energia de troca dada na Eq.3.16

pode ser reescrita da seguinte forma [38]:

Etroca
d3

=
A

d2

∑
i,j

[
1− 1µ̂i · µ̂j

]
(3.17)

o parâmetro A é conhecido na literatura como exchange stiffness, rigidez de troca, e a

soma em i representa a soma da energia por unidade de volume de todas as células cúbicas

que compõe o sistema e que interage com os seus primeiros vizinhos j. µ̂ representa o

versor que aponta na direção dos momentos magnéticos da célula unitária.
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Energia Zeeman

A energia Zeeman é a energia devido a interação entre o momento magnético e o

campo magnético externo ~H, e apresenta mı́nimo quando estas duas grandezas vetoriais

tem mesma direção e sentido. A energia por unidade de volume da célula de simulação é

uniforme e independe de sua dimensão lateral d. Em todo o sistema será a soma célula à

célula desta energia, assim:

EZeeman
d3

= ~H ·MS

∑
i

(µ̂i) (3.18)

Energia de Anisotropia Uniaxial

A anisotropia magnética está presente em alguns tipos de sólidos magnéticos e

está relacionada à orientações privilegiadas dos momentos magnéticos. Esta direção pre-

ferencial é o que se define como energia de anisotropia magnética, a qual possui mı́nimo

valor quando os momentos magnéticos estão orientados ao longo desses eixos preferenciais

denominados eixos de fáceis magnetização. Esta propriedade pode caracterizar os sólidos

como magnetos duros ou moles. No nosso sistema consideramos um caso espećıfico em

que existe uma única direção privilegiada, ou seja, a anisotropia é uniaxial e definida por

EAnis = −KV cos2 θ, sendo θ o ângulo entre o momento magnético e o eixo de simetria do

cristal, K é a constante de anisotropia ou densidade de energia cristalina. Dessa forma, a

energia por unidade de volume de uma célula cúbica de lado d é:

EAnis
d3

= −K cos2 θ (3.19)

Energia Magnetostática

A energia magnetostática associada a interação entre todos os dipolos magnéticos

atômicos do sistema, e é definida por:
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EDip =
M2

s V
2

2

∑
i

∑
k

{
~Si · ~Sk
r3ik

− 3(~Si · ~rik)(~Sk · ~rik)
r5ik

}
(3.20)

em que ~rik é o vetor que representa a distância entre os momentos magnéticos i e k.

No cálculo por células, esta distância será escrita em função da aresta da célula (d).

Reescrevendo ~r como: ~r = d~n, em que ~n é um vetor adimensional que representa a

distância entre células de simulação em função das suas arestas, logo a equação anterior

pode ser reescrita em função de ~n da seguinte forma [38]:

EDip =
M2

s V
2

2d3

∑
i

∑
k

{
µ̂i · µ̂k
n3
ik

− 3(µ̂i · ~nik)(µ̂k · ~nik)
n5
ik

}
(3.21)

em que i, representa agora a localização das células unitárias na rede do sistema e admite

todas as posições, e k são seus vizinhos dipolares, ou seja, todo o sistema. O número dois

na fração corrige a contagem dupla das energias do sistema.

A energia dipolar da célula de simulação por unidade de volume é dada por:

EDip
d3

=
M2

s

2

∑
i

∑
k

{
µ̂i · µ̂mk

n3
ik

− 3(µ̂i · ~nik)(µ̂k · ~nik)
n5
ik

}
(3.22)

Com isso, uma vez definidas todas as energias por unidade de volume das células

de simulação, podemos escrever a densidade de energia total do sistema por unidade de

volume como sendo:
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EV
T =

A

d2

∑
i

∑
k

(1− µ̂i · µ̂k)− ~H ·MS

∑
i

(~µi)−K
∑
i

(µxi )
2 +

(3.23)

M2
s

2

∑
i

∑
k

{
µ̂i · µ̂k
n3
ik

− 3(µ̂i · ~nik)(µ̂k · ~nik)
n5
ik

}

em que o primeiro termo é a energia de troca, o segundo termo é a energia zeeman, o

terceiro termo a energia de anisotropia e o último termo a energia dipolar.

3.4 Campo Médio Local

Após definida a energia do sistema como na Eq.3.23, pode-se obter os campos

magnéticos referentes a cada tipo de interação. O campo médio local sobre uma célula de

simulação é dado pelo divergente da energia de cada célula com respeito a seu momento

magnético,

~Hp
i = − 1

MS

∂EV
∂µ̂pi

(3.24)

em que p indica a direção x, y e z do campo local. Aplicando a equação acima a todas as

energias descritas anteriormente, obteremos o campo médio efetivo,

~Heff = ~Hp
Exch + ~H + ~Hp

Anis + ~Hp
Dip (3.25)

o primeiro termo é associado ao campo de troca entre primeiros vizinhos, o segundo é o

campo externo aplicado, o terceiro termo se refere à anisotropia do material e por último,

o quarto termo se refere ao campo de interação dipolar.



3.4. CAMPO MÉDIO LOCAL 29

Campo de Troca

O campo de troca sobre uma célula i na direção p será dado pela derivada da

energia de troca com relação ao respectivo momento magnético:

~Hp
iExch = − 1

MS

∂EExch
∂µ̂pi

(3.26)

~Hp
i,Exch = − 1

MS

∂

∂µ̂pi

[
A

d2

∑
j

(1− µ̂pi · µ̂j)

]
=⇒ ~Hp

i,Exch =
A

MSd2

∑
j

µ̂pj (3.27)

em que j indica as primeiras células vizinhas a i.

Campo de Anisotropia Uniaxial

O campo de anisotropia é derivado da energia de anisotropia. Este campo apre-

senta valores máximos quando a magnetização da célula estiver ao longo do eixo de fácil

magnetização. Pois esta é a situação de mı́nimo de energia de anisotropia. O campo sobre

cada célula é dado por:

~Hp
iAnis = − 1

MS

∂EAnis
∂µ̂pi

(3.28)

logo,

~Hp
iAnis = − 1

MS

∂

∂µ̂pi

[
−K

∑
i

(µ̂xi )
2

]
=⇒ ~Hp

iAnis =
2K

MS

µ̂x (3.29)

Campo Dipolar

O campo dipolar é um campo de longo alcance. Com isso, cada célula i interage

com todas as outras células k do sistema. Obtemos o campo dipolar como nos casos

anteriores, a partir da derivada da densidade de energia dipolar, dado por:
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~Hp
iDip = − 1

MS

∂EDip
∂µ̂pi

(3.30)

para a componente x, temos

Hx
i,Dip = −MS

2

∂

∂µ̂xi

∑
k

{
µ̂i · µ̂k
n3
ik

− 3(µ̂i · ~nik)(µ̂k · ~nik)
n5
ik

}

Hx
i,Dip =

MS

2

∂

∂µ̂xi

∑
k

{
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em que nik é a distância entre a célula de simulação i e a célula de simulação k. Assim, o

campo dipolar na direção x será dado por:
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Analogamente, para as direções y e z teremos:
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Com isso, pode-se concluir que a situação de equiĺıbrio ocorre quando todos os

momentos magnéticos locais se alinham com o campo efetivo local para cada célula. O

campo efetivo total sobre a célula de simulação i é dado então por:

~Heff = ~H +
A

MSd2

∑
k

µ̂k +
2K

MS

µ̂xi x̂+
Ms

2

∑
k

{
3(µ̂k · ~rik)~rik

r5ik
− µ̂k
r3ik

}
. (3.34)

3.5 Cálculo Numérico: Método Autoconsistente

Para encontrar a configuração de equiĺıbrio do sistema, será usado o método do

campo efetivo autoconsistente. O sistema magnético descrito nesse trabalho consiste de

uma nanoestrutura magnética com dois materiais magnéticos do tipo núcleo-casca, em

geometria ciĺındrica, conforme mostrado na Figura 2.4.

A nanoestrutura é discretizada em células cúbicas de simulação. O tamanho da

célula é definido de acordo com os parâmetros dos materiais magnéticos envolvidos, que

podem ser vistos na Tabela 3.1. O cálculo da configuração de equiĺıbrio é feito de forma

a garantir que o momento magnético associado de cada célula esteja na direção do campo

efetivo local que atua sobre ela, ou o mais próximo posśıvel, ou seja, tenha torque apro-

ximadamente nulo (~τ = ~mi × ~H i
eff = 0).

O algoritmo numérico usado no cálculo da configuração de equiĺıbrio é baseado

no método de cálculo de campo efetivo local autoconsistente. De forma simplificada,

este método pode ser descrito nos seguintes passos para cada valor de campo magnético

aplicado.

1. Inicializamos o sistema com uma configuração magnética inicial.

2. Calculamos o campo efetivo local sobre cada célula.

3. Verificamos se o momento magnético de cada célula está na direção do campo efetivo

local que age sobre ele, dentro de uma tolerância previamente definida.
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4. Se o torque for menor ou igual a um parâmetro de tolerância, então, a configuração

é aceita como sendo o estado de equiĺıbrio do sistema.

5. Caso contrário, os momentos magnéticos são alinhados com o campo efetivo local e

voltamos a calcular uma nova configuração a partir do passo 2.

6. O cálculo é repetido até que o torque seja inferior à tolerância ou até que o número

de interações, também previamente definida, atinja seu limite.

7. Escreve a configuração de equiĺıbrio do sistema nanoestruturado.

8. Fim.

6(10 )Torque 

Fim

0effTorque m H  

Inicialização 

𝑚𝑥
𝑖 , 𝑚𝑦

𝑖 , 𝑚𝑧
𝑖

Cálculo do campo efetivo local

𝑯𝒆𝒇𝒇 = −𝛁𝒎𝑬

sim

não

XXXII EFNNE

Figura 3.4: Representação da estrutura do algoŕıtimo descrito acima.
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3.6 Materiais Magnéticos Utilizados

Neste trabalho serão utilizados os seguintes materiais ferromagnéticos: Fe (Ferro),

CoFe2 (Cobalto-Ferro), FePt (Ferro-Platina) e SmCo5 (Samário-Cobalto-Ferro).

SmCo5

Fe

Figura 3.5: Representação esquemática de uma nanopart́ıcula bimagnética com estrutura do tipo nú-
cleo@casca ciĺındrica, constitúıda por um núcleo de um material magneticamente duro (ou macio) reves-
tido por uma casca de um material magneticamente macio (ou duro).

O SmCo5 é um composto metálico formado por 37% de Samário e 63% de Cobalto,

este material tem alta coercividade e temperatura de Curie na ordem de 740◦C, o FePt

é um composto formado por uma razão de aproximadamente igual quantidade de Fe e

Pt. O CoFe2 é uma liga formada por ferro e cobalto e apresenta alta magnetização de

saturação, por ser um material magneticamente mole. A Tabela 3.1 mostra os parâmetros

magnéticos intŕınsecos dos materiais usados [39].

Na Figura 3.5 temos uma representação esquemática do sistema estudado em ques-

tão, do tipo núcleo@casca (duro@macio ou macio@duro), que consiste de um núcleo de

um material magneticamente duro de SmCo5 revestido por uma casca de um material

magneticamente mole de Fe. Em alguns casos invertemos os materiais da casca e do

núcleo.
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Tabela 3.1: Parâmetros intŕınsecos dos materiais usados no trabalho.
Fe SmCo5 FePt CoFe2

µ0MS(T ) 2.15 1.07 1.43 2.26
A(J/m) 25.0× 10−12 22.0× 10−12 10.0× 10−12 1.9× 10−12

HExc(T ) = A/MSd
2 14.7/d2 25.82/d2 8.78/d2 10.55/d2

K(J/m3) 0.048× 106 17.0× 106 6.6× 106 0.017× 106

Hanis = 2K/MS(T ) 0.055 40.0 11.6 0.02

lExc = π
√

2A
µ0M2

S
11.65nm 21.8nm 11.39nm 9.0nm



Caṕıtulo 4

Resultados

Como já foi visto anteriormente, o ótimo desempenho de um imã permanente

é medido a partir do alto produto energético (BH)max. O valor de máximo produto

energético requer máximo valor de magnetização de saturação MS, bem como alto valor da

energia de anisotropia K. Nesse caso, estamos interessados em combinar as propriedades

de dois materiais magnéticos de modo a ter alta magnetização de saturação e anisotropia

média.

Será considerada uma nanopart́ıcula bimagnética do tipo núcleo@casca com geo-

metria ciĺındrica, conforme Fig.2.3. Considerando que em sistemas magnéticos nanoestru-

turados o campo de interação dipolar é de grande relevância, analisamos o alto produto

energético em dois cenários diferentes: 1 - um sistema do tipo núcleo@casca com um ma-

terial magneticamente duro no núcleo e a casca composta de um material magneticamente

macio, formando assim um sistema do tipo duro@macio (Hard@Soft); e 2 - invertemos os

materiais do núcleo e da casca, formando um sistema com um material magneticamente

macio no núcleo e na casca um material magneticamente duro, e assim um sistema do

tipo macio@duro (Soft@Hard).

Nesse trabalho considera-se os seguintes materiais magnéticos: SmCo5, FePt, Fe e

CoFe2. Em que o SmCo5 e o FePt são considerados materiais magneticamente duros, por

terem alta anisotropia, enquanto o Fe e CoFe2 são considerados materiais magneticamente

35
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macios. Os parâmetros geométricos escolhidos para a nanopart́ıcula ciĺındrica foram um

diâmetro (D) do núcleo variando de 2.5 nm até 21.0 nm, a espessura da casca (δ) variando

desde 0.5 até 6.0 nm, com altura variando até 10.0 nm. Nossos resultados indicam que na-

nopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca com geometria ciĺındrica têm se mostrado

promissoras para a construção de ı́mãs permanentes de alto desempenho, mostrando um

ganho significativo no valor do produto energético máximo (BH)max. Indicam também

que fatores geométricos, como dimensões f́ısicas, podem influenciar significantemente na

performance do (BH)max.

4.1 Fases magnéticas

4.1.1 Fases magnéticas de nanoelementos isolados e do tipo nú-

cleo@casca

Nesta sessão será mostrado o impacto dos parâmetros magnéticos e geométricos

nas fases magnéticas em uma estrutura do tipo SmCo5@Fe, causado pela interação mútua

do campo dipolar. Serão avaliados as fases magnéticas dos nanoelementos isolados, como

o caso de uma casca de Fe isolada e um núcleo de SmCo5 também isolado, bem como

as fases magnéticas que se formam no sistema do tipo núcleo@casca, devido a interação

dipolar entre o núcleo e a casca.

Na Figura 4.1 temos uma curva de magnetização versus campo (M×H) para uma

part́ıcula do tipo núcleo@casca constitúıda por um núcleo de SmCo5 com diâmetro de

3.5 nm, revestido por uma casca de Fe com espessura de 4.0 nm (SmCo5(3.5nm)@Fe(4

nm)), e uma altura também de 4.0 nm. Nesse caso, consideramos uma célula cúbica de

simulação com aresta d = 0.5 nm.

Na curva da Figura 4.1 estão destacados alguns pontos sobre a curva de mag-

netização. Vemos que a nanopart́ıcula de SmCo5(3,5nm)@Fe(4 nm) está originalmente

saturada na direção do campo aplicado e que mesmo no estado de remanência (H = 0) o

sistema continua uniforme. No quadrante desmagnetizante, para µ0H = −1.1 T, ponto



4.1. FASES MAGNÉTICAS 37
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Figura 4.1: (a) Curva de magnetização para uma nanopart́ıcula do tipo núcleo@casca de
SmCo5(3.5nm)@Fe(4 nm), bem como o perfil da magnetização dos pontos destacados de vermelho na
curva para µ0H = −1.5 T e µ0H = −2.0 T. (b) Painel à esquerda o perfil da magnetização, em um corte
transversal em z = 0, a barra de cores mostra o ângulo, em graus, com o eixo z; e o painel à direita
mostra a padrão do campo dipolar, do núcleo na casca, para o ponto destacado em azul (µ0H = −1.1 T)
na curva de magnetização, a barra de cores corresponde a intensidade do campo dipolar em Tesla.
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em que ocorre o produto energético máximo, marcado em cor azul, o perfil de magneti-

zação ainda é uniforme, mesmo o campo externo sendo aplicado em sentido oposto ao da

magnetização, como mostrado no painel da esquerda da Figura 4.1(b). O painel à direita

da da Figura 4.1(b) mostra o padrão do campo dipolar do núcleo na casca, bem como sua

intensidade apresentada no código de cores. Como pode ser visto a intensidade do campo

dipolar nos polos é relativamente alta, µ0Hd = 3.84 T, comparada com o campo externo

aplicado de 1.1 T.

Ainda no quadrante desmagnetizante, para µ0H = −1.5 T, vemos que se inicia

uma reversão da magnetização, na casca de Fe, em direção do campo aplicado, conforme

Figura 4.1(a), devido à alta anisotropia do SmCo5 . A reorientação se deve ao campo

aplicado no sentido contrário, bem como ao campo dipolar do núcleo sobre a casca. Em

virtude da alta anisotropia, a reversão da magnetização do núcleo só começa a aparecer

para campos mais intensos, µ0H = −2.0 T.

Como podemos ver, a seguir, as fases magnéticas de nanoelementos magnéticos do

tipo núcleo casca podem ser alteradas por meio da interação do campo dipolar quando

comparadas com seus constituintes, núcleo e casca, isolados.

A Figura 4.2 apresenta um diagrama de fases magnéticas de uma casca de Fe iso-

lada com diâmetro interno variando desde 12.0 nm até 56.0 nm, altura desde 8.0 nm até

24.0 nm, e com espessura da casca fixa em 4.0 nm. Nesse caso, consideramos uma célula

cúbica de simulação com aresta d = 1.0 nm. O diagrama é apresentado no estado de rema-

nência. Sendo assim, aplicamos um campo magnético externo na direção x̂ (no plano da

part́ıcula) de até 35.0 kOe até a saturação da nanopart́ıcula e em seguida gradativamente

diminúımos o campo até H = 0.

As fases magnéticas encontradas no estado de remanência para uma casca de Fe

foram as seguintes: estado de cebola, cujo perfil de magnetização apresenta uma forma de

cebola, com duas paredes de domı́nio na região equatorial da casca e na região superior

e inferior a magnetização é basicamente uniforme no plano xy da nanopart́ıcula, a fase

vórtice, no qual a magnetização da part́ıcula é circular, formando um estado de vórtice,
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Figura 4.2: Diagrama de fases magnéticas de uma casca de Fe com espessura da casca fixa em 4.0 nm,
altura da casca variando de 8.0 a 24.0 nm e diâmetro interno da casca variando desde 12.0 nm até 56.0
nm. Com campo aplicado na direção x̂ da nanopart́ıcula.

no plano xy da part́ıcula, e por último a fase magnética em forma de ferradura de cavalo,

no qual a magnetização forma pares de paredes de domı́nio que estão deslocadas de forma

a representar uma ferradura.

Observando o diagrama de fases da Figura 4.2, notamos que a fase magnética

estado de cebola tem uma maior predominância para cascas ciĺındricas mais altas. Já a

fase vórtice é mais estável para os nanoanéis de Fe mais baixos. A fase magnética tipo

ferradura de cavalo aparece em estágios intermediários entre as fases tipo vórtices e estado

tipo cebola.

Na Figura 4.3, mostramos os perfis da magnetização das fases magnéticas encon-

tradas no diagrama da Figura 4.2. Na Figura 4.3(a) temos a fase magnética do tipo

vórtice, em 4.3(b) a fase é do tipo ferradura de cavalo, e na Figura 4.3(c) a fase magnética

representada é o estado de cebola. O código de cores indica o ângulo em graus que os

momentos magnéticos fazem com o eixo z da nanopart́ıcula. Observamos ainda na Figura
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Figura 4.3: Perfil da magnetização do plano xy de uma casca de Fe isolada com altura de 24 nm,
espessura de 4.0 nm e diâmetro interno variável. (a) Estado circular (ou vórtice) para o diâmetro interno
de 28.0 nm; (b) Fase do tipo ferradura de cavalo para o diâmetro interno de 44.0 nm; e (c) Estado tipo
cebola para o diâmetro interno de 48.0 nm.

4.3 que para uma mesma altura e espessura, podemos ter diferentes fases magnéticas,

apenas variando o diâmetro interno da casca de Fe. A altura foi mantida fixa em 24.0 nm

nos três casos, junto com a espessura da casca, fixa em 4.0 nm.

Na Figura 4.4 analisando as fases magnéticas de nanocilindros isolados de SmCo5,

com anisotropia uniaxial ao logo do eixo x e altura de 12 nm, a fase magnética predo-

minante no estado de remanência para este caso, é uma fase uniforme, no qual todos os

momentos magnéticos estão no plano da nanopart́ıcula e estão orientados em uma única

direção. Isto está associado a alta anisotropia uniaxial do SmCo5.

Por se tratar de um material magneticamente duro, o SmCo5 consegue resistir

a altos campos desmagnetizantes e na maioria dos casos sua curva de histerese é qua-

drada, mantendo assim sua magnetização de saturação igual a magnetização de remanên-

cia (Ms = Mr, ver a Figura 2.1). Na Figura 4.4, vemos o perfil da magnetização no plano

xy para um núcleo de SmCo5 com altura de 12.0 nm e diâmetro de 21.0 nm.

Para o sistema do tipo núcleo@casca composto por um núcleo de SmCo5 revestido

com uma casca de Fe, observamos uma fase magnética predominante no estado de rema-

nência. Esta fase é composta por um núcleo totalmente uniforme com sua magnetização

no plano da part́ıcula (plano xy), e na casca de Fe, um estado também uniforme com os

momentos magnéticos apontando na mesma direção que o núcleo, porém, com uma leve
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Figura 4.4: Perfil da magnetização do plano xy de um núcleo de SmCo5 isolado com diâmetro de
21.0 nm e altura de 12.0 nm. Com a aplicação do campo magnético externo ao longo da direção x da
nanopart́ıcula. A barra de cores indica o ângulo que os momentos magnéticos fazem com o eixo z da
nanopart́ıcula.
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inclinação dos momentos magnéticos nas bordas da part́ıcula. Foi observado que a me-

dida que aumentamos a altura da nanopart́ıcula, a inclinação dos momentos magnéticos

da casca aumenta, reduzindo assim a magnetização total da part́ıcula.

Considerando que nosso interesse é investigar o alto produto energético, estamos

interessados em sistemas que exibam alta indução magnética, e alta coercividade. Sendo

assim, iremos nos limitar a estudar sistemas que apresentem curvas de histerese magnética

aproximadamente quadradas. Como, por exemplo, nanopart́ıculas de SmCo5@Fe como

altura de 12 nm.

Figura 4.5: O painel da esquerda mostra o perfil da magnetização, uniforme, da nanopart́ıcula SmCo5(21
nm)@Fe(4nm) com altura de 12 nm. O do centro mostra o perfil da magnetização, em estado vórtice,
de uma casca de Fe isolada, com diâmetro interno de 21.0 nm, espessura da casca de 4.0 nm e altura
de 12 nm. Enquanto o painel à direita mostra o fluxo do campo dipolar produzido por um núcleo de
SmCo5 de 21,0 nm em uma casca de Fe de 4.0 nm de espessura e altura de 12 nm. As barras de cores,
nos dois primeiros painéis, indicam o ângulo que os momentos magnéticos fazem com relação ao eixo z
da nanopart́ıcula. No último painel, a barra de cores indica a intensidade do campo dipolar do núcleo
sobre a casca, em Tesla.

Na Figura 4.5, apresentamos no painel da esquerda a fase magnética de uma na-

nopart́ıcula do tipo SmCo5@Fe, para um diâmetro do núcleo de 21.0 nm e a espessura da

casca de 4.0 nm, com altura de 12.0 nm. Esta fase magnética foi observada para diâmetros

do núcleo variando de 12 nm a 56 nm, com uma espessura da casca de Fe fixa em 4,0 nm

e altura de 12 nm. A Figura 4.5, no painel do centro, mostra que uma casca de Fe isolada,
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de 4 nm de espessura e 12 nm de altura, apresenta uma fase magnética tipo vórtice, em

seu estado de remanência. A comparação entre as fases magnéticas da casca de Fe, na

situação de núcleo@casca (SmCo5@Fe) e isolada.

A Figura 4.5 mostra que o estado de vórtice da casca de Fe isolada (painel do

centro na Figura 4.5) muda para um estado uniforme (painel da esquerda na Figura 4.5),

por ação do campo dipolar do núcleo de SmCo5, vemos que são duas fases totalmente

diferentes. A barra de cores indica o ângulo que os momentos magnéticos fazem com

relação ao eixo z da nanopart́ıcula.

Essa diferença nas fases magnéticas para uma mesma geometria e dimensões está

associada ao acoplamento dipolar entre o núcleo de SmCo5 e a casca de Fe. O núcleo de

SmCo5(21.0 nm) produz um campo dipolar na casca de Fe(4.0 nm) que sua representação

pode ser vista na Figura 4.5 no painel mais à direita. O campo dipolar do núcleo sobre a

casca atua de tal forma a inibir as fases magnéticas que surgem em uma casca de Fe isolada.

Observando a forma do campo dipolar na Figura 4.5 notamos que a região dos polos do

núcleo possui maior intensidade e está orientado ao longo do eixo x da nanopart́ıcula

(região azul e verde na casca de Fe), com isso, surge então uma fase magnética uniforme

na casca de Fe, quando o sistema é do tipo SmCo5@Fe.

Na próxima Sessão apresentaremos um estudo sobre produto energético de nano-

part́ıculas do tipo núcleo@casca ciĺındricas.

4.2 (BH)max de nanopart́ıculas do tipo Núcleo@Casca

4.2.1 Nanopart́ıculas ciĺındricas de SmCo5@Fe

Primeiramente, será feito um estudo sobre o produto energético de nanopart́ıculas

ciĺındricas de SmCo5@Fe. Como pode ser visto da Tabela 3.1, a nanopart́ıcula é do tipo

duro@macio, onde o SmCo5 possui constante de anisotropia K = 17×106 J/m3, enquanto

a constante de anisotropia do Fe é apenas K = 0.048×106 J/m3. Todavia, a magnetização

de saturação do Fe (MS = 1711.78 emu/cm3 ou µ0MS = 2, 15 T) é duas vezes maior do
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que a do SmCo5 (MS = 851.91 emu/cm3 ou µ0MS = 1, 07 T ).

Como foi visto anteriormente, no Cap.2, o produto energético máximo (BH)max

está diretamente ligado a magnetização de saturação da part́ıcula. Nesse caso, um ponto

a ser investigado inicialmente é como a magnetização de saturação média de uma nano-

part́ıcula bimagnética do tipo núcleo@casca se comporta a medida que aumentamos a

espessura da casca.

Na Figura 4.6, é apresentado a fração volumétrica da casca (curvas à esquerda) e

a magnetização de saturação média (curvas à direita) como função da espessura da casca

de nanopart́ıculas ciĺındricas de SmCo5(D)@Fe(δ), com altura de 2 nm. Nesse caso, as

curvas do lado esquerdo mostram que quanto menor o núcleo, mais rapidamente cresce

a fração da casca com o aumento da espessura da casca. Como o material da casca é

o Fe, onde a magnetização de saturação é maior do que a do núcleo, o mesmo efeito de

crescimento da magnetização, em nanopart́ıculas de núcleos menores, com a espessura da

casca é observado nas curvas à direita na Figura 4.6.
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Figura 4.6: No painel à direita temos o percentual volumétrico da casca como função da espessura da
casca, no painel à esquerda temos a magnetização da nanopart́ıcula do tipo SmCo5@Fe em função da
casca (δ). Valores de diâmetro indicados na figura.

Como pode ser visto, na Figura 4.6, para uma part́ıcula cujo núcleo tem diâmetro

de 2.5 nm e espessura da casca de δ = 1.0 nm, sua constituição é de aproximadamente 70%

na casca e apenas 30% no núcleo. Quando a espessura da casca é aumentada para δ = 4.0

nm, o percentual da casca é de aproximadamente 95% do volume total da part́ıcula,
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Figura 4.7: Relação do (BH)max para nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca com relação a espessura da
casca(δ). Os diâmetros do núcleo de SmCo5 estão indicados na figura.

apresentando um rápido crescimento na fração da casca. Para nanopart́ıculas com um

núcleo de diâmetro maior, D = 9.5 nm e uma casca de 1 nm de espessura, a casca

representa aproximadamente apenas 30% de seu volume total. Aumentando a espessura

da casca para 4.0 nm a fração da casca passa a representar cerca de 70% do volume

total da part́ıcula. O que mostra o crescimento da fração da casca muito mais lento para

nanopart́ıculas em que os núcleos possuem maior diâmetro.

Esse comportamento é refletido diretamente na magnetização da nanopart́ıcula, as

curvas do lado direito da Figura 4.6 mostram como a magnetização cresce em relação a

espessura da casca. Observa-se que a magnetização cresce muito mais rapidamente em

part́ıculas com núcleos de pequenos diâmetros. Como visto na Figura 4.6 no gráfico a

direita, para nanopart́ıculas com espessura da casca muito pequena e diâmetro do núcleo

maiores, por exemplo D = 9.5 nm, o valor da magnetização total da part́ıcula é próximo
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Tabela 4.1: (BH)max de nanopart́ıculas de SmCo5(D)@Fe(δ∗) e altura de 2.0 nm.
D (nm) δ∗ (nm) (BH)max (KJ/m3)

SmCo5(2.5 nm)@Fe(3.0 nm) 2.5 3.0 838.2
SmCo5(3.5 nm)@Fe(4.0 nm) 3.5 4.0 826.3
SmCo5(4.5 nm)@Fe(4.0 nm) 4.5 4.0 781.1
SmCo5(7.0 nm)@Fe(5.0 nm) 7.0 5.0 753.5
SmCo5(11.0 nm)@Fe(6.0 nm) 11.0 6.0 665.0
SmCo5(21.0 nm)@Fe(7.0 nm) 21.0 7.0 550.0

do valor da magnetização de saturação do SmCo5, µ0Ms = 1.07 T (ou MS = 0.852× 106

A/m). Se a casca for muito espessa e diâmetro do núcleo menores, por exemplo, D = 2.5

nm, a magnetização total da part́ıcula tende a se aproximar dos valores da magnetização

de saturação do Ferro, µ0Ms = 2.15 T (17× 106 A/m).

O resultado da Figura 4.6 é refletido no produto energético, para nanopart́ıculas

de SmCo5@Fe com diâmetros do núcleo variando desde 2.5 nm até 21.0 nm, espessuras

da casca δ variando de 1.0 a 8.0 nm, e altura de 2.0 nm.

Na Figura 4.7 apresentamos o comportamento do produto energético máximo,

(BH)max, em relação à espessura da casca para nanopart́ıculas compostas por núcleo de

SmCo5 com diâmetros de D = 2.5 nm, 3.5, 4.5, 7.0, 11 e 21 nm, revestido por uma casca

de Fe com espessura variando desde 1.0 até 8.0 nm, e altura fixa de 2.0 nm.

Observa-se na Figura 4.7, que o produto energético sempre cresce até uma determi-

nada espessura da casca, que chamaremos de espessura ideal δ∗, a partir desta espessura

δ∗ o produto energético diminui. O valor teórico máximo do produto energético para uma

nanopart́ıcula do tipo SmCo5(2.5 nm)@Fe(δ∗ = 3.0 nm) é (BH)max = 838.21 KJ/m3. Po-

demos observar que o produto energético da nanopart́ıcula de SmCo5(2.5 nm)@Fe(δ∗ = 3.0

nm) é 3.6 vezes maior do que o (BH)max de uma nanopart́ıcula pura de SmCo5. A Figura

4.7 mostra ainda que a espessura da casca de Fe que maximiza o produto energético para

nanopart́ıculas com o núcleo de SmCo5(2.5 nm) é δ∗ = 3.0 nm. Já para nanopart́ıculas

com diâmetros maiores, a espessura δ∗ também é maior. Os resultados da Figura 4.7 estão
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resumidos na Tabela 4.1.
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Figura 4.8: Relação do produto energético máximo com relação ao diâmetro do núcleo. (BH)max para
diferentes valores de diâmetro do núcleo e com espessura ideal δ∗ destacados no gráfico.

O comportamento do valor teórico máximo do produto energético (BH)max como

função da espessura da casca de Fe é uma função que apresenta um máximo em δ∗, que

muda a medida que o diâmetro do núcleo é alterado, ou seja, cada diâmetro do núcleo

possui uma espessura ideal (δ∗) que maximiza o (BH)max.

Na Figura 4.8, é apresentado como o produto energético (BH)max de nanopart́ıcu-

las de SmCo5(D)@Fe(δ∗), com altura de 2 nm, se comporta com relação ao diâmetro do

núcleo (D). Um ponto interessante é que quanto maior o diâmetro D do núcleo de SmCo5,

menor é o (BH)max. Nota-se que part́ıculas com núcleos menores apresentam um maior

produto energético. Por exemplo, uma nanopart́ıcula de SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5

nm) apresenta um produto energético máximo de 838.21 KJ/m3, que representa um au-

mento de aproximadamente 360% em relação ao valor do produto energético máximo

teórico para uma part́ıcula de SmCo5 isolada, que é aproximadamente 228 KJ/m3. No
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entanto, o melhor produto energético obtido para uma part́ıcula de SmCo5(D = 21.0

nm)@Fe(δ∗=7.0 nm) foi de 550.0 KJ/m3, que representa uma redução de aproximada-

mente 34% em relação a part́ıcula com diâmetro de núcleo menor.
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Figura 4.9: Relação do (BH)max com o diâmetro do núcleo de nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca
compostas por um núcleo de Fe revestidas com uma casca de SmCo5 com espessura fixa de δ = 0,5 nm.
O diâmetro do núcleo de Fe está indicado na figura.

Na Figura 4.9, mostramos o (BH)max no cenário em que o núcleo é um material

macio, Fe(D nm), e a casca é um material magneticamente duro, SmCo5(0.5 nm). Nesse

caso, as nanopart́ıculas de Fe(D)@SmCo5(0.5 nm) e altura de 2.0 nm mostram que em se

considerando a espessura da casca fixa, também existe um núcleo espećıfico que maximiza

o produto energético. Na Figura 4.9, a nanopart́ıcula que otimiza o produto energético

é Fe(13.5 nm)@SmCo5(0.5 nm) que possui (BH)max = 819.7 KJ/m3, aproximadamente

32% maior do que o da nanopart́ıcula Fe(3.5 nm)@SmCo5(0.5 nm).

Quando se compara os resultados das Figuras 4.8 e 4.9, com os resultados do

produto energético máximo de uma nanopart́ıcula do tipo núcleo@casca com geometria

esférica [40, 19], observamos grandes semelhanças no comportamento magnético entre os
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dois sistemas, mostrando que nanoestruturas bimagnéticas com geometria ciĺındrica po-

dem também ser fortes candidatas para a confecção de ı́mãs permanentes, apresentando

um aumento significativo no valor do produto energético máximo, equivalente a nanoes-

truturas bimagnéticas com geometria esférica [19].

Nas Figuras 4.8 e 4.9 temos o comportamento do (BH)max em relação ao diâmetro

do núcleo para diferentes sistemas. Na Figura 4.8 o sistema é formado por um núcleo de um

material magneticamente duro e revestido por uma casca de um material magneticamente

macio (SmCo5@Fe). Nota-se que o produto energético máximo é maior para pequenos

diâmetro de núcleo, e de acordo com a Figura 4.7, ele cresce até uma certa espessura

de casca (δ∗). Enquanto na Figura 4.9, temos a relação do (BH)max para o sistema do

tipo Fe@SmCo5, formado por um material macio no núcleo e um material duro na casca.

Foi observado para este tipo de sistema que o (BH)max pode ter o maior valor posśıvel

para diferentes diâmetros do núcleo apenas quando a espessura da casca é δ = 0.5 nm.

Já para valores superiores a este, observou-se que o (BH)max decresce a medida que

incrementamos a espessura da casca. O maior valor do (BH)max encontrado foi de 819.7

KJ/m3, e está associado a uma nanopart́ıcula de Fe@SmCo5, cujo núcleo tem diâmetro

de 13.5 nm e espessura de 0.5 nm. Nota-se ainda, de acordo com a Figura 4.9, que o

produto energético máximo pode ser maior para grandes de diâmetro do núcleo de Fe, ao

contrário do que observamos na Figura 4.8, no qual o produto energético é maior para

valores menores de diâmetro do núcleo de SmCo5.

Comparando-se o maior valor obtido do produto energético máximo para os dois

tipos de sistemas, Fe@SmCo5 e SmCo5@Fe, pode-se observar de acordo com as Figuras

4.7 e 4.8 que os valores do (BH)max são relativamente próximos um do outro para os dois

sistemas. Em ambos os casos, o maior valor encontrado foi de aproximadamente ≈ 820

KJ/m3, mostrando que os dois sistemas são equivalentes. Todavia, se as nanopart́ıculas

possuem praticamente o mesmo (BH)max e considerando o alto custo do SmCo5, material

das terras-raras, comparado com o de Fe, do ponto de vista econômico parece ser mais

viável o imã que possui mais Fe em detrimento do SmCo5.
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Sendo assim, analisando o percentual volumétrico do SmCo5, observamos que uma

menor quantidade de SmCo5 está presente no sistema SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(δ =

4.0 nm), já que o núcleo representa apenas 9.26% do volume total da nanopart́ıcula.

Enquanto no sistema Fe(D = 13.5 nm)@SmCo(δ = 0.5 nm), o material que constitui a

casca (SmCo5) representa 13.32% do volume total da part́ıcula, mostrando assim que uma

menor quantidade do material terra-rara é necessário para produzir um produto energético

da ordem de 820 KJ/m3, quando o sistema é do tipo SmCo5@Fe.

4.2.2 Nanopart́ıculas ciĺındricas de SmCo5@CoFe2

Será mostrado agora o comportamento do produto energético máximo para uma

nanopart́ıcula bimagnética do tipo núcleo@casca de núcleo constitúıdo de SmCo5 revestido

por uma casca de CoFe2.

Como foi visto, na Tabela 3.1, o Fe e o CoFe2 são considerados materiais ferro-

magnéticos macios. Embora tenham as constantes de anisotropia (K) e magnetização

de saturação (MS) de mesma ordem, a grande diferença está na constante de troca A

(AFe = 25 × 10−12 J/m e ACoFe2 = 1.9 × 10−12 J/m). Como podemos observar, a cons-

tante de troca AFe é aproximadamente 13 vezes maior do que ACoFe2 . Essa caracteŕıstica

da constante de troca ACoFe2 vai ser refletida no alto produto energético (BH)max das

nanopart́ıculas de SmCo5@CoFe2.

Observa-se, na Figura 4.10, que o produto energético também cresce até uma

certa espessura da casca (δ∗), à medida que variamos o diâmetro do núcleo e a espessura

da casca. Porém, observa-se que a espessura do máximo valor do produto energético é

menor quando comparada à espessura ideal para uma casca de Fe (Figura 4.7) no sistema

SmCo5@Fe. Essa diferença está associada ao material constituinte da casca no sistema

SmCo5@CoFe2.

O aumento do diâmetro total da nanopart́ıcula faz com que cresça o número de

momentos magnéticos na superf́ıcie e, consequentemente, os momentos magnéticos re-

duzem a energia magnética de troca por perda de vizinhos. Nesse caso, a redução da
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Figura 4.10: Relação do (BH)max com a espessura da casca, para uma nanopart́ıcula bimagnética do
tipo núcleo@casca formada por um núcleo de SmCo5 revestida com uma casca de CoFe2.

energia de troca faz com que o CoFe2 torne-se ainda mais suscept́ıvel ao campo dipolar

do núcleo, contrário aos momentos sobre o eixo y, além do campo externo no quadrante

demagnetizante (−Hx̂).

Na Figura 4.10 se vê a relação do produto energético máximo para uma nano-

part́ıcula do tipo SmCo5@CoFe2 com diâmetro do núcleo de 2.5, 3.5, 4.5, 7.5, 9.5 e 11.5

nm, com espessura variando desde 0.5 nm até 2.5 nm, e altura fixa em 2.0 nm. O maior

valor encontrado para o (BH)max no sistema SmCo5@CoFe2 foi de 761.13 KJ/m3, e está

associado a um diâmetro do núcleo de 2.5 nm e uma espessura ideal de δ∗ = 1.5 nm.

Na Figura 4.11 é apresentada a comparação do produto energético máximo com

relação a espessura da casca para dois tipos de nanopart́ıcula, SmCo5(D=2.5 nm)@Fe(4.0

nm) e SmCo5(D=2.5 nm)@CoFe2(1.5 nm), que estão associadas as nanopart́ıculas que

apresentaram o maior valor posśıvel no produto energético máximo. Fica evidente que
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Figura 4.11: Relação do (BH)max com a espessura da casca, para nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo
SmCo5(D= 2.5 nm)@Fe(δ) e SmCo5(D=2.5 nm)@CoFe2(δ).

o alto produto energético em sistemas nanoestruturados, não é função exclusiva da ani-

sotropia e da magnetização de saturação, depende também da energia de troca e dos

parâmetros geométricos.

4.2.3 Nanopart́ıculas ciĺındricas de FePt@CoFe2 e FePt@Fe

Como pode ser visto na Tabela 3.1, o material FePt é considerado um material fer-

romagnético duro, apesar de sua anisotropia, K(FePt) = 6.6×106 KJ/m3, ser muito menor

do que a do SmCo5, (K(SmCo5) = 17 × 106 KJ/m3). Embora não seja tão duro quanto

o SmCo5, o material FePt possui uma magnetização de saturação, µ0MS(FePt) = 1.43 T,

maior do que a do SmCo5, µ0MS(SmCo5) = 1.07 T. Contudo, contrário a intuição, essa

pequena diferença no valor da magnetização de saturação MS, dependendo dos parâmetros

magnéticos, pode fazer com que a FePt seja um núcleo melhor do que o SmCo5.
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Figura 4.12: Relação do (BH)max com a espessura da casca, para nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo
FePt(D= 2.5 nm)@Fe(δ) e FePt(D=2.5 nm)@CoFe2(δ).

Será apresentado na Figura 4.12, a relação do produto energético máximo em

função da espessura da casca, para um sistema do tipo núcleo@casca formado por um

núcleo de um material magneticamente duro, o FePt, revestido por uma casca de um

material magneticamente macio, podendo ser Fe ou CoFe2.

Como visto anteriormente na Figura 4.11 o comportamento da casca de Fe ou de

CoFe2 continua o mesmo. A energia de troca do Fe prevalece sobre a CoFe2 e o classifica

como melhor para o alto produto energético.

Comparando-se os resultados para núcleos duros FePt e SmCo5, observamos que

os dois apresentam valores do alto produto energético bem próximos um do outro, e o

ganho do (BH)max também acontece para núcleos de diâmetros menores, e cresce até

uma espessura de casca ideal δ∗. Porém, o sistema formado por FePt@CoFe2 apresentou

um maior valor do produto energético máximo quando comparado aos outros sistemas (
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SmCo5@CoFe2 e SmCo5@Fe). Uma nanopart́ıcula de FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5

nm) apresentou um (BH)max de 846.43 KJ/m3, que é maior do que os valores encontrados

na Tabela 4.1 para o sistema SmCo5@Fe. Observamos então que o sistema composto por

um núcleo de FePt apresenta melhores resultados quando comparado ao sistema com

núcleo de SmCo5, em termos de valores de produto energético máximo, e levando em

conta que o SmCo5 é um material terra-rara, o FePt pode ser uma boa alternativa na

confecção de ı́mãs permanentes, quando temos um sistema do tipo FePt@CoFe2.

Na Figura 4.13 encontram-se as curvas de histerese magnética para respectivas

nanopart́ıculas que apresentam o valor máximo do alto produto energético, FePt(2.5

nm)@CoFe2(1.5 nm) e FePt(2.5 nm)@Fe(1.5 nm) e altura de 2 nm. Como pode ser

visto na Figura 4.13, a nanopart́ıcula de FePt(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 2.5 nm) apresenta

uma curva de histerese basicamente quadrada e a reversão da magnetização é coerente,

onde os momentos magnéticos se invertem totalmente de um sentido para outro. Esta

part́ıcula apresenta um campo coercivo de µ0Hc = 2.1 T. Enquanto a nanopart́ıcula de

FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5 nm) apresenta uma reversão da magnetização não

coerente, e um campo coercivo de aproximadamente µ0Hc = 1.5 T. Embora o campo

coercivo da nanopart́ıcula FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5 nm) seja menor, do que o

da nanopart́ıcula FePt(D = 2.5nm)@Fe(δ = 2.5 nm), seu maior valor de magnetização de

saturação lhe garante um (BH)max maior.

4.2.4 Comparação dos núcleos de FePt e SmCo5 e cascas de Fe

e CoFe2

Na Figura 4.14, é mostrado como o produto energético máximo se comporta com

relação à espessura da casca para nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca,

para diferentes diâmetros do núcleo, nas seguintes configurações: FePt@CoFe2, FePt@Fe,

SmCo5@CoFe2 e SmCo5@Fe, todas com a altura fixa de 2.0 nm. Na Figura 4.14, o gráfico

do lado esquerdo mostra o (BH)max para nanopart́ıculas com diâmetro do núcleo de

2.5 nm, e o gráfico da direta para nanopart́ıculas com diâmetro do núcleo de 3.5 nm,
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Figura 4.13: Curvas de histerese magnética para nanopart́ıculas bimagnéticas do tipo núcleo@casca,
com um núcleo de FePt com diâmetro de 2.5 nm, revestido por uma casca de Fe e CoFe2 com espessura
de 2.5 e 1.5 nm, respectivamente.

constitúıdas por um núcleo de SmCo5 ou FePt, revestidos por uma casca Fe ou CoFe2.
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Figura 4.14: Nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca, no gráfico da esquerda o diâmetro do núcleo é de

2.5 nm, na Figura da direita o diâmetro é de 3.5 nm. As configurações são do tipo: FePt(D = 2.5(ou 3.5)

nm)@Fe(δ) (curva preta), FePt(D = 2.5(ou 3.5) nm)@CoFe2(δ) (curva vermelha), SmCo5(D = 2.5(ou

3.5) nm)@Fe(δ) (curva verde) e SmCo5(D = 2.5(ou 3.5) nm)@CoFe2(δ) (curva azul).

Como podemos ver, da Figura 4.14, em ambos os casos que o produto energético

cresce a medida que incrementamos a espessura da casca. Porém, só até um certo valor

de espessura cŕıtica (δ∗), depois disso o (BH)max pode se tornar até menor que o valor

do produto energético para as nanopart́ıculas de SmCo5 e FePt isoladas. Observamos

um maior produto energético para a nanopart́ıcula de FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5

nm) ((BH)max = 846.43 KJ/m3), mostrando que núcleos menores, produzem um produto

energético maior em comparação a núcleos maiores. Outro fato interessante é que para as

part́ıculas revestidas com CoFe2 o produto energético máximo se torna maior quando o

núcleo é de FePt, e para núcleos de SmCo5 os maiores valores do (BH)max ocorrem para

part́ıculas revestidas por uma casca de Fe.

Na Figura 4.15, é apresentada uma curva de histerese magnética de uma nanopar-

t́ıcula bimagnética do tipo núcleo@casca, constitúıda por um núcleo de SmCo5 com diâ-

metro de 3.5 nm e revestido por uma casca de Fe com espessura de 4.0 nm, e altura de 2.0

nm. Pode-se observar pela curva da Figura 4.10 que a nanopart́ıcula de SmCo5(D = 3.5

nm)@Fe(δ = 4.0 nm) apresenta uma reversão da magnetização não coerente, surgindo

estados intermediários antes que a magnetização inverta completamente. Esta part́ıcula
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apresentou um campo coercitivo de aproximadamente µ0Hc = 1.6 T, bem próximo do

valor do campo coercivo encontrado para uma part́ıcula de FePt(D = 2.5nm)@CoFe2(δ =

1.5 nm), que é de aproximadamente µ0Hc = 1.5 T.
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Figura 4.15: Curva de histerese magnética para uma nanopart́ıcula bimagnéticas do tipo núcleo@casca,
com um núcleo de SmCo5 com diâmetro de 3.5 nm, revestido por uma casca de Fe com espessura de 4.0
nm.

4.3 Efeitos da espessura da casca no (BH)max

Na Figura 4.16 é apresentado o impacto da espessura da casca no campo de re-

versão da magnetização µ0HR (curva em azul) e no campo cŕıtico H∗ = µ0Ms/2 (curva

em vermelho), onde ocorre o produto energético máximo. Considera-se a nanopart́ıcula

SmCo5(D = 3.5nm)@Fe(δ) com altura fixa de 2.0 nm.

Como pode ser visto na Figura 4.16, os resultados mostram que no regime em

queH∗ < µ0HR o valor do produto energético máximo sempre cresce à medida que incre-

mentamos a espessura da casca de Fe. Porém, no regime de campo em que µ0HR é menor

que µ0Ms/2, o valor teórico máximo obtido do (BH)max decresce conforme aumenta-se a
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espessura da casca. Com isso, observando a Figura 4.7 e a Figura 4.14 no lado direito,

conclúı-se que existe um valor limite para a espessura da casca δ∗, no qual se pode obter

o maior valor posśıvel para o produto energético máximo de uma nanopart́ıcula do tipo

SmCo5@Fe.
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Figura 4.16: Relação do campo de reversão µ0HR e do campo cŕıtico µ0Ms/2 em função da casca, para
uma nanopart́ıcula de SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(δ), com espessura da casca variando de 0 a 6,0 nm.

Na Figura 4.17, são mostradas as curvas de B x H no quadrante desmagnetizante

para nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca, para diferentes diâmetros de núcleos, sejam

eles de SmCo5 ou FePt, revestidos com cascas de Fe ou CoFe2, com espessuras de 4.0

nm e 1.5 nm, respectivamente. Para tais nanopart́ıculas os valores dos campos cŕıticos

dos produtos energéticos máximos são H∗ = µ0Ms/2 ≈ 0.9 T para a nanopart́ıcula de

SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 4.0 nm), H∗ = µ0Ms/2 ≈ 1.0 T para a nanopart́ıcula de

FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5 nm). As regiões sombreadas indicam as áreas que

correspondem ao maior valor do produto energético máximo, vemos que a área em preto

é ligeiramente maior que à área em vermelho.
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Figura 4.17: Quadrante desmagnetizante de nanopart́ıculas do tipo FePt(D = 2.5 nm)@CoFe2(δ = 1.5
nm) e SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 4.0 nm). As regiões sombreadas indicam as áreas que correspondem
ao produto energético máximo (BH)max.

Como foi visto, nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca constitúıdas por um núcleo

de um material magneticamente duro, como é o caso do SmCo5 ou FePt, acopladas a uma

casca de Fe ou CoFe2, podem apresentar um aumento expressivo no valor do produto

energético máximo em relação a nanopart́ıculas isoladas, isso quando o valor da espessura

da casca é menor que a espessura cŕıtica (δ < δ∗). No entanto, para espessuras maiores,

ou seja δ > δ∗, o produto energético pode diminuir consideravelmente, chegando até

em alguns casos se tornar menor que o produto energético de nanopart́ıculas isoladas.

Observamos que os valores do produto energético máximo teórico concordam com os

valores obtidos pelo método numérico usado, isto até o regime de campo H∗ < µ0HR,
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em que a reversão da magnetização se dá por rotação coerente. No regime de H∗ >

µ0HR o modelo teórico prevê um aumento do produto energético máximo a medida que

aumentamos a espessura da casca, porém o modelo numérico que leva em conta a interação

dipolar entre o núcleo e a casca mostra uma redução do produto energético máximo.

Na Figura 4.18 é mostrada a diferença entre os dois modelos, em que a curva

vermelha (com ćırculos vazios) representa o modelo teórico e a curva em preto (ćırculos

preenchidos) representa o modelo numérico. Observa-se que o produto energético para

nanopart́ıculas do tipo SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(δ), cresce conforme aumentamos a es-

pessura da casca, isto no regime de δ < δ∗. No entanto, no regime de δ > δ∗, há uma

divergência entre os dois modelos. O modelo teórico apresenta sempre um aumento no

(BH)max a medida que aumentamos a espessura da casca, e o modelo numérico mostra

uma diminuição do produto energético no regime de H∗ > µ0HR. Isto está associado ao

modelo teórico não levar em consideração a interação dipolar entre o núcleo e a casca, ao

contrário do modelo numérico que considera a interação dipolar do núcleo sobre a casca.

Essa interação pode favorecer algumas fases magnéticas intermediárias na curva de des-

magnetização, resultando em uma diminuição na magnetização média total da part́ıcula,

e assim, antecipando a reversão da magnetização, provocando assim uma diminuição no

valor do produto energético máximo.

4.4 Efeitos da altura no (BH)max

Embora tenha sido considerado, até aqui, nanopart́ıculas ciĺındricas do tipo nú-

cleo@casca com altura fixa em 2 nm, nossos resultados mostram que o produto energético

de nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca ciĺındricas varia quando a partir de um certo valor

da altura h.

A Figura 4.19 apresenta os resultados para nanopart́ıculas de SmCo5(D = 2.5

nm)@Fe(3.5 nm) e SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(4.0 nm), com alturas variando de 1 a 10 nm.

Os resultados na Figura 4.19 mostram que há uma suave redução do produto energético
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Figura 4.18: Produto energético máximo de nanopart́ıculas núcleo@casca SmCo55@Fe com núcleo de
diâmetro 3.5 nm e espessura da casca variando de 0 nm a 6 nm. As curvas com os śımbolos preenchidos
corresponde ao modelo teórico levando em conta a interação dipolar entre o núcleo e a casca.

e que a partir de uma certa altura o (BH)max sofre uma queda abrupta. Foi observado

que a redução no valor do produto energético máximo com relação à altura, como visto

na Figura 4.19, também acontece para outros valores de diâmetros do núcleo e espessuras

da casca. Essa redução no valor do (BH)max à medida que aumentamos a altura está

associada aos efeitos do campo dipolar.

À medida que se aumenta a altura da nanopart́ıcula ciĺındrica, cresce também

a área lateral da nanopart́ıcula. No sistema em estudo estamos considerando que os

campos de anisotropia estão ao longo do eixo x. Como consequência, há uma tendência

da magnetização estar no plano xy, o que resulta em uma carga de superf́ıcie σ = M̂.n̂.

Conforme a área lateral aumenta, cresce também a carga magnética de superf́ıcie. Uma

alternativa para atenuar o aumento da carga de superf́ıcie é tirar a magnetização do plano

xy, como pode ser visto na Figura 4.20.

Na Figura 4.20 pode-se ver os mapas com o perfil da magnetização de uma nano-

part́ıcula de SmCo5, no plano xy, cujo núcleo possui diâmetro de 3.5 nm, revestida com

uma casca de Fe com 4.0 nm de espessura para diferentes valores de altura. Na Figura
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Figura 4.19: Relação do produto energético máximo em função da altura de nanopart́ıculas bimagné-
ticas do tipo SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(3.5 nm) e SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(4.0 nm). Campo externo e
anisotropia ao londo do eixo x .

4.20(a) temos o perfil da magnetização para uma nanopart́ıcula com altura de 2.0 nm, na

Figura 4.20 (b), a altura da nanopart́ıcula é de 10.0 nm. Em ambos os casos, o núcleo de

SmCo5(D = 3.5 nm) mantém sua magnetização no plano da nanopart́ıcula, como podemos

observar de acordo com a barra de cores abaixo de cada Figura, que mostra a inclinação

dos momentos magnéticos em graus com relação ao eixo z da nanopart́ıcula. Nota-se que

quando aumentamos a altura da nanopart́ıcula o perfil da magnetização muda, e surge

uma leve inclinação dos momento magnéticos com relação ao plano xy. Observa-se que

para uma altura de 2.0 nm, a magnetização da part́ıcula se mantém no plano xy da

mesma, e quando aumentamos a altura até 10 nm, observamos uma pequena mudança

no perfil da magnetização na casca de Fe, onde os momentos magnéticos apresentam uma

leve inclinação nas bordas da casca de Fe. Com isso, se pode associar a redução do pro-

duto energético máximo (BH)max a essa pequena mudança no perfil da magnetização, pois

essa leve inclinação da magnetização com relação ao eixo z nas extremidades da part́ıcula,
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Figura 4.20: Perfil da magnetização para uma nanopart́ıcula de SmCo5(D = 3.5 nm)@Fe(4.0 nm). Em
(a) altura da nanopart́ıcula é de 2.0 nm, em (b) altura da nanopart́ıcula é de 10.0 nm. A barra de cores
indica o ângulo em graus que os momentos magnéticos fazem com relação ao eixo z da nanopart́ıcula.

ocasiona uma redução da magnetização média total da nanopart́ıcula, já que uma parte

dos momentos magnéticos estão apontando na direção negativa do eixo z, e outra parte

aponta na direção positiva do mesmo eixo, e como vimos, o produto energético máximo é

diretamente proporcional a magnetização da nanopart́ıcula, (BH)max = µ0M2
s

4
.

4.5 Eixos de anisotropias ao longo da direção ẑ

Uma outra geometria de interesse é a situação em que os polos magnéticos estão

localizados nas faces do cilindro, conforme a Figura 4.21. Essa geometria é a mais comum

em ı́mãs permanentes. Uma das razões se deve ao fato de que, próximo às faces, o campo

é mais uniforme. Nesse caso, tanto os eixos de anisotropia como o campo externo H estão

ao longo do eixo ẑ.

Como foi visto anteriormente, o produto energético máximo pode sofrer grande

influência de fatores geométricos como o diâmetro do núcleo, a espessura da casca, e

também da altura da nanopart́ıcula. Nos casos anteriores analisamos o comportamento

do produto energético máximo com os campos de anisotropia e campo externo no plano

xy da nanopart́ıcula.
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Figura 4.21: Representação esquemática de um sistema bimagnético, contendo um núcleo de raio Rn,
uma casca de raio Rc e espessura δ, e o sistema núcleo@casca possui altura d. Os eixos de anisotropia do
núcleo e da casca estão ao longo do eixo z

É observado como se comporta o (BH)max em uma situação em que o campo ex-

terno Hex usado para saturar a amostra e os campos de anisotropia da nanopart́ıcula estão

ao longo do eixo z. Conforme a Figura 4.21, o eixo de fácil magnetização da nanopart́ı-

cula está na direção ẑ, e o campo externo está orientado de forma a ficar perpendicular

ao plano da amostra.

Essa geometria gera alta densidade de carga magnética superficial, σ = M̂.n̂, se a

área da face é grande comparada com a área lateral. Sendo assim, para nanopart́ıculas com

a área lateral pequena, comparada com a área das faces, é esperado que o campo de inte-

ração dipolar atue no sentido de reverter a magnetização para o plano da nanopart́ıcula,

o que favorece a diminuição do campo de reversão da magnetização e consequentemente

diminui o alto produto energético.

Foi observado que, quando o campo externo e as anisotropias, do núcleo e da

casca, estão na direção ẑ de uma nanopart́ıcula de SmCo5(D=2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm), o
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produto energético máximo também é uma função crescente com a altura. Todavia, esse

função também apresenta um valor máximo, a partir do qual o (BH)max diminui.
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Figura 4.22: Quadrante desmagnetizante para nanopart́ıculas do tipo SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5
nm), com alturas de h=2.0nm, 5.0 nm, 8.0 nm e 10.0 nm. As regiões sombreadas indicam as áreas que
correspondem ao produto energético máximo (BH)max.

Na Figura 4.22 são apresentadas as curvas de B×H no quadrante desmagnetizante

para nanopart́ıculas do tipo SmCo5(D=2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm), para diferentes valores

de altura, h = 2.0 nm, h = 5.0 nm, h = 8.0 nm e h = 10.0 nm. O campo magnético

externo foi aplicado no eixo z da nanopart́ıcula (perpendicular ao plano xy) até saturar

toda á amostra, e com o eixo de fácil magnetização da part́ıcula ao longo da direção z.

Observa-se que o produto energético (BH)max, para h = 2.0 nm, é praticamente metade

do (BH)max para a nanopart́ıcula com h = 8.0 nm. Na Figura 4.22 a curva preta está

associada a uma part́ıcula com h = 8.0 nm, a curva azul a uma altura de h = 5.0 nm e a

curva vermelha está associada a uma part́ıcula com h = 2.0 nm.
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Figura 4.23: O painel da esquerda apresenta o perfil da magnetização para uma nanopart́ıcula de

SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm) com altura h = 8.0 nm. A barra de cores indica o ângulo em

graus que os momentos magnéticos fazem com relação ao plano xy da nanopart́ıcula. O painel da direita

apresenta, esquematicamente, a magnetização do núcleo de SmCo5 e as linhas do campo dipolar do núcleo

sobre a casca de Fe

A part́ıcula com maior altura mantém um alto valor do produto energético má-

ximo, da ordem de 835.5 KJ/m3, comparável ao produto energético para pequenas alturas

quando o campo magnético externo e à anisotropia estão no plano da nanopart́ıcula, ao

longo do eixo x. Já para part́ıculas com alturas menores, o valor teórico do produto

energético decresce. Uma nanopart́ıcula do tipo SmCo5(D=2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm)

apresenta uma fase magnética uniforme no ponto onde ocorre o produto energético má-

ximo (H = µ0MS/2), ponto preto da curva preta da Figura 4.22.

Na Figura 4.23, o painel da esquerda apresenta o perfil de magnetização, no plano

yz central da nanopart́ıcula, em x = 0, da nanopart́ıcula de SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ =

3.5 nm) com altura de h = 8.0 nm. O código de barra de cores mostra o ângulo com o

plano [0,1,1], enquanto o painel da direita apresenta, esquematicamente, a magnetização

do núcleo de SmCo5 e as linhas do campo dipolar do núcleo sobre a casca de Fe. Como
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pode-se ver, os momentos magnéticos do núcleo de SmCo5 estão no plano, em virtude

de sua alta anisotropia. Enquanto os momentos magnéticos do Fe, devido à sua baixa

anisotropia e ao campo dipolar do núcleo na casca, nos quatro cantos mais externos, já

possuem uma pequena componente saindo do plano.
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Figura 4.24: Relação do produto energético máximo como função da altura para nanopart́ıculas do

tipo SmCo5(D = 2.5nm)@Fe(δ = 3.5nm), com os eixos de anisotropia e campo externo na direção ẑ.

Na Figura 4.24 é apresentado a curva de (BH)max como função da altura para

nanopart́ıcula de SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm). Como se pode ver também, nessa

geometria, existe uma altura ótima que maximiza o alto produto energético. Considerando

a nanopart́ıcula de SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm), a altura de 8.0 nm produz a

melhor performance, com o (BH)max = 835.4 KJ/m3. A partir de h = 8.0 nm o (BH)max

sofre uma pequena diminuição e a partir deste ponto, ele satura no valor próximo do valor

teórico.

Foi observado para alturas menores que a fase magnética no ponto que maximiza o

produto energético não é uma fase uniforme, os momentos magnéticos da casca tendem a se

organizar de maneira a estarem inclinados em relação ao eixo z da nanopart́ıcula, fazendo
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com que existam componentes da magnetização no plano xy da part́ıcula, diminuindo

assim a magnetização média da estrutura, e consequentemente diminuindo o (BH)max.

4.6 Conclusões

O produto energético máximo (BH)max é a propriedade f́ısica que define se deter-

minado material magnético é viável como imã permanente. Em geral, materiais de alta

performance como imãs permanentes possuem alta anisotropia e alta magnetização de

saturação.

Estudos mostram que a combinação de dois materiais podem ampliar o produto

energético máximo. Nesse contexto, apresentamos uma análise do (BH)max em nanopar-

t́ıculas ciĺındricas do tipo núcleo@casca constitúıdas por materiais ferromagnéticos duros,

que possuem anisotropia alta, e por materiais macios, que possuem anisotropia baixa e

alta magnetização de saturação. Entre as combinações duro@macio e macio@duro, consi-

deramos os materiais duros (SmCo5 e FePt) e macios (Fe e CoFe2). Todavia, em materiais

magnéticos nanoestruturados, devido a interação dipolar, os parâmetros geométricos são

extremamente relevantes.

Os resultados mostram que essas combinações são extremamente promissoras. Por

exemplo, uma nanopart́ıcula de SmCo5(D = 2.5 nm)@Fe(δ = 3.5 nm), com altura de

2.0 nm, apresenta um produto energético máximo de 838.21 KJ/m3, que representa um

aumento de aproximadamente 360% em relação ao valor do produto energético máximo

teórico para uma part́ıcula de SmCo5 isolada, que é aproximadamente 228 KJ/m3.

Foi mostrado também que no caso de nanopart́ıculas do tipo duro@macio, quanto

menor for o núcleo mais eficiente é o produto energético máximo. Além disso, foi visto

que os resultados dependem das dimensões f́ısicas, como por exemplo, diâmetro do núcleo,

espessura da casca e altura das nanopart́ıculas.

E se forem considerados materiais com os eixos de anisotropia ao longo do eixo z,

as estruturas do tipo núcleo@casca podem apresentar considerável ganho no alto produto
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energético (BH)max. Resultados indicam que o (BH)max cresce com a altura da nanopar-

t́ıcula, mas também existe um limiar de altura, a partir da qual o alto produto energético

diminui.



Caṕıtulo 5

Conclusões e perspectivas

Apresentou-se neste trabalho um estudo teórico de nanopart́ıculas bimagnéticas

do tipo núcleo@casca com geometria ciĺındrica para diferentes materiais magnéticos.

Foram analisadas nanopart́ıculas compostas por materiais magneticamente duros,

com alta anisotropia, e macios, com baixa anisotropia e, em geral, alta magnetização de

saturação. Foram consideradas as seguintes geometrias: duro@macio e macio@duro, onde

os materiais considerados duros foram o SmCo5 e o FePt; e os materiais ferromagnéticos

macios foram o CoFe2 e o Fe.

Os resultados se mostraram muito promissores com relação aos valores obtidos

teoricamente do produto energético máximo (BH)max, medida principal na caracterização

de ı́mãs permanentes.

Como mostrado no Caṕıtulo 2, o valor do produto energético máximo (BH)max

é medido a partir da área do maior retângulo feito no quadrante desmagnetizante da

curva B × H. Essa medida informa a performance de um material magnético para ı́mã

permanente, e mede quanto de campo magnético oposto à magnetização suporta sem que

reverta.

Os resultados indicam que o produto energético máximo (BH)max pode ser melho-

rado de maneira significativa neste tipo de sistema. O (BH)max pode ser manipulado de

acordo com os parâmetros geométricos e pela escolha adequada dos materiais constituintes

70
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da nanopart́ıcula.

Analisou-se algumas combinações com diferentes materiais magnéticos para formar

uma part́ıcula do tipo núcleo@casca. E observou-se que com a escolha adequada dos

materiais constituintes da casca e do núcleo, o produto energético pode ser beneficiado

significativamente. Nanopart́ıculas bimagnéticas formadas por um núcleo de material

magneticamente duro, que possui alta anisotropia K, como é o do SmCo5 e do FePt

revestidos por uma casca de material magneticamente macio, com alta magnetização de

saturação MS, como o Fe e o CoFe2, se mostraram bastante promissoras, apresentando

altos valores de (BH)max.

Mostrou-se que o produto energético pode ter um aumento expressivo quando au-

mentamos a espessura da casca (δ), e que isso está diretamente relacionado ao aumento

da magnetização da part́ıcula. Porém, este ganho do produto energético tem um limite,

e acontece apenas para certos valores de espessura da casca (somente quando δ < δ∗).

Foi visto também que o ganho no produto energético se mostrou mais promissor para

part́ıculas com núcleo de pequenos diâmetros. Por exemplo, em part́ıculas com diâmetro

de D = 2.5 nm, o produto energético teórico tem valores da ordem de 846 KJ/m3, para

um núcleo de FePt, revestido com uma casca de CoFe2 de 1.5 nm de espessura. Já para

núcleos de SmCo5, o maior valor encontrado do (BH)max foi da ordem de 838 KJ/m3,

e está associado a uma casca de Fe com espessura de 3.5 nm, com altura de 2.0 nm em

ambos os casos. Um fato interessante é que o produto energético para nanopart́ıculas

constitúıdas por núcleos de SmCo5 se mostrou mais expressivo quando revestidos com

cascas de Fe. Enquanto que part́ıculas com núcleos de FePt apresentaram melhores re-

sultados do (BH)max para cascas de CoFe2, e que as espessuras ideais (δ∗) para as cascas

de CoFe2 são sempre menores do que as espessuras para as cascas de Fe.

Nanopart́ıculas com diâmetros maiores, como por exemplo, diâmetros de 5.5, 7.0,

9.0, 11.0 e até mesmo 21.0 nm, também mostraram um aumento no valor do produto

energético, porém de maneira mais sutil em relação às part́ıculas com núcleos de menores

diâmetros.
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Foi mostrado ainda que nanopart́ıculas do tipo núcleo@casca, podem apresentar

uma redução do campo coercivo, e isto pode ser um fator desinteressante quando es-

tamos tratando de ı́mãs permanentes, pelo fato de um ı́mã permanente necessitar ser

estável magneticamente mesmo na presença de altos campos magnéticos desmagnetizan-

tes. Além disso, a redução da coercividade implica também na diminuição do produto

energético máximo das nanopart́ıculas. Um dos fatores que ocasionam a redução da co-

ercividade é o campo dipolar produzido pelo núcleo sobre a casca, que fica contrário à

magnetização da casca em algumas regiões, e isto somado ao campo magnético externo

no quadrante desmagnetizante, favorece uma antecipação na reversão da magnetização e

como consequência, ocasiona a redução do campo coercitivo.

Observou-se também o comportamento do produto energético máximo com relação

à altura (h) da nanopart́ıcula. Nota-se que quando a rota do campo aplicado e dos

eixos de anisotropia está ao longo da direção x̂ da nanopart́ıcula, o produto energético

decresce à medida que aumentamos a altura da estrutura. Isto está associado ao fato de

que quando crescemos a altura da nanopart́ıcula, consequentemente estendemos a área

lateral da part́ıcula, e isso faz com que cresça também uma carga magnética de superf́ıcie

(σ = M̂.n̂), que retira parte da magnetização do plano xy da nanopart́ıcula.

Já no caso em que a rota de aplicação do campo externo e o campo de anisotropia

está na direção ẑ, foi observado que o produto energético cresce conforme aumentamos

a altura da nanopart́ıcula, mas isto só até um certo valor, a partir do qual o (BH)max

diminui. Quando os eixos de fácil magnetização e o campo externo estão ao longo do eixo

z da nanopart́ıcula, a magnetização da part́ıcula tende também a estar na mesma direção.

Com isso, surge uma alta densidade de cargas magnéticas de superf́ıcie (σ = M̂.n̂), que

favorece com que a magnetização permaneça no eixo z, quando a área das faces é grande,

comparada com a área lateral da nanopart́ıcula.

Mostrou-se também que o entendimento a respeito da interação do campo dipolar

entre o núcleo e a casca, é extremamente importante para uma melhor otimização do

produto energético máximo. O campo dipolar do núcleo sobre a casca atua de modo
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a formar alguns estados magnéticos intermediários ao longo da curva de magnetização,

fazendo com que no ponto onde o produto energético é máximo, quando H = µ0MS/2, a

magnetização média sofra uma redução, e isto ocasiona também uma diminuição no valor

do produto energético máximo.

Como futuras perspectivas, queremos analisar o comportamento de sistemas mag-

néticos do tipo núcleo@casca com outros tipos de materiais magnéticos, de maneira a

conseguirmos cada vez mais uma otimização do produto energético máximo. Investigar

também o comportamento do produto energético máximo de modo mais profundo, quando

os campos de anisotropia e o campo externo estão ao longo do eixo z da nanopart́ıcula,

de forma a fazer uma análise do campo dipolar do núcleo sobre a casca neste tipo de ge-

ometria. Pois, o campo dipolar tem um papel importante quando tratamos de materiais

magnéticos nanoestruturados e quando existe interação entre dois materiais diferentes.
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