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Resumo

Usando simulagdes atomisticas, foi investigado o transporte e a aniquilagdo de skyrmions
interagindo com centros de aprisionamento em formato de funil sob uma corrente de spins
polarizados aplicada perpendicularmente ao seu eixo. Descobriu-se que o transporte sem
aniquilacdo é possivel em correntes baixas, quando o movimento é dominado por interacdes
skyrmion-skyrmion e os skyrmions empurram uns aos outros através da abertura do funil. A
aniquilacdo dos skyrmions ocorre para correntes mais altas quando os skyrmions na metade
superior da amostra exercem pressao sobre os skyrmions na metade inferior da amostra devido
a corrente aplicada. Ao interagir com a parede do funil, os skyrmions sofrem uma reducéo de
tamanho que facilita sua passagem pela abertura do funil. Foram encontradas cinco fases em
funcdo da corrente aplicada e do tamanho da abertura do funil: (i) estatica, (ii) transporte sem
aniquilacéo, (iii) transporte com aniquilagdo, (iv) aniquilagdo completa e (v) uma fase estatica
reentrante que ocorre apenas para aberturas muito estreitas. Os resultados desta pesquisa
fornecem informacGes Uteis sobre como controlar o transporte de skyrmions usando matrizes
de funil, delineando regimes nos quais o transporte de skyrmions é possivel, bem como as
condigdes sob as quais ocorre a aniquilagéo.

Palavras-chave: Skyrmion, Nanomagnetismo, Equacgdo LLG, Spintronica, Efeito Hall, Forga
de Magnus.
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Abstract

Using atomistic simulations, we investigated the transport and annihilation of
skyrmions interacting with a funnel array under a spin polarized current applied perpendicular
to the funnel axis. We found that transport without annihilation is possible at low currents when
the motion is dominated by skyrmion-skyrmion interactions and skyrmions push each other
through the funnel opening. Skyrmion annihilation occurs for higher currents when skyrmions
in the upper half of the sample exert pressure on skyrmions in the bottom half of the sample
due to the external current. Upon interacting with the funnel wall, the skyrmions undergo a size
reduction that makes it easier for them to pass through the funnel opening. Five dynamic phases
were found as a function of the applied current and the size of the funnel opening: (i) pinned,
(ii) transport without annihilation, (iii) transport with annihilation, (iv) complete annihilation,
and (v) a reentrant pinning phase that only occurs for very narrow openings. The findings on
this research provide insight into how to control skyrmion transport using funnel arrays by
delineating regimes in which transport of skyrmions is possible as well as the conditions under
which annihilation occurs.

Keywords: Skyrmion, Nanomagnetism, LLG Equation, Spintronics, Hall Effect, Magnus
Force.
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1 INTRODUCAO

1.1 Motivagéo

Sistemas magnéticos sdo uma parte fundamental do nosso cotidiano, sendo encontrados
em diversas aplicacfes como discos rigidos, cartdes de crédito, dispositivos de ressonancia
magnética, sensores magnéticos e outros tipos de memdrias utilizadas em computacdo. No
entanto, a tecnologia atual enfrenta diversos desafios, como por exemplo, a dificuldade cada
vez maior em miniaturizar os componentes e a dissipacdo de calor que pode comprometer o
desempenho e a longevidade destes dispositivos, apenas para citar dois exemplos. Sendo assim,
estes sistemas sdo amplamente estudados em Fisica da matéria condensada devido aos diversos
tipos de excitagdes coletivas que surgem, tais como vortices e skyrmions, que se mostram
promissoras para aplicagdes tecnoldgicas futuras. Neste trabalho estamos interessados em
investigar a formacéo de skyrmions, bem como sua dindmica e suas interac6es a fim de propor
ideias que contribuam para a criacdo de novos dispositivos spintrénicos, os quais podem

oferecer alternativas para alguns destes problemas.

1.2 Fundamentacao

Os skyrmions foram propostos inicialmente pelo fisico Tony Skyrme para explicar a
estabilidade de Hadrons ®. O cientista propds um modelo em fisica nuclear para desenvolver
uma teoria de campo néo linear e descrever configuracdes localizadas que se assemelham e
podem ser descritas como particulas (as chamadas quase-particulas). Skyrme propds que estas
configuracBes localizadas de campo seriam topologicamente protegidas e estaveis (ndo
decairiam com facilidade). Esta caracteristica de estabilidade topoldgica pode ser explicada por
um ramo da matematica, a topologia, que estuda como espagos podem ser continuamente
deformados até serem transformados em espacos equivalentes, desde que possuam uma
equivaléncia topoldgica. Por exemplo: Um toroide ndo pode ser continuamente deformado até
se transformar em uma esfera (o toroide contém um furo, enquanto a esfera ndo). A Figura 1.1

demonstra a equivaléncia topologica entre diferentes objetos.



Figura 1.1 - Objetos topologicamente equivalentes.

Fonte: Pagina da web Prof. Bertolo — Propriedades do espago 2.
Legenda: Género 0 (ndo possuem buraco, primeira linha), género 1 (um buraco, segunda linha) e género 2 (dois
buracos, Ultima linha). Neste caso, ao se deformar um objeto até chegar em outro do mesmo género, o nimero de
buracos néo se altera.

A passagem de uma determinada configuracdo topoldgica para outra demanda um alto
custo energético, por isso é dito que os skyrmions sdo topologicamente protegidos. Este mesmo
tipo de solucdo para modelos ndo lineares e topologicamente estaveis com energia finita
comecgou a aparecer em outras areas da Fisica. Mais tarde, o conceito original foi expandido
para diversos tipos de sistemas de matéria condensada, tais como condensados de Bose-
Einstein, fases de cristal liquido, sistemas fotonicos, entre outros * . Os skyrmions também
podem ser definidos como configuracbes magnéticas, onde a direcdo dos spins varia
suavemente ao longo do espaco, formando padrGes complexos que possuem estabilidade
topoldgica, vorticidade e helicidade. Bogdanov et al. 3 e Rossler et al. # propuseram a ideia
tedrica de skyrmions como texturas magnéticas. A primeira observacdo experimental de uma
rede de skyrmions em um material magnético quiral foi feita em 2009 através de experimentos
de espalhamento de néutrons realizados por Mihlbauer et al. > no magneto quiral MnSi e
revelaram atraves de imagens diretas a presenca de uma rede hexagonal e bidimensional de
skyrmions. Posteriormente, os skyrmions magnéticos também foram observados em filmes
finos devido a competicdo entre a interagdo de Dzyaloshinskii-Moriya (a partir de agora
chamada de interacdo DM) e a interacéo de troca de Heisenberg 8 presente em magnetos quirais,
0S quais sdo materiais cristalinos com auséncia de inversao espacial de simetria, como 0s
compostos do grupo B20 e outras ligas como 0 MnSi e o0 FeGe, por exemplo. Nestes materiais,

a interacdo DM tem origem no forte acoplamento spin-orbita e favorece um comportamento


http://www.bertolo.pro.br/fisica_cosmologia/Cosmologia/Cosmology/Properties-of-Space.htm
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n&o colinear dos spins, 0 que entra em oposi¢do ao comportamento exercido pela interagéo de
troca classica do modelo de Heisenberg. A competicdo entre estas duas interacdes favorece a
formacéo de estados helicoidais na auséncia de um campo magnético externo aplicado, porém
com a adicdo da interacdo com o campo magnético, o estado helicoidal é destruido e o estado
de skyrmions é favorecido. Caso o campo seja forte o suficiente, o sistema migra para o estado
ferromagnético onde os spins se alinham ao campo aplicado. As trés fases estdo representadas

a seguir na Figura 1.2,

Figura 1.2 - Diagrama de fases obtido via simulacdo computacional para um sistema com
parametros que permitem a formacéo de skyrmions

: ¥ B/(D%J)
0.78

Fonte: Iwasaki; Mochizuki; Nagaosa (2013) 7.

Legenda: A razdo entre a constante de Dzyaloshinskii-Moriya (D) e a constante de troca J equivalea D /] =
0.18 . O valor da temperatura é T = 0 em fungdo do campo magnético B aplicado na auséncia de impurezas
(pinnings) representando os estados Helicoidal (HL), Cristais de Skyrmions (SkX) Ferromagnético.

.Em magnetos quirais o tamanho dos skyrmions pode variar entre 3 e 100 nm, este
tamanho é determinado pela razao entre as constantes das interacdes DM e da interacao de troca
(D/J). Caso D seja grande, a rotacdo dos spins e favorecida, reduzindo o tamanho do skyrmion
8 . As redes hexagonais de skyrmions também ja foram encontradas em filmes finos de
FeosCo0sSi °. Esta configuracdo se da devido a interacdo repulsiva entre os skyrmions,
semelhante ao que acontece com uma rede de vartices de Abrikosov em supercondutores do
tipo 11 10,

Os skyrmions magnéticos podem ser entendidos como nanoestruturas semelhantes aos
vortices em que os momentos de dipolo magnetico giram progressivamente com quiralidade

fixa, dos quais existem dois tipos mais comuns encontrados na literatura: skyrmions do tipo
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Néel (Figura 1.3a) e skyrmions do tipo Bloch (Figura 1.3b) que correspondem a diferentes tipos
de simetria de interacdo entre 0s spins.

Figura 1.3 - Representacdo das diferentes orientacdes de uma rede de skyrmions e suas
projecdes no plano bidimensional

(a) Neel Skyrmions (b) Bloch Skyrmions

Fonte: Adaptado de Vakili et al. (2021) .
Legenda: Em (a) Skyrmion do tipo Neél e em (b) Skyrmion do tipo Bloch.

A interacdo DM ¢é a responsavel por transmitir a quiralidade do cristal através das
estruturas de spin, o que pode resultar em diferentes direcdes de rotacdo. A quiralidade é uma
propriedade da estrutura que determina se esta estrutura pode ser sobreposta a sua imagem
especular, semelhante ao que observamos entre a méo direita e a mdo esquerda. No caso de
estruturas magnéticas, esta propriedade influencia a orientacdo e o comportamento dos
momentos magnéticos, o que pode resultar em configuracdes especificas, como por exemplo,
os skyrmions. Apesar das semelhangas entre vortices e skyrmions, existe uma diferenca
fundamental: Em vortices, a forca de Magnus pode ser desprezada 2, enquanto nos skyrmions,
é uma forca que tem importancia fundamental para descrever seu comportamento dindmico.
Uma das consequéncias da contribuicdo da forga de Magnus é o aparecimento do efeito Hall de
skyrmions (SKHE - Skyrmion Hall effect), no qual o skyrmion sofre uma deflexdo em um angulo
caracteristico do sistema (angulo Hall) em relacao a direcdo da forca aplicada. Sendo assim, a
forca de Magnus afeta as interacGes entre 0s skyrmions assim como a trajetoria dos mesmos, 0
que se torna um empecilho para a utilizagdo dos skyrmions em determinados tipos de
dispositivos, como as memdrias do tipo racetrack (RT) que sdo estruturas no formato de trilhas

estreitas por onde o skyrmion se movimenta.
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Neste tipo de dispositivo, devido a deflexdo que o skyrmion sofre em sua trajetoria, ele
se encaminha para a borda do material, onde é aniquilado. Isto inviabiliza sua utilizag&o,
portanto, é de suma importancia entender como controlar esta trajetdria. Existem algumas
técnicas possiveis para isso, como por exemplo a utilizacdo de centros de aprisionamentos
(centros de pinning) $3-16

Sistemas de skyrmions interagindo com diversas estruturas de pinnings ja foram
estudados usando o0 modelo de particulas, 1" baseado na aproximacgéo de Thiele 8. Além de ter
sido utilizado para simular skyrmions, este modelo também foi utilizado em trabalhos anteriores
para outros tipos de sistemas, como coloides %20 e vértices supercondutores 16192122 Porém,
como citado anteriormente, em sistemas de skyrmions a presenga da forca de Magnus
acrescenta novas nuances a estas analises, e apesar de existir uma série de pesquisas envolvendo
skyrmions, interagindo com diferentes tipos de pinnings, tais como: pinnings periédicos 2324 ,

aleatdrios 2528 e lineares 252931 novos estudos ainda sS40 necessarios.

Figura 1.4 - Exemplo de redes de pinnings periddicas: a) triangular, b) kagomé, c) honeycomb

QOOO0OQOD00 OQOQO0QO00Q00 o0 OO0 Q0 O
QoODRDOOCRORO al L D O Q QoD DO 0Q
vpogLoLoLoood sRsgaleloNoNugageln kel 0 O al#] o0 Q
O e O o i o o i [ () () i | i [} (o (] O 1
OO OoOOoO0C 0 GO0 00 Cr O 00 0 G 4]
JORORAQRQ0DQ ] 0 ] @ [ ¥ Q 0 DO Qg
looooooocoooofloococcococoof| o0 oo oo o
d QOO0 G (5 I ) Q QoD D3 ©Q
OOO0O00O0O0000 60 040 90 o
O0O0a00a00 3 0 3 O G oOf O O agnl
OO DOODC0DL (] QOO o0 0 O 1] (s i
|.'|||"'.|||||l'.|“| |'_'|||.' |_ e |_'. L] l| (] '|:|.. ..' L) '.||_|
(a X 5] X (] X

Fonte: Reichhardt; Reichhardt (2007) 32,

Nos Ultimos anos, o estudo destas estruturas tem despertado grande interesse; a fim de
descrever estes sistemas em maiores detalhes considera-se a dindmica de magnetizagéo, descrita
pelas equacdes de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG). Estas sdo equacdes fenomenologicas
amplamente utilizadas em magnetismo. E interessante ressaltar que a abordagem utilizando
LLG pode fornecer maiores detalhes sobre a estrutura do skyrmion a nivel microscopico. Ao se
comparar 0 modelo LLG com o modelo de particulas, nota-se que no primeiro o skyrmion é
considerado um corpo rigido, o que faz com que os calculos nao levem em consideracao efeitos

como a aniquilacdo e a deformacdo dos skyrmions. Ja no modelo LLG, o skyrmion ndo €
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considerado um corpo rigido, o que faz com que os efeitos de aniquilagéo e deformagéo possam
ser observados.

De maneira geral, a configuracdo dos spins que da origem aos skyrmions, pode ser
explicada através de uma equacéo vetorial, utilizada na descricdo do movimento de precessdo
da magnetizacdo em solidos 2 e que sera detalhada na se¢éo 3. Muitas questdes ainda carecem
de um aprofundamento maior no que diz respeito a dindmica e a formagdo de skyrmions, e
considerando seu potencial para aplicacdo em dispositivos spintronicos e no campo da
Spintrénica, torna-se importante ampliar o conhecimento vigente sobre sua estrutura e suas
interagBes. E importante a realizagdo de simulagBes de skyrmions interagindo com redes de
pinnings de diferentes geometrias, ja que isso pode elucidar os mecanismos que regem estas
interacdes e apontar possiveis métodos para controlar com maior precisao a movimentacao dos
skyrmions, o que é de grande importancia no desenvolvimento de dispositivos spinstrénicos no
futuro.

Para a criacdo a criacdo destes novos dispositivos, também é necessario compreender 0s
processos de criacdo e aniquilacdo dos skyrmions, a fim de que seja possivel efetuar as
operacdes de escrita e leitura em novas memarias baseadas nestas tecnologias. E possivel, por
exemplo, criar skyrmions em escala nanométrica a partir da aplicacdo de campos elétricos locais
34 A polaridade da tensdo aplicada fornece uma maneira de mudar entre os processos de criagéo
e de aniquilagéo.

Tao importante quanto entender os processos de criacdo e aniquilacdo dos skyrmions é
entender também a sua dinamica e, consequentemente, as técnicas para o controle de sua
trajetoria. Além das ja citadas redes de pinnings periddicas, existem outras propostas com
diferentes tamanhos e geometrias de pinnings. A estrutura demonstrada na Figura 1.5 3% se
utiliza de um pinning em forma de entalhe quadrado para interagir com o skyrmion, sendo que

este € apenas um dentre varios exemplos possiveis.
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Figura 1.5 - Capturas de tela de um skyrmion criado por torque de transferéncia de spin
induzido por corrente ao redor de um entalhe

Fonte: lwasaki; Mochizuki; Nagaosa. (2013) .

Outro ponto importante acerca da aplicacdo tecnoldgica de skyrmions envolve a sua
estabilidade. Apesar de serem topologicamente estaveis 2, eles podem ser destruidos quando
submetidos a variacGes de energia fortes o suficiente, ou ainda, perder sua protecéo topolégica
transformando-se em outras estruturas. Um exemplo é o que acontece nas memdrias do tipo RT
onde o deslocamento para a borda gera uma grande instabilidade nos skyrmions 7. Bessarab 28
propds um método para caracterizar a transi¢do em sistemas magnéticos que é baseado no
caminho de minima energia e Rohart 3° fez estudos pioneiros sobre a estabilidade de skyrmions
do tipo Neel isolados. O entendimento da estabilidade e da transicdo de fase dos skyrmions
pode ser determinante para encontrar valores adequados de corrente e campo que permitam que
os skyrmions funcionem como portadores de informacdo. Além dos dispositivos racetrack
baseadas em skyrmions (SK-RM, skyrmions racetrack memories) existem propostas de
transistores de skyrmions 4% e portas l6gicas baseados nas operacoes and e or 4! sobre os quais
pode ser construida uma arquitetura logica para opera¢fes computacionais. Estes sdo apenas
alguns exemplos de dispositivos que podem ser obtidos dentro deste novo ramo. A Figura 1.6

42 apresenta um modelo de dispositivo baseado em skyrmions.
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Figura 1.6 - Esquema tipico de um dispositivo do tipo SK-RM, composto por um dispositivo
de gravacdo para a criacdo do skyrmion, uma nano-faixa para seu movimento, um cabecote de
leitura para a sua deteccéo e circuitos CMOS (Complementary Metal-Oxide-Semiconductor)
periféricos

' ' : ' ¥ ' H ' ' ' ) \
E TS leanaana densenee | P——— dessensdacansns [ —— hesssss P P hesonsan Leasssades

Write head Nanotrack Read head
Substrate

Fonte: Kang et at el. (2016) 2.

E possivel observar entdo que os estudos envolvendo skyrmions podem contribuir para
um grande avan¢o na industria da computacdo, visto que a miniaturizacdo utilizando
transistores convencionais é cada vez mais dificil de alcancar. A dissipacdo de calor da atual
indUstria computacional gera preocupagdes com o impacto ambiental e a projecdo feita por
Moore “3 vem se mostrando cada vez mais proxima de seu limite. A fim de contribuir com o
avanco tecnoldgico dos dispositivos spintronicos baseados em skyrmions e com um melhor
entendimento de sua dinamica de magnetizagéo, este trabalho teve como principal objetivo
estudar a movimentacao de um conjunto de skyrmions através da aplicacdo de uma corrente de
spins polarizada. Os skyrmions foram submetidos a interacdo com defeitos anisotropicos em
formato de funil. A geometria dos defeitos foi proposta com o objetivo de determinar as
correntes criticas e os regimes dindmicos do sistema, e com isso, propor uma faixa de
parametros onde seja possivel exercer controle sobre 0 movimento dos skyrmions, o que é
necessario para aplicacbes tecnoldgicas. Para isso, foram executadas simulactes do
comportamento dindmico do sistema, baseadas no modelo atomistico da equacéo de Landau-
Lifshitz-Gilbert com termo de transferéncia de torque de spin. Houve também uma fase de
testes previa, que teve por finalidade ampliar a compreensédo do Hamiltoniano do sistema que
seria estudado, e teve como principal objetivo, o de confirmar resultados ja conhecidos da
literatura (obtencdo da fase helicoidal e da fase de skyrmions, conforme representado na Figura
1.2) através da técnica Simulated Annealing 4 com o intuito de minimizar a energia do sistema
utilizando diferentes conjuntos de parametros.

A dissertacdo esta dividida da seguinte forma: No capitulo 1 foi feita uma breve

introducéo e contextualizagdo do tema; no capitulo 2 é feito um historico sobre os skyrmions
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magnéticos; O capitulo 3 apresenta uma revisdo tedrica, conceitos sobre a formagdo de
skyrmions, interacBes do Hamiltoniano e a equacdo de Landau-Lifshitz-Gilbert; O capitulo 4
trata do modelo utilizado nos célculos; e o capitulo 5 apresenta os resultados obtidos. Nos
capitulos 6 e 7 sdo apresentadas as consideracOes finais e as referéncias respectivamente. O
Apéndice A aborda a fase de testes envolvendo Simulated Annealing a fim de complementar as

informagdes trazidas no capitulo 5.

1.3 Objetivos

O campo da skyrmibnica que vem surgindo nos ultimos anos é baseado na ideia de que
0s skyrmions podem ser utilizados como transportadores de informacao. Nos dispositivos que
se busca construir, existe a possibilidade de utilizar os skyrmions como bits (em analogia com
a computacdo classica) para armazenar informacdes 84°. A ideia se baseia na presenca (ou
auséncia) do skyrmion como fator que determina o estado do bit. Simulacdes também indicam
que skyrmions podem ser movimentados mediante a aplicacdo de baixas correntes de spins
polarizados e interagir com defeitos presentes nas amostras do material 7134, Tendo em vista
as diversas possibilidades que este campo vem demonstrando, o trabalho apresentado nesta
dissertacdo tem como objetivo simular a interacdo de skyrmions com uma rede de defeitos com
geometria em formato de funil, submetida a aplicacdo de uma corrente de spins polarizados, a
fim de que se possa analisar as fases dindmicas em funcéo dos parametros do sistema. Com
isto, é esperado que nossos resultados possam contribuir com a construcdo de novos

dispositivos spintrénicos baseados em skyrmions.
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2 SKYRMIONS: HISTORICO

O conceito de skyrmions foi utilizado pela primeira vez por Tony Skyrme para
descrever quase-particulas na area de fisica nuclear *. Estas quase-particulas sdo caracterizadas
por possuirem estabilidade e protecédo topoldgica.

Devido a existéncia de objetos matematicos similares em outras areas da fisica, o termo
skyrmion migrou de sua area original para outras, como, por exemplo, a &rea de fisica da matéria
condensada. Alguns exemplos de sistemas fisicos e pesquisas envolvendo skyrmions sao:
cristais liquidos %6, condensado de Bose-Einstein 4’ e sistemas onde ocorre efeito Hall quantico
48 Com o avanco do desenvolvimento tedrico, alguns estudos demonstraram que quase-
particulas com protecdo topoldgica poderiam aparecer em magnetos quirais na forma de
texturas de spins 3*. Este fato foi confirmado experimentalmente através da observacdo das
mesmas em laborat6rio no ano de 2009 ©. Desde entéo, os skyrmions tém estado no centro das
pesquisas deste novo campo chamado de Spintrénica e despertam interesse na criacao de novos
dispositivos spintronicos. O tipo de skyrmion proposto por Skyrme pode ser visto na Figura
2.1

Figura 2.1 — Representacdo do skyrmions original proposto por Tony Skyrme

\tr,
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a)

Fonte: Adaptada de Seki et al. (2016), pag. 2 4.

Legenda: a) Representacdo esquematica do skyrmion do tipo hedgehog (ourigo) proposto por Tony Skyrme em
1960 cujos vetores magnetizacdo apontam em todas as dire¢des envolvendo a esfera. b) Representacéo
esquematica de um skyrmion do tipo hedgehog descoberto em magnetos quirais, que corresponde a proje¢ao do
item a) no plano 2D.

Os skyrmions do tipo Neel (Figura 2.2a) e Bloch (Figura 2.2b) sdo mais facilmente
encontrados. A diferenca entre eles consiste em sua simetria e na forma como 0s spins
interagem, além dos tipos de materiais onde sdo observados. Sendo que os skyrmions do tipo
Bloch sdo observados em materiais do tipo Bulk e os skyrmions do tipo Néel sdo observados
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em filmes finos. Na maioria dos casos a interacdo DM é a principal responsavel pela formacao
dos skyrmions e é neste mecanismo que esta dissertacdo se baseia (apesar da existéncia de
outros meios para a formacao dos skyrmions).

Inicialmente, redes de skyrmions foram observadas primeiro em materiais do tipo bulk
do grupo B20 ° e depois em filmes finos de magnetos quirais °, como 0 MnSi % e o0 FeGe 2152,
compostos comumente encontrados na literatura. Até entdo, a especificidade destes materiais
restringia os tipos de sistemas vidveis para a observacdo de skyrmions. Porem em 2011, os
skyrmions passaram a ser observados em filmes ultrafinos formados a partir de crescimento
epitaxial em metais pesados que estavam sujeitos a uma grande interacdo DM induzida pela
quebra de inversdo de simetria e um forte acoplamento spin-6rbita devido a proximidade com
o metal pesado °2. Os primeiros sistemas investigados que envolviam a formagéo de redes de
skyrmions do tipo Néel eram monocamadas de Fe e Ir(111), onde redes de skyrmions em nano

escala foram encontradas através da técnica de microscopia de tunelamento de varredura 52,

Figura 2.2 - Representagdo esquematica dos tipos de skyrmions mais comuns na literatura

a Neel-type skyrmion b Bloch-type skyrmion

Fonte: Adaptado de Fert; Reyren; Cros (2017) %2,
Legenda: a) Skyrmion do tipo Néel e b) Skyrmion do tipo Bloch.

Vérias técnicas podem ser empregadas na deteccdo de skyrmions, algumas delas sdo:
espalhamento de néutrons °, microscopia de tunelamento de varredura de spin-polarizada > e a
deteccdo através da voltagem Hall (em bulks magnéticos) *°. O diagrama de fases do MnSi

obtido através da técnica de espalhamento de néutrons pode ser observado na Figura 2.3.



19

Figura 2.3 - Diagrama de fase da liga MnSi obtida utilizando espalhamento de néutrons
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Fonte: Mihlbauer et al. (2009) °.
Legenda: : A-phase (fase A) é onde se localizam os skyrmions. E importante ressaltar que a fase conica so
aparece em materiais do tipo Bulk.

O principal mecanismo para a formacéo dos skyrmions estudados neste trabalho esta
relacionado com a competicdo entre a interacdo DM e a interacdo de troca.

Em redes de magnetos quirais sem inversdo de simetria como os componentes da familia
B20 (MnSi, FeGe), somente a interacdo DM atuando sozinha favorece um alinhamento dos
spins em um angulo de 90°, enquanto a interagéo de troca favorece um alinhamento colinear
dos spins. Como resultado desta diferenca, um ordenamento helicoidal dos spins é formado,
conforme pode ser visto na Figura 2.4. Este estado apresenta-se na auséncia de um campo
magnético externo 3->¢ e em caso de aplicacdo de um campo magnético fraco (o suficiente para
ndo destruir as texturas de spins), os skyrmions aparecem na forma de vortices. E valido
ressaltar que em um skyrmion a magnetizacdo é paralela ao campo aplicado em sua periferia,

mas antiparalelo ao seu centro (Figura 2.4).
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Figura 2.4 - Representacdo esquematica do comportamento dos spins em uma rede helicoidal.

Hrii-

Fonte: Adaptada de Seki et al. (2016), pag. 2 .

A projecdo no plano 2D deste skyrmion que surge € protegida topologicamente. Os
skyrmions normalmente formam uma rede hexagonal também chamada de rede cristalina
conforme mostrado na Figura 2.5. As magnetiza¢cbes também podem se alinhar formando
estruturas semelhantes a tubos. Os skyrmions em redes de magnetos quirais podem ter tamanhos
que variam de 3 nm até 100 nm dependendo da razdo entre a constante de Dzyaloshinskii-

Moriya D e a constante de troca ferromagnética J.

Figura 2.5 - Representacdo esquematica de uma rede hexagonal de spins encontrada em
magnetos quirais

Fonte: Adaptada de Seki et al. (2016), pag. 2 .
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2.1 Skyrmions em materiais ndo centrossimétricos

Os skyrmions que serdo descritos neste trabalho sdo encontrados em ferromagnetos com
falta de inversdo de simetria 34, Nesta classe de materiais, as observacoes de skyrmions tém
sido feitas para ferromagnetos e ferrimagnetos quirais com simetria cubica. Alguns exemplos
destes materiais sdo séries de semicondutores metalicos ou semicondutores das ligas da familia
B20 como MnSi >57-80 Fe1,CoyxSi 261, FeGe 2! e 0 Mn1.FexGe 2.

Em comum estes materiais possuem a simetria de sua rede, a qual € representada pela
Figura 2.6 tomando como exemplo o MnSi e 0 Cu,0SeOs (que apesar de ser um isolante,

comporta texturas do tipo skyrmion).

Figura 2.6 - Representacdo esquematica da estrutura cristalina de elementos pertencentes ao
grupo P2:3.

a MnSi B §i b Cu20Se0s
A Mt

Fonte: Adaptado de Seki et al. (2012) *°.
Legenda: a) MnSi e do b) Cu,0SeOs,

Estes sistemas pertencem ao mesmo espaco cubico quiral P2:3, o que indica que de
forma geral além da simetria, a interagio DM também é comum entre eles. Os valores de
energia das interagdes costumam ter como mais forte a energia de troca seguida pela energia da
interacdo DM e a energia da anisotropia da rede. Apesar da anisotropia ser a mais fraca das trés,
ela desempenha um papel importante modulando a direcdo dos spins. Os diagramas de fases
destes materiais também apresentam comportamento semelhante conforme pode ser observado
ao se comparar o diagrama do Cu,0SeQOz apresentado na Figura 2.7 com o diagrama do MnSi
apresentado na Figura 2.3. O diagrama do MnSi refere-se a uma amostra do tipo bulk, abaixo
da temperatura de ordenamento 7, = 29 K, sem aplicacdo de um campo magnético, o que

favorece a criacdo de estados helicoidais atraves da competicao da interagdo DM e da interacdo
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de troca ferromagnética. A direcdo favoravel q é determinada pela anisotropia magnética e 0s

multiplos dominios helimagnéticos podem coexistir devido a simetria cubica da rede.

Figura 2.7 - Diagrama de fases do Cu20SeO3
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Fonte: Adaptada de Seki et al. (2016), pag. 16 “.

A aplicacdo de um campo magnético leva a um Unico dominio helicoidal a fim de
satisfazer a relacéo B || g, pois spins alinhados antiferromagneticamente favorecem um

alinhamento normal ao campo externo B. Neste caso a textura helicoidal, tem uma
magnetizacdo uniforme ao longo do campo aplicado. Uma outra fase surge no diagrama e é
chamada de fase A (A-phase), a qual é identificada em uma regido estreita B — T logo abaixo
de T,, com um valor moderado de B que causa anomalias em algumas propriedades como a
magnetoresisténcia e a susceptibilidade magnética . Enquanto esta textura de spins
permaneceu sem solucdo por muitas décadas, Pfleidere e outros coautores revelaram a formacao
de redes de skyrmions através da técnica SANS (small-angle neutron-scattering) em
experimentos no ano de 2009 °. A descricdo destas texturas combinada com o célculo teérico
da energia livre obtida através da observacéo do efeito Hall topolégico © foi o embasamento
necessario para que se estabelecesse a fase A como a fase em que surge a rede de skyrmions
para um bulk de MnSi. E importante notar que até entio as teorias também previam que a
flutuacdo térmica era essencial para a estabilizacdo da rede cristalina de skyrmions nos
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ferromagnetos cubicos quirais, 0 que explica porque 0s skyrmions apareciam em uma faixa de
valores limitados abaixo de T.

Apos esta descoberta em bulks, ocorreu a observacdo em espacos reais de redes
cristalinas de skyrmions em amostras de filmes finos °. Para este propésito a técnica LTEM
(Lorentz transmission electron microscopy) foi utilizada. Estes dados estavam em concordancia
com os dados obtidos através de SANS para os bulks. A técnica LTEM tambem pode detectar
a formacdo e a aniquilacdo dos skyrmions conforme mostrado na Figura 2.8a-c. Nesta fase, ou
seja, na fronteira entre o estado ferromagnético e o estado de redes de skyrmions, um skyrmion
pode existir como um defeito independente em vez de uma rede cristalina estavel, conforme

mostrado na Figura 2.8c.

Figura 2.8 - Diferentes fases magnética obtidas através de LTEM

5 10 15 20 25 30 35 40
T(K)
Fonte: Adaptado de Yu et al. (2010) °.
Legenda: a) - c) Dependéncia do campo magnético em imagens obtidas com LTEM. d) Diagrama de fases de

temperatura versus magnetizacdo, com as fases H (helicoidal), skX (cristais de skyrmions) e FM
(ferromagnética). A barra de cores indica a densidade de skyrmion por 10-2m2,



24

A Figura 2.8d resume o diagrama de fase B-T para um filme fino de um dnico cristal de
Fe1xCoxSi. Neste caso, a rede cristalina esta estabelecida até a temperatura mais baixa, o que
contrasta claramente com o caso dos bulks, onde os skyrmions aparecem em uma regido bem
delimitada logo abaixo de T¢. Esta descoberta demonstrou que a estabilidade dos skyrmions

depende essencialmente das dimensdes a da espessura das amostras do material. Esta tendéncia

é mais claramente observada no diagrama de fases da Figura 2.9:

Figura 2.9 - Diagrama de fases da dependéncia da espessura da amostra com a temperatura
versus o campo magnético com as fases H (helicoidal), SkX (redes de skyrmions) e FM
(ferromagnética).
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Fonte: Adaptado de Yu et al. (2010) 2.
Legenda: As cores de fundo indicam a densidade dos skyrmions.

Diagramas de fase similares e a dependéncia com a espessura da amostra séo observadas
para outras ligas da familia B20. Apesar das muitas diferencas nos arranjos atbmicos, o
Cu20Se0s pode ser considerado analogo as ligas B20 (mesmo sendo um isolante) devido a seu
diagrama que apresenta a fase A (rede cristalina de skyrmions) logo abaixo de T, (Figura 2.7).
Isto implica que uma rede quiral ctbica ferromagnética ou antiferromagnética pode suportar
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uma rede de skyrmions independentemente de sua natureza isolante ou metalica. Uma lista de

materiais que suportam a formacdo de skyrmions estad demonstrada na Tabela 2.1:

Tabela 2.1 - Lista de materiais que suportam a formacéo de redes de skyrmions

Material Sample Conduction ATy (K) Type
MnSi Bulk Metal 28-29.5 Bloch
MnSi (press.) Bulk Metal 5-29 Bloch
MnSi Film (~50 nm) Metal <5-23 Bloch
Fe,.,Co,Si Bulk Semi-metal 25-30 Bloch
Fe(5Cop 5Si Film (~20 nm) Semi-metal 5-40 Bloch
FeGe Bulk Metal 273-278 Bloch
FeGe Film (~75 nm) Metal 250-270 Bloch
FeGe Film (~15nm) Metal 60-280 Bloch
Cu,0Se04 Bulk Insulator 56-58 Bloch
Cu,;0Se0, Film (~100 nm) Insulator <5-57 Bloch
CogZngMny Bulk Metal 284-300 Bloch
CogZngMns Bulk Metal 311-320 Bloch
CogZngMny Film (~150 nm) Metal 300-320 Bloch
GaV4Sy Bulk Semi-metal 9-13 Néel
Co/Ru(0001) Monolayer ~4.2 Néel
Fe/lr(111) Monolayer <28 Néel
PdFe/Ir(111) Bilayer <8 Néel
Fe/lr(111) Trilayer Metal 8 Néel
(Ir/Co/Pt)10 Multilayer Metal =300 Néel
(P/Co/MgO) Single layer Metal =300 Néel
Pt/CoFeB/MgO Multilayer Metal =300 Néel
Pt/Co/Ta Multilayer Metal =300 Néel
Pt/CogFeznB2p/MgO Multilayer Metal =300 Néel
W/CoygFegBap/MgO Multilayer Metal =300 Néel
Pd/CogyFeanB20/MgO Multilayer Metal =300 Néel
Ta/CoyyFegyBag/MgO Single layer Metal > 300 Néel
Ta/CosgFegyB2/MgO Multilayer Metal =300 Néel
Ir/Fe/Co/Pt Multilayer Metal 5-~300 Néel
Pt/Gd;sFegs 6Cog s/MgO Multilayer Metal =300 Néel

Fonte: Adaptada de EVERSCHOR-SITTE et al. (2018) .

Legenda: (primeira coluna) com indicacdo do tipo de material (bulk, filmes finos, materiais com uma ou mais

camadas) na segunda coluna. O tipo de condutividade é dado na terceira coluna. As duas Gltimas colunas

mostram a temperatura em que os skyrmions sdo observados e o tipo de simetria do skyrmion respectivamente.

Devido a muitas variacGes na forma dos skyrmions e das diferentes texturas de spins

que se apresentam °° sdo aguardadas novas pesquisas que indiquem materiais e estratégias para

a obtencdo de outros tipos de sistemas que comportem skyrmions.
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2.2 Skyrmions e correntes

Os dispositivos baseados em skyrmions somente serdo utilizados em larga escala, se
existir uma forma de mové-los a um baixo custo energetico. Portanto, a dindmica de skyrmions
€ uma area ativa de pesquisa desde que os skyrmions foram detectados em cristais do tipo bulk.
Ainda em 2010 Jonietz ¢ detectou a rotacdo de uma rede de skyrmions através de uma corrente
induzida em uma amostra de MnSi, enquanto a observacdo direta de um movimento induzido
por corrente foi reportada posteriormente em uma amostra do FeGe . De maneira geral, 0
movimento dos skyrmions se da na mesma direcdo de aplicacdo da corrente a0 mesmo tempo
em que ocorre uma deflexdo em relacéo a este eixo com um angulo bem determinado chamado
de angulo Hall, pois ele surge em decorréncia do efeito Hall de skyrmions que é gerado por
forcas relacionadas a propria topologia dos skyrmions, as quais fazem com que ele possua uma
rotacdo interna 8. Este angulo pode ser observado através de técnicas experimentais e é uma
constante do material 7. E possivel entdo estabelecer a relagio entre o movimento das redes de
skyrmions e a sua deflexdo %8 a fim de determinar a velocidade com que a rede se movimenta.
Isso pode ser feito através de um modelo de particulas 17, baseado na aproximacgéo de Thiele 18.
Esta modelo se baseia em uma aproximacao que descreve 0 movimento do centro de massa de
um corpo rigido (assumindo que ndo existem deformacdes) e pode ser utilizado para o
movimento de skyrmions em baixas velocidades. Porém, desconsidera os efeitos de criacdo e
aniquilagéo 2268, A direcdo do movimento ao longo do eixo de aplicagdo da corrente depende
tanto da quiralidade do skyrmion quanto do sinal do &ngulo de Hall, enquanto a deflex&o
transversal depende da direcdo onde 0s spins apontam no centro do skyrmion: para cima ou
para baixo.

As correntes encontradas para a movimentacdo das redes de skyrmions mostraram-se
relativamente baixas variando entre 10® Am~2 até 1012 Am~2 8, porém, é valido ressaltar que
se as correntes forem altas demais, os skyrmions serdo destruidos. E necesséario portanto

encontrar uma maneira de controlar a aniquilacdo aléem da movimentacdo dos skyrmions.

2.3 Mecanismos de pinning

Um fator importante que influencia a dindmica de skyrmions trata-se do efeito dos
centros de pinning, que estdo relacionados a falta de homogeneidade do material. Esta

caracteristica pode ocorrer na amostra de forma natural ou artificial. As formas artificiais
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envolvem a insercéo de defeitos na rede 470 e alguns exemplos destas técnicas séo: a litografia
=13 a introducdo de vacancias ' e a introducéo de anisotropias magnéticas .

Os pinnings podem aparecer no material em forma de uma rede aleatdria, uma rede
periddica ou ainda uma regido do material que possua uma forma geométrica especifica. Os
efeitos dos pinnings podem desviar a trajetdria, desacelerar ou até mesmo capturar os skyrmions
> impedindo sua movimentagdo. Existem diversos estudos com skyrmions individuais ou redes
de skyrmions interagindo com pinnings 71417:36.74 nojs as baixas correntes necessarias para
imprimir movimento aos skyrmions, aliadas a uma distribuicdo adequada de pinnings, na
amostra séo fatores cruciais para a construgédo dos dispositivos baseados em skyrmions. Apesar
dos avangos, ainda existem desafios no entendimento da interagdo skyrmion-pinning
principalmente em relacdo a transicdo de fase de um regime estatico para um regime dinamico.
S6 para citar um exemplo, redes de skyrmions que sdo movimentadas através da aplicacdo de
uma corrente lateral, abaixo da corrente critica sofrem aprisionamento por pinnings %667, porém
valores maiores de corrente fazem com os que os efeitos de aprisionamento ndo ocorram ’.
Mesmo que muitos trabalhos tedricos estudem a interacao dos skyrmions com diversos tipos de
pinnings (lineares, aleatorios ou geometrias de Ratchet) ainda falta uma compreensdo maior do
assunto, pois muitos destes trabalhos assumem a insercdo dos pinnings de forma
fenomenoldgica. Iwazaki, Mochizuki e Nagaosa ’ conseguiram demonstrar através de
simulacdes com LLG em magnetos quirais bidimensionais utilizando anisotropias da rede para
representar os efeitos de pinning, que existe uma relacdo entre a velocidade e a corrente que é

independente de efeitos adiabaticos ou de impurezas, conforme a representado na Figura 2.10:
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Figura 2.10 - Imagem gerada a partir da simulagéo de um sistema evoluindo no tempo de uma
amostra de skyrmions
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Fonte: Iwasaki; Mochizuki; Nagaosa. (2013) 7.
Legenda: (a) é aimagem de toda a rede e (b) corresponde a uma aproximagéo onde pode se observar as
deformac6es dos skyrmions. Os pontos verdes representam as impurezas.

Gruber et al. '3 realizaram experimentos para investigar a dependéncia das deformacdes
dos skyrmions a partir de suas interacBes com pinnings, a Figura 2.11 demonstra os resultados
desta investigacdo. Outra proposta de pinning que tem sido estudada nos ultimos anos, envolve
a criacdo de redes com geometrias especificas como gargalos "67° e paredes de funis
assimétricas 338083 que ja foram amplamente estudadas para comportamentos de vortices em
supercondutores, cristais de Wigner e particulas coloidais. Neste tipo de sistema € possivel
observar o aprisionamento de algumas particulas enguanto outras podem se movimentar
livremente. Isso ocorre devido a geometria que possui partes especificas por onde as particulas
podem passar e outras partes onde elas podem se aglomerar. Recentemente estes tipos de
pinning tém sido utilizados para estudar a dinamica de skyrmions mediante a aplicacdo de
correntes polarizadas de spin, seja para skyrmions individuais 88 ou para skyrmions que se
apresentam de forma coletiva nas amostras . Este é o tipo de pinning que foi empregado no

desenvolvimento deste trabalho e sera detalhado mais adiante.
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Figura 2.11 — Dados experimentais da ocorréncia e do tamanho de skyrmions
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Fonte: Adaptada de Gruber et al. (2022) 3,

Lengeda: (a) Ocorréncias de Skyrmion para campos entre —43 e — 31 uT com um tamanho médio de skyrmion
entre 1,27 e 1,68 uym. As cores representam o tamanho do skyrmion. A intensidade da cor indica a densidade de
probabilidade de encontrar um skyrmion em uma determinada posicéo. Os circulos coloridos na parte inferior
indicam esquematicamente a relagdo de tamanho dos skyrmions entre si. (b) — (€) sdo os histogramas das
posicOes centrais do skyrmion. A escala de cinza denota o nimero de ocorréncias do centro do skyrmion em uma
posicdo. A distribuicdo dos skyrmions varia drasticamente e eles sdo aprisionados pelos pinnings em posic6es
diferentes, indicando a dependéncia do local com o tamanho. Em (d), os locais de fixagdo predominantes sdo
destacados pelos circulos roxos tracejados e rotulados com nimeros inteiros de 1 a 4.

2.4 Dispositivos spintrénicos baseados em skyrmions

As pesquisas envolvendo a formacéo e a dindmica de skyrmions séo essenciais para o
avanco do desenvolvimento de dispositivos spintronicos que visam o transporte de informagdes.
Neste sentido, dispositivos de meméria do tipo racetrack tém sido investigados. Zhang et al. 4°
além de demonstrarem a importancia da interagdo skyrmion-skyrmion e skyrmion-borda em
racetracks, investigou o espaco entre skyrmions consecutivos demonstrando a possibilidade de
utiliza-los como bits de informacéo, além disso, sua pesquisa demonstrou como isso poderia

ser utilizado nas operagOes computacionais de escrita, leitura e delecdo. Tomasello et al.
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analisaram cendrios para controlar skyrmions Neél e Bloch utilizando o efeito Hall de spin
(SHE, Spin Hall Effect) e a transferéncia de torque de spin (STT, Spin Transfer Torque). Seus
estudos demonstraram que os skyrmions do tipo Neél controlados por SHE se mostraram
promissores pensando em movimentacéo e interacdo com defeitos nas fronteiras das amostras,

0 que esta representado na Figura 2.12.

Figura 2.12 - Simulagdo do movimento skyrmion devido ao SHE em uma amostra
confinada ao longo da direcdo y
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Fonte: Tomasselo et al. (2015) .

Estas pesquisas abriram caminho para um novo tipo de aplicagdo como os diodos de
skyrmions, onde as texturas skyrmionicas podem fluir livremente em uma dada dire¢do, mas
ndo em outra. Uma maneira tipica de diminuir a tendéncia dos skyrmions de se movimentar em
uma determinada direcdo € através da introducdo de pinnings com uma geometria especifica.
Feng et al. & propuseram um dispositivo em forma de listra com assimetria lateral que permite
o fluxo de skyrmions no eixo facil de assimetria, mas ndo no eixo dificil. Enquanto os skyrmions
que se movimentam no eixo facil podem ser usados como transportadores de informacéo, 0s
skyrmions que se movimentam no eixo dificil sdo aniquilados. Jung et al. 8 utilizando uma
ideia parecida elaboraram a proposta de um diodo de skyrmions envolvendo geometrias de
formas assimétricas. Neste caso, 0s skyrmions do eixo dificil em vez de aniquilados séo
aprisionados, engquanto os skyrmions do eixo facil podem se movimentar. Mais recentemente
Bellizotti Souza et al. % fizeram a proposta de um outro tipo de diodo para multiplos skyrmions
baseado em uma geometria de pinning de funil (Figura 2.13), onde os skyrmions que interagem

podem acabar “gargalando” na direcao do movimento.
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Figura 2.13 - Representacdo dos pinnings de geometria do tipo funil, as linhas
vermelhas sdo barreiras repulsivas e 0s pontos pretos sdo 0s skyrmions. Uma corrente direta é
aplicada na dire¢do +x ou —x

hard

-—

X —_—

easy

Fonte: Bellizotti et al. (2022) .

Na direcdo do eixo facil de movimento, os skyrmions se movem rapidamente, a corrente
para que os skyrmions escapem da interacdo das forcas de pinning (o que é chamado de corrente
de depinning) € bastante baixa, porém pode ser bastante elevada para o eixo dificil. De uma
maneira geral a velocidade no eixo facil € muito maior do que no eixo dificil, o que resulta em

um efeito diodo para multiplos skyrmions.
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3 SKYRMIONS: REVISAO TEORICA

3.1 Formagao de skyrmions

Existem diversos mecanismos que favorecem a formacéo de skyrmions e podem ocorrer
concomitantemente ou ndo, assim como ha diversas estruturas skyrmibnicas que sdo
favorecidas por cada um destes mecanismos. Estas estruturas séo diferenciadas por seus valores
de vorticidade (m) e helicidade (y), os quais correspondem respectivamente: ao nimero de
vezes que 0s spins circundam um ponto central ao longo de uma linha fechada. E ao sentido da
rotacdo dos spins a medida que estdo precessionando . A Figura 3.1 apresenta estruturas
skyrmidnicas que correspondem a diferentes valores de helicidade e de vorticidade.

Figura 3.1 — Estruturas skyrmibnicas representadas pelos valores variaveis de
vorticidade (m) e helicidade (y)
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Fonte: Nagaosa; Tokura (2013) .
Legenda: As setas indicam a direg¢do dos spins no plano e as cores servem para indicar a componente normal ao
plano, sendo o branco para cima e o preto para baixo. As estruturas do tipo anti-skyrmion (m = —1) equivalem
a rotacdes no plano x — y.

As diferentes topologias apresentam consequéncias diretas em suas propriedades
fisicas e as quantidades mensuraveis como a resisténcia Hall, por exemplo ®. Também é
possivel classifica-las de acordo com uma grandeza conhecida como winding number (indice

de curva ou carga topoldgica), a qual é representada pela letra Q e pode ser obtida através da
eg. (3.1):

Q= [ (5 x5 dady 3.0
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Para um Unico skyrmion, é possivel mostrar que Q = + 1. Esta grandeza fisica
juntamente com seu sinal determina a orientacdo dos spins em relagcdo ao nucleo, podendo
apontar para cima (+1) ou para baixo (—1). A carga topoldgica Q mede quantas vezes um
espaco é mapeado em outro até que encontre uma nova classe de objetos topoldgicos. Um outro
exemplo de carga topoldgica é o de ferromagnetos onde seu valor é Q = 0. E necessario um
custo energético muito elevado para passar de uma certa configuracéo topoldgica para outra, e
por isso dizemos que os skyrmions sdo topologicamente protegidos. A Figura 3.2 apresenta

estruturas com diferentes valores de Q.

Figura 3.2 — Estruturas skyrmidnicas com diferentes valores de carga topoldgica (Q)
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Fonte: Adaptado de Everschor-Sitte et al. .
Legenda: Em a) é apresentado um anti-skyrmion com |Q| = 1, em b) um biskyrmion com |Q| = 2 e em c) um
skyrmionium com |Q| =

O tipo especifico de skyrmion que se forma depende da simetria do sistema %°%, Em
nosso trabalho estamos interessados em skyrmions magnéticos caracterizados por Q = + 1 que
se formam principalmente devido a competicdo existente entre a interacdo de troca de
Heisenberg e a interagcdo DM. Apesar da existéncia de outras interacfes relevantes para o
sistema (interacdo de Zeeman devido ao campo magnetico aplicado e a interacdo de
anisotropia), as duas primeiras sdo as que tém maior contribui¢do, conforme sera abordado na

proxima secéo.

3.2 Interagdes Magnéticas

Nesta secdo discutiremos as principais interacbes que compdem o Hamiltoniano do
sistema estudado nesta dissertacdo. Séo elas: Interacdo de Troca de Heisenberg, interagdo DM,
interacdo devido ao efeito Zeeman e interacdo anisotropica. Estas interagfes em conjunto

caracterizam o comportamento coletivo do sistema e podem ser explicadas pela mecénica
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quantica. Serd adotado aqui o modelo atomistico para descrever o comportamento dos
fendmenos fisicos estudados, que sera abordado em maiores detalhes no Capitulo 4.

3.2.1 Interacao de Troca de Heisenberg

Em sistemas quanticos ndo é possivel distinguir uma particula da outra, portanto, a
densidade de probabilidade de encontrar um elétron A em um determinado ponto deve ser a
mesma de encontrar o elétron B neste mesmo ponto. Caso sejam tomadas duas func¢Ges de onda
para representar cada uma das particulas e utilizados os indices a e b para representa-las (neste
caso a e b representam a indexacdo dos nimeros quanticos das particulas), pelo principio da
indistinguibilidade deve ser possivel permutar suas coordenadas sem alteracdo na densidade de
probabilidade, de modo que:

Wo(xy, . 2y) = W ()W, (2) (3.2)

A eq. (3.2) representa 0 caso em que a particula 1 esta no estado a e a particula 2 esta
no estado b. A eq. (3.3) representa o0 caso oposto em que a particula 1 estd no estado b e a

particula 2 no estado a.

Wo(xy, o 2p) = W (D)W, (2) (3.3)

PPt Wy, (1)W5 (2) W, (1)Wa(2) (3.4)

Para verificar se a troca de coordenadas altera a medicdo dos observaveis podemos
calcular a densidade de probabilidade representada pela eq. (3.4) para os dois casos e comparar
se as autofuncdes encontradas em cada caso s@o equivalentes. Ao efetuar o calculo para a eq.
(3.2) e paraaeq. (3.3), é possivel notar que que a nova autofuncdo é diferente para cada um dos
casos, 0 que mostra que seu calculo depende das coordenadas, conforme pode ser visto na eq.
(3.5).
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Yo (D) Y (¥, (DW¥E(2) - Y(2) Y5 (DY (2)WP(D) (3.5)
1- 2
2- 1

Este comportamento ndo atende ao critério estabelecido pelo principio da
indistinguibilidade das particulas, porém se uma das fun¢des escolhidas for antissimétrica em
relacdo a outra, nota-se que a permutacdo de coordenadas pode ser feita sem modificar a
densidade de probabilidade. Seja a funcdo simétrica definida pelo indice S e a funcgéo

antissimétrica definida pelo indice A conforme a eq. (3.52) e a eq. (3.5b) respectivamente:

W5 = =[P (DW(2) + P(D¥,(2)] (352)
Wy = 5 (W (DW5(2) — Wa(D%()] (35b)

Ao efetuar a troca de coordenadas para estas novas funcdes, é possivel demonstrar que

as funcgdes de densidade de probabilidade néo se alteram:

Yo, —» Yo (3.6a)
1-2
2> 1

v, - (-1)? v, = v,¥, (3.6b)
1- 2
2 - 1

A demonstracdo acima contempla o principio da indistinguibilidade das particulas. Ja
em relagdo ao principio da exclus&o de Pauli, é necessario retomar que este estabelece que “dois
elétrons nao podem ter o mesmo conjunto de nimeros quanticos”. Matematicamente esta
condicdo é satisfeita exigindo-se que a autofuncao de onda total do elétron seja antissimetrica.
Para exemplificar este ponto, tomemos a equacao de Schrodinger independente do tempo para

dois elétrons livres (que ndo interagem entre si).
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hz
~om (Vi + VAW (1) = E¥(ry,132) (3.7)

A solucéo desta equacao descreve o0 movimento dos elétrons com relagao aos seus spins.
Como cada elétron possui dois valores possiveis de spin, existem, portanto, quatro

possibilidades:
T

A funcdo total de onda € formada pelo produto da parte orbital pela parte de spin. Entéo,
utilizando as funcgdes acima é possivel construir trés fungdes simétricas (X,) e uma funcéo

antissimétrica (X,).

1
E(IH} — UThH = X,

1
(TH=UH /V2 o = X

Ll

O termo 1/4/2 surge em decorréncia da normalizacdo. O estado X, é chamado de
singleto e 0 estado X de tripleto. Uma interpretacdo fisica possivel pode ser obtida calculando-
se 0 momento angular total do sistema dos dois elétrons dado por S = S; + S,, sendo que, a
componente z sera dada por S, = S;, + S,,. Ao considerar as regras de adi¢do vetorial €
possivel mostrar que:

S, Xa = 0Xa
S,Xs(a) = hXs (a)
S,Xs(b) = 0Xs(b)
S,Xs(c) = —hXs (c)

Conforme foi descrito pela eq. (3.5a) e pela eq. (3.5b), & possivel formar funcbes
espaciais simétricas e antissimétricas com estes estados. Para que a funcdo total do sistema seja

antissimétrica, é necessario que:
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W =1(ry, 72) XXy (3.8)
Ou
W =1,(, 72) XX (3.9)

Tomemos 0 primeiro caso que representa a situacdo dos spins no estado tripleto (spins
paralelos), utilizando as eg. (3.6) vamos supor o caso em que as coordenadas séo iguais. A partir
disso, nota-se que a funcdo de densidade de probabilidade tende a zero neste caso e ao aplicar
0 mesmo raciocinio para o estado singleto, esta funcdo € praticamente o dobro. Ou seja,
podemos concluir que spins paralelos tendem a se afastar enquanto spins antiparalelos tendem
a se aproximar. E possivel notar que o estado do spin esta correlacionado com o orbital, e esta
correlacdo foi introduzida pelo principio da exclusdo de Pauli, ndo tendo nenhuma relacédo com
interacbes do tipo elétron-elétron na equacdo de Schrodinger. Os principios que foram
apresentados anteriormente serdo aplicados agora considerando a interacdo coulombiana entre

dois elétrons:

2

U(r1 rz) = (3.10)

4ATEET 12

onde r, = |r; — 1| corresponde a distancia entre os elétrons. Para que seja efetuado o

calculo da energia média deste sistema, utiliza-se a parte espacial da funcdo de onda:

) - W A o, (3.11)

4-1'[6

substituindo na expressdo acima o valor de y(r{,7,) que é dado por: Y(ry, 15) =

= Va0 () + Ya (TP, ()], € possivel ober:

(U) = E * Jioca (312)

flpa(rl) lpb(rz) l/%1(7'1)1/%(7'2)5137”15137”2 (3.13)

4ne
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Jtoes = o | G Wy () 2= a0y ()13 0 (3.14)

O primeiro termo da direita da eq. (3.12) corresponde a energia coulombiana média do
sistema (E). O segundo termo (que aparece como uma consequéncia do principio da exclusédo
de Pauli) é chamado de energia de troca (Ji.ocq OU Simplesmente J). O sinal (+-) dependera do
estado do spin, se é singleto ou tripleto. Isso mostra que a energia média do sistema depende do
estado do spin, embora a interacdo entre os elétrons ndo dependa diretamente, 0 que sugere que

—

J € um termo proporcional a: m; e m; em que m € 0 momento magnético localizado. A energia

deste termo pode ser escrita na forma de um Hamiltoniano efetivo:
Hj = =31 Jim, - my (3.15)

onde N representa o nimero total de spins e i e j s@o os indices de cada um deles. A eq. (3.15)
é conhecida como Hamiltoniano de Heisenberg pois este foi o primeiro a notar sua importancia
na explicacdo de fendmenos magnéticos. Analisando novamente a eq. (3.14) nota-se que ela

pode ser reescrita como:

Jiy = 20 & ()" () = b () by (AT (3.16)

J

Fisicamente, a integral de troca representa a diferenca energética entre os estados de
spins paralelos e antiparalelos. E comum levar em conta no Hamiltoniano apenas a interagio
entre 0s primeiros vizinhos, pois J decai rapidamente a zero com a distancia. Uma maneira de
visualizar fisicamente o processo fisico que ocorre, é imaginar a “troca” do elétron do orbital

de um atomo para outro, conforme a Figura 3.3.

Figura 3.3 - Representacdo esquematica do “salto” do spin de um orbital para outro.

Ty T
_H S

Fonte: Adaptado de Pavarini et al. (2012) %2.
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Quando esta troca se da diretamente entre dois orbitais proximos, ela é chamada de
interacdo de troca direta. Porém, nem sempre os orbitais dos elétrons se encontram em
proximidade suficiente para que isto aconteca. No caso da interacdo de troca indireta, como
por exemplo a troca do tipo RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida) %34, os elétrons estdo a
distancias relativamente grandes. O mecanismo de interacdo age através dos elétrons de
conducéo (que sdo intermediarios entre os dois elétrons que estdo distantes um do outro). Este
caso costuma ocorrer principalmente no grupo dos metais. Existe ainda um outro tipo, a
interacdo de supertroca, que é caracteristica de um grupo de metais chamados de magnetos
quirais, e que ocorre através de um orbital intermediario. Este grupo de metais é de particular
importancia para nosso estudo, e apesar do mecanismo de supertroca desempenhar um papel
importante em sua descricao, ele ainda néo € suficiente para explicar sozinho o comportamento
e a formacdo de skyrmions. E necessario introduzir outras considerac@es tedricas para isso.
Porém, antes detalharemos um pouco mais a interacdo de supertroca.

Esta interacdo é definida como uma troca direta que ocorre entre ions magnéticos e tem
como intermediadores ions ndo magnéticos. Sua fundamentacdo teérica foi dada por Anderson
% e mais tarde recebeu contribuicdes de Goodenough % e Kanamori /. Os angulos de ligacédo
entre os a&tomos desempenham papel importante nos estados relevantes deste tipo de sistema,

que esta representado pela Figura 3.4:

Figura 3.4 - Atomo de oxigénio em seu orbital “p” fazendo a mediacio da interacéo de
troca entre dois metais de transicdo em seus orbitais “d”

Fonte: Adaptado de Pavarini et al. (2012) 9.

A ligacdo apresentada na Figura 3.4 pode apresentar configuracdo ferromagnética ou
antiferromagnética. Porém para explicar o ferromagnetismo fraco de materiais como a Hematita
(a-Fe203), 0 MnCO3 ou 0 COCO3 que ndo apresentam inversdao de simetria, € necessario um
mecanismo mais elaborado. Dzyaloshinskii % e Moriya % foram os autores a propor uma

explicacdo que levasse em conta a rotagéo de estruturas magnéticas e o acoplamento spin-orbita
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através de uma interacdo de natureza antissimétrica, que ficou conhecida como interagdo de
Dzyaloshinskii-Moriya. Estes dois autores através de caminhos diferentes identificaram a
necessidade de uma correcdo no Hamiltoniano de Heisenberg de forma que ele pudesse explicar

o ferromagnetismo fraco.

3.2.3 Interacdo de Dzyaloshinskii-Moriya

Igor Dzyaloshinskii % utilizou argumentos baseados na teoria de transicédo de fase de
Landau e propds uma correcdo fenomenoldgica no Hamiltoniano original de Heinsenberg, de

modo que ela tivesse a forma:
Hpy o Dy - (7, X 1117) (3.17)

Esta interacdo pode ser definida como uma interacdo de troca antissimétrica, pois €

possivel notar que o produto vetorial favorece o comportamento antissimétrico dos spins ao

inverter suas posicdes. O vetor Di, (a partir de agora B) é de natureza fenomenoldgica. Para
determinar seu modulo e sua direcdo é necessario conhecer a simetria do material, o indice 12
refere-se a sua relacdo com os spins 1 e 2. Moriya % identificou o acoplamento spin-6rbita como
um dos mecanismos para explicar o termo proposto por Dzyaloshinskii. Em seu artigo sdo
demonstradas duas abordagens para a dedugdo deste termo: A primeira (e principal) adiciona
os efeitos do acoplamento spin-Orbita na interacdo de supertroca utilizando o formalismo de
Anderson % e na segunda (que consta como um apéndice em sua publicacéo), ele utiliza
argumentos da teoria de perturbacdo de segunda ordem para descrever o orbital do elétron
atraveés do acoplamento spin-Orbita e da interacdo de troca. Conforme citado anteriormente, o

vetor D também se relaciona com a simetria do material, em materiais com baixa simetria

(materiais quirais, por exemplo, pois estes ndo possuem um centro de inverséo espacial), D sera
diferente de nulo e a interagdo DM pode ser a predominante no material, o que favorece um
arranjo néo colinear dos spins vizinhos. A magnetizacao resultante deste desalinhamento entre
0S spins € 0 que origina 0 magnetismo fraco destes materiais, conforme ilustrado pela Figura
3.5:
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Figura 3.5 - Esquema representativo para diferentes valores de D. D = 0 para
materiais centro-simétricos e D «» 0 para materiais com baixa simetria (nesta figura esta
representado apenas 0 modulo do vetor)

Antiferromagnético Ferromagnético fraco
1 2
D=0 D=0

Fonte: Adaptada de Ederer; Fennie (2008) 1% .

Um material é classificado como quiral quando ele e sua imagem refletida ndo podem

ser sobrepostos. A Figura 3.6 apresenta a estrutura quiral da liga MnSi.

Figura 3.6 - Estrutura cristalina do MnSi com simetria quiral cubica P23 vista na
direcdo [11 1]

Fonte: Adaptado de Mochizuki (2015) 1,

Moriya % enunciou uma série de regras determinando a orientacdo de D, porém em

nosso trabalho, D foi escolhido de tal forma que o material se comporte proporcionando a
formacdo de skyrmions do tipo Néel 1°2, Sendo assim, considerando um momento magnético
mi na posicao ri e seus primeiros vizinhos m;j nas posi¢des rj, 0 Hamiltoniano da interacdo DM

sera dado pela seguinte expressao:
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Hoy =XV,1 D, -m, -y (3.18)

Em resumo, esta interacdo € favorecida por um forte acoplamento spin-orbita somado
com a falta de inversdo de simetria espacial do material. Caracteristicas que estdo presentes em

materiais do grupo B20 como MnSi e FeGe.

3.2.4 Interacdo Zeeman

Em 1986 Peter Zeeman descobriu 0 que veio a se denominar de Efeito Zeeman 1%, o
qual consiste no desdobramento das linhas espectrais de atomos ou moléculas em multiplas
linhas devido a aplicacdo de um campo magnético externo. Isto ocorre devido a interacdo entre
0 momento magnético intrinseco das particulas e o campo aplicado. Existem duas abordagens
possiveis para sua explicacdo: uma abordagem semiclassica e uma abordagem quéantica. Por
conta disso, em sua origem o termo efeito Zeeman “anémalo” (Figura 3.7) foi utilizado para
explicar os fenbmenos em que a teoria semiclassica ndo era bem-sucedida. Porém, do ponto de
vista das teorias modernas, ndo existe nenhuma “anomalia” no efeito Zeeman que foi explicado

apos a introducdo do conceito moderno de spin.

Figura 3.7 - Efeito Zeeman “anémalo”, onde uma linha espectral se desdobra em
varias componentes, o que sé pode ser explicado com conceitos da mecanica quantica.

3 3 3 3
P Sin P, S

Sem campo —>

(b)

Com campo —>

Fonte: IFSC/USP - Efeito Zeeman 19

Com a ideia de spin, introduz-se momentos angulares adicionais para cada atomo que

se acoplam formando o momento total de spin S, analogamente 0s momentos orbitais
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individuais de cada elétron também se acoplam formando o momento orbital L. O momento

angular total sera dado por:

J=L+S (3.19)

Os niveis atbmicos descritos por estes momentos angulares decompdem-se em 2] + 1
subniveis ao serem submetidos a um campo magnético externo de médulo B. E possivel
demonstrar através da teoria de perturbacdes da mecanica quantica, calculando-se a energia

entre dois estados de matriz m e m’ que os desdobramentos de energia devido ao efeito Zeeman

~

Sao:
AE = ugBgm; (3.20)
Onde g = 1 4LLRHSEDIEAD o o — j 4 1.4

2]J(J+1)

Assim, a presenca do campo magnético levanta a degeneréncia no nivel, desdobrando-
oem 2/ + 1 componentes, uma para cada valor de m; . A grandeza g € chamada de fator de
Landé e depende do nivel atdmico que esta sendo considerado. Ja pg € uma constante chamada
de magneton de Bohr, dado por uz = e/2m, (onde m, € a massa do elétron).

Este resultado é valido quando B é fraco em relacdo ao campo magnético interno do
atomo. Para os casos de B muito alto, o acoplamento LS sera suprimido e os momentos L e S
irdo precessionar em torno de B. O Hamiltoniano da interacdo Zeeman para uma rede spins de

tamanho i, submetida a um campo magnético externo de médulo B sera dado por:

H,=-YVB-m (3.21)

3.2.5 Interacdo com Anisotropia Magnética

Outro termo de contribuicdo no Hamiltoniano do sistema estudado, é referente a
anisotropia. A anisotropia € uma tendéncia de que o sistema demonstre um comportamento

especifico de uma certa propriedade em uma dada direcdo preferencial. Por exemplo, se a
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susceptibilidade magnética de um sistema ndo varia de acordo com a dire¢cdo medida, dizemos
que este sistema é isotropico em relagdo a esta propriedade, caso contrario, dizemos que 0
sistema apresenta uma anisotropia em sua susceptibilidade magnética. Como o magnetismo nos
materiais estd intrinsecamente relacionado com a simetria da rede, muitos fendmenos
magnéticos apresentam dependéncia de uma direcio especifica. E possivel classificar a
anisotropia em trés tipos principais: magnetoestrictiva, magnetostatica e magnetocristalina.
Abordaremos aqui a anisotropia de ion unico que € um tipo de anisotropia magnetocristalina.
As anisotropias magnetocristalinas séo propriedades que descrevem como a estrutura da
rede cristalina afeta os processos de troca envolvendo spins vizinhos que se orientam
paralelamente. Devido a simetria da rede, determinados eixos exibem maior facilidade para
serem magnetizados. Esta magnetizacdo da origem a uma energia de anisotropia (que € minima
guando os momentos magnéticos estdo orientados nestes €ixos) e 0s eixos que exibem este
comportamento sdo chamados de eixos faceis de magnetizacdo. Elas podem ser de ion Unico
(originam-se na interacdo entre os orbitais e o potencial da rede) ou de dois ions (que se
originam nas interacdes dipolo-dipolo). A anisotropia de ion unico se deve essencialmente as
interacdes eletrostaticas dos orbitais sobre o acoplamento spin-orbita. Através da teoria de

perturbacdo de segunda ordem é possivel demonstrar que seu Hamiltoniano é:

Hy = X K(m{)? (3.22)

E possivel notar que este Hamiltoniano apresenta uma quebra de simetria em relac&o ao
Hamiltoniano classico de Heisenberg. Neste caso, K corresponde a constante de anisotropia e

m{ é 0 momento magnético localizado no sitio de numero i.

3.2.6 Hamiltoniano

O Hamiltoniano que descreve o comportamento do sistema estudado serd dada pela
soma das energias das interacOes descritas nas secOes anteriores: Troca, DM, Zeeman e

Anisotropia, conforme a eq. (3.23):
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Que pode ser escrita como:
H ==Y jen]ijm M — X jen Dyj - (M x ;) — Xy pH - m; — ¥ K(m; - £)? (3.24)

No termo de Zeeman estamos adotando que 0 campo magnético externo é dado por:

—

B = pH (3.25)

onde u € 0 momento magnético atdbmico.

3.3 Equacéo de Landau-Lifshitz-Gilbert

Nesta secdo discutiremos a equacdo utilizada para descrever a dinamica da
magnetizacdo do sistema que sera estudado neste trabalho. As passagens a seguir tém como
referéncia os textos das referéncias 331%4

O momento angular associado a um momento magnético pode ser expresso como:
M = —yL (3.26)
sendo que y é a constante giromagnética. O movimento de precessdao que um momento

magnético executa ao ser submetido a um campo magnético efetivo na auséncia de

amortecimento é descrito pela equacdo do torque:

T =M x H, 3.27
ff

onde

-7 _ —SU[M~(~7,t)]

Herr = s (3.27.1)

O campo efetivo H,¢¢ ndo se limita apenas a campos magnéticos externos aplicados a

um momento magnetico, mas sim a qualquer campo que atue sobre 0s momentos magneticos

desde que seja definida a energia potencial com relacéo ao trabalho das forcas que sdo exercidas



46

sobre 0s momentos magnéticos, neste caso serdo consideradas as interacdes do Hamiltoniano
da eqg. (3.24).
Sabendo que a taxa de variacdo do momento angular no tempo € igual ao torque, pode-

Se escrever:
9 (_M) = M x Hyf (3.28)

No equilibrio esta taxa de variacdo é zero (portanto sem torque), porém é possivel
acrescentar um termo de amortecimento viscoso que atua na equagdo acima antes que o
equilibrio seja atingido. Um termo proporcional a variacdo do momento magnético € adicionado
ao campo efetivo e € dado por —n oM / dt, sendo n uma constante positiva. Este termo retarda
0 movimento do momento magnético e alinha M paralelamente a fff , 0 que nos da a equacao

de Gilbert para 0 movimento:

oM - — o = M
E= —YM XHeff +EX MXE (329)

onde @ = |y||m||n| é a constante de Gilbert. Aplicando o produto vetorial nos dois lados da eq.

(3.29) por M, obtém-se:

—= M v BT N S — M
Mxﬁz—nyHeff+ExMx(MxE) (3.30)

E aplicando a identidade a X (b X ¢) = (a - ¢)b — (a - b)c parareescrever o segundo termo da

eqg. (3.30), é possivel mostrar que:

—— M — oM

substituindo (3.31) em (3.29), chega-se em:

aM_ -Y — Y o — — —
E_mMXHeff +mﬁx Mx M XHeff (3.32)
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é possivel reescrever a constante giromagnética da seguinte forma:

Y = 1+Va2 (3.32.1)
e, portanto:

OM My _— ;a — — _—

E:_YMXHeff-{_YEX MXMXHeff (333)

E usual dividir os dois lados da equacio pela magnetizacdo M e definir o vetor normalizado

m= M/M:

—

Z—T=—y’ﬁixm+y’ax m X im X Hyy (3.34)

A eq. (3.34) apresenta vantagens na resolucdo devido a auséncia do primeiro termo da
eq. (3.31) no lado esquerdo, porém a forma mais encontrada na literatura costuma ser a eq.
(3.29). Fazendo a substituicdo do vetor normalizado m nesta equacdo, considerando uma rede
de momentos magnéticos discretos m,, i = 1,2,3...n onde i representa o indice de cada sitio
associado a0 momento magnético e chamando a constante giromagnética da eq. (3.32.1) de y,

aeg. (3.34) se torna:
— = —ymleeff+ocml><d—nZ (3.35)

A fim de que a corrente polarizada de spins aplicada ao sistema seja considerada, dois novos

termos séo acrescidos na eg. (3.35):

dﬁ) _ —_— eff —_ dW pa3 > 9\ — paSB — > 2\ —
= Y X HT Fam X —= + 7= G.v)ym, + e [m, x (7.V)m,] (3.36)
sendo que p € a polarizacdo de spin da corrente e a 0 parametro da rede. Estes dois ultimos
termos descrevem o acoplamento entre 0s spins e a corrente elétrica polarizada, representada
pelo vetor j . O pendltimo termo é chamado de transferéncia de torque de spin ou STT (do

inglés spin transfer torque) e é obtido ao assumirmos que os spins dos elétrons de condugéo
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sdo sempre paralelos aos momentos magnéticos locais devido a interacdo de troca e ao
acoplamento de Hund. O dltimo termo descreve o acoplamento entre a corrente de
magnetizacdo local devido a efeitos ndo adiabaticos, os quais ndo serdo considerados neste
trabalho (8 = 0) pois em baixas correntes estes efeitos podem ser desprezados 1%, o que faz
com que a eg. (3.36) se torne:

am, = ., dm
prals —ym,; X Hepr + am; X "

3 =)\ —
+ % G.v)m, (3.37)
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4 MODELO, SIMULACAO E METODOS

4.1 Modelo Atomistico

O comportamento dindmico dos skyrmions pode ser descrito atraves da equacéo LLG,
que permite a descricdo detalhada da dindmica de magnetizacdo. Das possiveis aproximacdes
normalmente utilizadas para resolver esta equacdo, resultam trés diferentes modelos: modelo
de particulas, modelo micromagnético e modelo atomistico. Para o estudo do comportamento
dindmico coletivo dos skyrmions, o modelo mais adequado € o de particulas, onde
considerarmos os skyrmions como objetos rigidos pontuais 1718, Esta aproximagéo é muito
conveniente do posto de vista computacional, entretanto, ela ndo leva em consideracao os
detalhes microscopicos do sistema. Efeitos como deformacdo ou aniquilacdo, ndo sdo
considerados. Quando queremos conhecer em detalhes 0 comportamento microscopico, 0s
modelos mais apropriados sdo 0 micromagnético e o atomistico.

Dentro do formalismo micromagnético, as propriedades magnéticas atdbmicas sdo
calculadas em média sobre um pequeno volume de espaco, tipicamente (2 — 10 nm)?3, e
assume-se que a direcdo da magnetizacdo dentro desta célula varia continuamente 1%, Esta
aproximacdo permitiu a solucéo da configuracdo magnética do estado fundamental de estruturas
magnéticas complexas por meio da minimizacdo de energia e também simulacdes do
comportamento dindmico da magnetizacdo através da solugdo numérica da equagdo LLG 0,
Hoje, 0 modelo micromagnético é uma ferramenta de pesquisa padrédo devido a disponibilidade
de pacotes de software amigaveis ao usuario, como OOMMF e MUMAX3, e a capacidade de
simular estruturas relativamente grandes acessiveis experimentalmente.

Entretanto, as simulacdes micromagneéticas sdo fundamentalmente limitadas pela
formulacéo continua, que requer que a direcdo da magnetizacdo varie lentamente no espaco e
no tempo. Esta limitacdo significa que a dinamica dos ferrimagnetos e antiferromagnetos ndo
pode ser simulada adequadamente, pois a dire¢do intrinseca da magnetizacao varia fortemente
na escala atbmica. Em altas temperaturas, 0 mesmo problema existe, pois as flutuacdes térmicas
levam a desordem do spin na escala atdbmica. Muitos materiais e dispositivos tecnologicamente
importantes dependem de filmes e estruturas ultrafinos, onde as proprias propriedades do
material variam na escala de comprimento atdmico e ndo podem ser descritas adequadamente
pelo modelo micromagnético. Assim, a aplicabilidade limitada deste formalismo apresenta uma

barreira para a compreensao da dinamica de muitos materiais e dispositivos magnéticos.
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Neste sentido, uma grande inovacao veio com a implementacdo do modelo conhecido
como atomistico para o comportamento dindmico dos momentos de dipolo atbmicos. Embora
pioneiras no final do século XX 17, as simulacdes de dindmica atomistica eram muito caras
computacionalmente para serem Uteis na prética, até a virada do século XXI. A estrutura tedrica
com uma equagao classica de movimento permitiu a consideracdo natural de antiferromagnetos
e ferrimagnetos 1%, bem como defeitos de nivel atdmico encontrados em nanoparticulas,
superficies e interfaces onde a direcdo da magnetizacdo pode mudar significativamente na
escala atbmica. O modelo atomistico também permite o estudo natural da dindmica de
magnetizacdo de alta temperatura perto e acima da temperatura de Curie (onde 0s spins sao
paramagnéticos), excitacdes de spin e densidade de estados de onda de spin (DOS - density of
states) 1%°, Todas estas caracteristicas evitam a limitacdo fundamental da aproximacéo continua
do formalismo micromagnético, e levaram a um renascimento da modelagem de materiais
magnéticos, onde as propriedades macroscépicas de materiais magnéticos podem ser simuladas
usando um modelo microscépico, com um link direto para as propriedades eletrénicas
subjacentes, responsaveis pelo surgimento de interagdes magnéticas.

Em simula¢des com spins no modelo atomistico, a interacao de troca costuma ser a mais
forte e é responsavel pelo alinhamento atdbmico dos spins. Em ferromagnetos, onde a constante
de troca € J > 0, a formacdo de dominios magnéticos que levam a um comportamento
macroscopico classico é observada. Ja nos antiferromagnetos, onde /] < 0, 0s spins atdbmicos
estdo alinhados de forma antiparalela e a magnetizacdo liquida é zero. Em materiais onde a
constante de Dzyaloshinskii-Moriya esta presente, a relacdo entre a constante J e a constante D
é 0 que origina a formacdo de estruturas magnéticas como os skyrmions. Para aplicacbes
spintrdnicas, o fator mais importante é a estabilidade do material ao atingir determinado estado
magnético. Esta estabilidade é determinada pelas preferéncias de alinhamento ao longo de uma
determinada direcdo cristalogréfica, caracteristica esta que é conhecida como anisotropia
magnetocristalina. Uma das formas mais simples em que esta anisotropia se apresenta € através
da preferéncia de um eixo magnético em detrimento de outros (uniaxial). Magnetos simples
como Fe e Ni apresentam anisotropias cubicas onde os spins exibem uma preferéncia de

alinhamento ao longo de seis ou oito eixos de simetria da estrutura cristalina.
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4.2 Simulagdes

Usando o modelo atomistico %! simulamos um filme fino ferromagnético que
comporta a presenca de skyrmions do tipo Neél desconsiderando efeitos de temperatura, T =
0 K, sob a influéncia de um campo magnético aplicado de forma perpendicular ao plano do
filme (eixo z). O Hamiltoniano do sistema, que considera as interacdes presentes 133549  esta
demonstrado na eq. (3.24). Conforme explicado no capitulo 3, o primeiro termo do lado direito
da eq. (3.24) corresponde a interacdo de troca entre 0s vizinhos mais proximos, que compdem
o0 conjunto N. Consideramos uma rede quadrada de spins com parametro de rede a e constante

de troca J;; entre os spins i e j. O segundo termo € a constante de Dzyaloshinskii-Moriya
interfacial, onde D;; € o vetor de Dzyaloshinskii-Moriya entre os spins i, j, para filmes finos. O

terceiro termo corresponde a interacdo de Zeeman, considerando 0 momento magnético u e o
ultimo termo € a anisotropia de eixo facil, onde K; é a constante de anisotropia. As constantes
de anisotropia e de Dzyaloshinskii-Moriya sdo dadas em termos da constante de troca J. Antes
que a dindmica de magnetizacdo do sistema fosse simulada, foi efetuada uma fase de testes
envolvendo a minimizacdo da energia do Hamiltoniano (3.24) a fim de buscar resultados
conhecidos na literatura. Durante esta fase, foram utilizadas redes quadradas de spins orientados
de forma aleat6ria, com 40 x 40 spins nas dimensdes x e y respectivamente com parametro de
rede a = 0.5 nm, cuja dimensdo total correspondiaa 20 nm x 20 nm. A Figura 4.1 representa
uma rede hexagonal de skyrmions que foi obtida nesta fase do trabalho.

Figura 4.1 - Imagem de uma rede de 40 x 40 spins (20 nm x 20 nm) obtida através do
método de Monte Carlo

Fonte: Autoria Propria.
Legenda: Os skyrmions estdo representados em azul. O mapa de calor representa a variacdo da magnetizagao no
eixo Z. Neste exemplo o Gltimo termo da eq. (3.24) é desprezado pois ndo existem defeitos na rede. Para mais
detalhes, consultar o apéndice A.
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Estas simulacOes estdo descritas em maiores detalhes no Apéndice A, juntamente com
os métodos utilizados. Uma vez confirmados os resultados conhecidos da literatura (fase
helicoidal e fase de skyrmions), pode-se entdo partir para o problema principal a ser investigado
nesta dissertacdo: A dinamica de magnetizacdo de um sistema de skyrmions submetido a
aplicacdo de uma corrente de spins polarizados, interagindo com uma rede de geometria do tipo
funil. Para este caso, foi simulado um filme fino de 272 nm x 68 nm contendo defeitos
anisotrdpicos em forma de funil ao longo do eixo x, conforme pode ser observado na Figura
4.2. No decorrer das simulac6es a abertura do funil (0) variou e a largura (L) foi mantida fixa

em 68 nm.

Figura 4.2 - Imagem ilustrando a geometria do sistema

Fonte: Rocha et al. (2023) 112
Legenda: O funil é construido alinhando-se as bordas inferior e superior da amostra com um arranjo assimétrico
em forma de dentes de serra (parte amarela). O funil tem comprimento L e abertura O, conforme indicado na
figura. Dentro do funil, a cor que varia do azul ao vermelho indica a magnetizacdo fora do plano m,. Os
skyrmions estéo ilustrados como circulos vermelhos.

A interacdo dipolar foi desprezada, uma vez que € esperado que seja muito pequena para
filmes ultrafinos 113 . As paredes do funil séo compostas por spins rigidos com m; = 2 fixos
em F onde o conjunto F corresponde a regido amarela, fora do funil. Os spins rigidos
correspondem a uma simplificacdo que representa spins com um alto valor de anisotropia. Por
exemplo, se estes spins fossem substituidos por spins que possuem K; = 5/, os resultados
permaneceriam 0s mesmos.

A dindmica dos spins do sistema € regida pela eg. (3.37), sendo incluidas apenas as
correntes de STT adiabaticas. Neste caso, foi considerada a hipdtese de que os spins sdo sempre
paralelos aos momentos magnéticos m /0 . Os efeitos ndo adiabaticos de transferéncia de

torque de spins ndo foram considerados, pois ndo apresentam influéncia consideravel para
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skyrmions movimentados a baixas correntes 1% . A aplicacdo da corrente se deu na direcédo —y,
comj = —jj. Esta direcdo foi escolhida em detrimento ao eixo x pois proporciona uma maior
interacdo dos skyrmions com as paredes magnéticas rigidas, o que resulta em uma velocidade
aumentada do skyrmion ao longo da parede do funil 6273114115

Para medir a quantidade de skyrmions do sistema, utilizamos calculos que nos permitem
medir a carga topologica na amostra, onde cada skyrmion possui acargaQ = +1 dependendo
da direcdo do campo aplicado. Pelo fato de estar utilizando uma rede discreta de spins, 0s
calculos da carga topologica foram feitos utilizando uma técnica chamada de “abordagem
baseada em rede” 11 . Este método pode reduzir as variagdes na carga topolégica devido a
imprecisdes nas derivadas das diferencas finitas, principalmente quando a nucleacdo, a
aniquilacdo e as flutuacdes térmicas sdo consideradas no modelo. A velocidade dos skyrmions

é calculada usando o0 campo eletromagnético emergente %8 :

El?m — gm . (alﬁ’ X atm)' Blem = %sijkm . (a]m X akﬁ)) (41)

Onde eijk é 0 tensor antissimétrico. A velocidade de arraste v, é calculada de acordo com

Eem = ——vd’xBW 4968 Caso o sistema fosse antiferromagnético, uma alternativa para o
célculo da velocidade seria utilizar o vetor de Néel %7,

Durante as simulac@es foram fixados os valores @ = 0.04,p = —1.0ea = 0.5 nm.
As seguintes constantes para o material foram utilizadas: | = 1meV,D = 0.18],e K; =
0.01J. O campo magnético aplicado foi uH = —0.5(D?/))z. Este valor de campo foi
escolhido afim de que fosse possivel a formacdo de skyrmions na amostra *° . Além da relagéo
D/], a propria geometria do sistema influencia no tamanho dos skyrmions, e em nosso caso, na
fase de estabilizacdo dos sistemas, o diametro dos skyrmions corresponde a aproximadamente
d = 8.80 nm. Cada simulacéo foi iniciada através de uma configurac&o inicial aleatoria, onde
uma rede de spins orientados aleatoriamente foi relaxada utilizando a equagéo (3.37) sem
corrente (j = 0). O sistema foi relaxado utilizando 3 x 107 passos de tempo para garantir que
uma solucéo estavel fosse alcancada. A partir da estabilizacdo, foi introduzida uma corrente
finita de spins polarizados para que a dindmica do sistema fosse avaliada. Utilizamos o método

de integracdo de Runge-Kutta de quarta ordem %8, O tempo é normalizado por ¢t = (h/]) ea

-

corrente de spins é dada por ] = (2e/a®h))’ . Neste caso 7 and j' sdo as unidades
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normalizadas e adimensionais utilizadas no cédigo e que s&o convertidas novamente para as

dimensdes das unidades.
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5 RESULTADOS

Nesta secdo serdo descritos os resultados encontrados através das simulagdes efetuadas
e que dizem respeito a dindmica do sistema. Sendo assim, o transporte de skyrmions e suas
interacdes foram analisados. Isto foi feito atraves da variacdo dos valores de corrente e de
abertura dos funis. Os resultados aqui descritos foram publicados '*? e podem ser consultados

juntamente com o material suplementar.

5.1 Transporte de Skyrmions

Com afinalidade de analisar a corrente necessaria para gerar movimento nos skyrmions,
foi analisado inicialmente um funil de abertura O = 12.5 nm submetido a uma corrente de
j =0.39x101°4/m?. O comportamento das velocidades e da carga topoldgica esta
representado na Figura 5.1 e de acordo com a Figura 5.1b, podemos ver que a carga topoldgica
permanece constante, o que indica que esta corrente ndo é suficientemente alta para gerar

aniquilacdo de skyrmions.

Figura 5.1 — Grafico das velocidades e da carga topologica em funcéo do tempo para o
sistema sem aniquilagao

@
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Fonte: Rocha et al. (2023) 12,

Legenda: (a) Velocidade (V;) (preto) e (V) (vermelho) vs. tempo t (b) Carga topoldgica correspondente vs. t
para um sistema com j = 0.39 X 10'°A/m?e 0 = 12.5 nm. Ambos (V;) e (V) possuem sinais de ruido. A
velocidade oscila em torno de (V,) = 3 m/s e (Vy) =0 m/s, o que indica um movimento liquido na diregio x

com oscilacOes paralelas ao eixo do funil, sem movimentagdo ao redor da direcdo y. A carga topoldgica Q = 41
é constante, indicando que ndo ocorre aniquilacdo dos skyrmions.
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Foram graficadas as velocidades meédias: (V) = Q72X v, -2 e () =

Q|1 ZlQ' vy -y e a carga topoldgica Q em funcdo do tempo t. Em 5.1 (a), ambas as
velocidades exibem um ruido que é resultado da interacdo skyrmion-skyrmion e da interacdo
skyrmion-parede dentro das placas do funil. Como consequéncia dessas interagdes skyrmion-
skyrmion, skyrmion-corrente e skyrmion-parede, os skyrmions podem sofrer deformacdes
dentro do funil criando excitagdes internas e um movimento turbulento que acarreta ruidos na
velocidade. Na média, os skyrmions tem velocidades (V) ~ 3m/se (V) =~ 0m/s. O que
indica que os skyrmions adquirem um movimento liquido ao longo do funil e se deslocam de
um funil para outro na dire¢do x. Em contrapartida, ndo existe um movimento resultante em y,
mas apenas oscilagdes na velocidade. Na Figura 5.1 (b), a carga topoldgica é constante em Q =
41, indicando que 41 skyrmions estdo presentes na amostra e que nao ha efeitos de aniquilacéo.

A Figura 5.2 mostra as imagens geradas durante o0 movimento do sistema da Figura 5.1.

Figura 5.2 - Imagens geradas da configuracdo de skyrmions em diferentes momentos
durante sua movimentacdo através do funil com j = 0.39 x 10°4/m?e 0 = 12.5nm
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Fonte: Rocha et al. (2023) %2,
Legenda: valores de tempo (a) t = 79.0ns.(b)t = 79.5ns.(c)t = 80.0ns. (d)t = 80.6 ns.

Uma vez que a corrente externa é aplicada na direcdo —y, os skyrmions na parte de cima
do funil s&o maiores e 0s skyrmions na parte de baixo sdo menores, essa diferenga de tamanho
gera um acumulo de skyrmions na parte de baixo. A compressdao dos skyrmions contra as

paredes faz com que eles deslizem pelas paredes do funil na direcdo +x, até chegar a proxima
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abertura que se localiza a direita. A abertura do funil representa uma barreira para os skyrmions,
tanto do lado direito quanto do lado esquerdo. No entanto, os skyrmions (que executam seu
movimento vindos da esquerda) passam por essa barreira com alta velocidade. Esses skyrmions
experimentam um efeito de gargalo (bottleneck), e como resultado, apenas um skyrmion por
vez consegue passar pela abertura e ir para o proximo funil da direita. Durante a passagem de
um funil para outro, o skyrmion se deforma e encolhe. Os skyrmions na parte de cima e nos

cantos de baixo permanecem sem mobilidade.

5.2 Aniquilagéo de Skyrmions

Nesta secdo seré discutida a influéncia do efeito de aniquilacdo sobre o transporte dos
skyrmions. Quando a corrente aplicada é baixa, 0s skyrmions se movem lentamente através da
rede de funis, sofrendo deformacdes e um efeito conhecido como jamming (ou engarrafamento),
mas ndo sofrem aniquilacdo. De maneira geral, jamming € o efeito que descreve o acimulo de
particulas devido a um engarrafamento, onde as particulas reduzem a sua velocidade média pois
apenas poucas particulas podem passar pela abertura disponivel. Este nome provém do termo
“transito”, do inglés traffic jam. Na Figura 5.3 (a), foram graficadas as velocidades médias (V)

e (V) em funcéo do tempo t para um sistema com O = 12.5 nm e um valor de corrente j =

1.36 x 10'% A/m?, enquanto na Figura 5.3 (b), apresentamos a carga topoldgica Q versus o
tempo t. Parat = 0 existem 41 skyrmions presentes na amostra, o que equivale a Q = 41.

A medida que o tempo avanca, podemos verificar que ocorre aniquilacio de skyrmions,
0 que pode ser observado no gréafico ja que a carga topologica diminui até o valor minimo Q =
Qf = 9. As linhas pontilhadas azuis em ¢ = 17 ns mostram 0 momento em gue 0 processo
de aniquilacao termina, indicado pelo fato de que o nimero de skyrmions permanece constante
para t maiores. Durante o periodo de aniquilacéo, o sinal da velocidade (V,) aumenta com o
tempo. Este crescimento é resultado da destruicdo dos skyrmions, 0 que aumenta 0 espaco
dentro do funil para os skyrmions restantes, diminuindo o efeito de engarrafamento e
possibilitando uma maior mobilidade dos skyrmions na direcdo x. Neste sistema existem dois
mecanismos principais que influenciam na aniquilagéo:

(1) A pressao exercida pela corrente aplicada empurra os skyrmions para a parede

inferior do funil.
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(if) Skyrmions que s@o empurrados pela corrente também exercem uma pressdo nos

skyrmions que estdo mais proximos das paredes.

Figura 5.3 — Grafico das velocidades e da carga topologica em funcéo do tempo para o
sistema com aniquilagéo
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Fonte: Rocha et al. (2023) 12,
Legenda: (a) Sinais da velocidade (V,) (preto) e (V) (vermelho) vs. t e (b) A carga topoldgica Q correspondente
vs. t para um sistemacomj = 1.36 x 10'° A/m?e 0 = 12.5nm. A linha pontilhada azulemt = 17 ns
indica o fim do processo de aniquila¢do, 0 zoom em (a) demonstra os detalhes da velocidade periddica da parte
principal do gréfico.

O processo de aniquilacdo é bem similar ao que foi observado para uma rede conforme
de skyrmions submetida a aplicacéo de corrente continua (dc, direct current) 5. Neste estudo,
foram feitas simulacOes envolvendo corrente dc e corrente alternada (ac, alternate current), nas
quais pode-se observar que a aplicacdo da corrente dc gerou uma movimentacao mais veloz dos
skyrmions, porém com um maior risco de aniquilagdo do que para corrente ac. O processo de
aniquilacdo encontrado na aplicacdo da corrente dc é bastante parecido com o que foi
encontrado na Figura 5.3 e consiste no deslocamento dos skyrmions até as paredes da amostra,
onde eles sofrem uma deformacao seguida de encolhimento, além de estarem submetidos a um
gradiente de forca devido a pressdo dos skyrmions que se localizam nas fileiras superiores. A
soma destes fatores € o que faz com que os skyrmions sejam aniquilados. Desde que 0 processo
ndo aniquile todos os skyrmions da amostra, e que 0s demais skyrmions remanescentes também

tenham sofrido encolhimento em seu tamanho (devido a pressdao da corrente aplicada), eles
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estardo aptos a passar com mais facilidade através da abertura do funil e a velocidade resultante
na direcdo do fluxo aumentard. Em adigdo a este efeito, os skyrmions restantes interagem com
as paredes e sofrem um incremento em sua velocidade através do efeito Magnus (Magnus
velocity boost) 873,

Apos o fim do processo de aniquilagéo, a velocidade ndo sofre mais aumento, em vez
disso, ela exibe um comportamento oscilatorio periédico, conforme destacado na Figura 5.3 (a)
nointervalo 160 < t < 178 ns. O pico da velocidade ocorre nos momentos em que a maioria
dos skyrmions interage com as paredes inferiores do funil, onde o aumento de velocidade
devido ao efeito Magnus velocity boost pode ocorrer. A velocidade minima ocorre toda vez que
um skyrmion remanescente alcanca a ponta do funil e deve superar a barreira para chegar ao
préximo funil. Neste regime, o nimero de skyrmions restantes € pequeno o suficiente para que
a distancia entre os skyrmions seja suficientemente grande, fazendo com que a interacédo entre
eles seja minima e como consequéncia faz com que a interacdo predominante seja a interacédo
dos skyrmions com as paredes do funil, diferente do que foi observado na se¢do 5.1. Em poucas
palavras, os skyrmions restantes movem-se como se fossem skyrmions unicos na amostra. As

velocidades oscilam entre os valores (V) ~ 45m/s e (V) = 0m/s. A frequéncia da

oscilacdo depende tanto do tamanho do funil L, quanto da densidade de corrente j, sendo maior
para funis curtos e menor para corrente baixas. O comportamento periédico pode ocorrer em
sistemas onde cada funil comporta um numero de skyrmions em estados estacionarios
suficientemente pequeno para permitir que todos os skyrmions fluam pela parede do funil,
permitindo que a corrente e a interacdo com as paredes predominem sobre a interacdo entre 0s
skyrmions.

llustracdes dos skyrmions sob o movimento periédico sdo demonstradas na Figura 5.4
e no material suplementar do artigo originado por esta dissertacdo ' , o qual inclui um video
ilustrando o processo de aniquilacdo para t < 17 ns e 0 movimento periodico para t >
17 ns.
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Figura 5.4 - Figuras das configuracdes dos skyrmions em diferentes momentos
ilustrando 0 movimento periédico dos skyrmions contendo um total de 9 skyrmions (Qf =
9)comj = 1.36 x 10° A/m?e O = 12.5 nm para diferentes tempos apés o fim do

processo de aniquilacdo
m;z
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Fonte: Rocha et al. (2023) %2,
Legenda: Valores detempo (@)t = 79.0ns.(b)t = 79.1ns.(c)t = 79.3ns. (d)t = 79.5ns.

5.3 Corrente de transporte

Nas secOes anteriores, foi demonstrado que a densidade da corrente aplicada pode afetar
significativamente o comportamento dos skyrmions e determinar quando o processo de
aniquilacdo pode acontecer. O préximo passo foi investigar detalhadamente como a magnitude
da corrente pode modificar a dindmica dos skyrmions. A abertura do funil foi fixadaem 0 =
12nm e as correntes variaram em um intervalo entre 0.03 x 10° A/m? < j <
1.58 x 10° A/m?2.
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Na Figura 5.5 (a), foram plotadas as velocidades no eixo x (V,) vs. a densidade de
corrente aplicada j. Foi encontrado um incremento monotonico em (V,) com o incremento da
corrente para j = 1.45 x 101° A/m? . Na regido com centros de pinning, denominada de
regido 1, os skyrmions exibem um movimento transiente, e uma compressao suave contra as

paredes do funil.

Figura 5.5 — Graficos da velocidade média dos skyrmions e da Carga topoldgica em
fungdo da Corrente para o sistema com aniquilacao
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Fonte: Rocha et al. (2023) 112
Legenda: (a) (V) e (b) carga topolégica final Qy Vvs. a corrente aplicada j em um sistema com uma

abertura fixa 0 = 12.5 nm. As linhas pontilhadas indicam as fronteiras de quatro fases dindmicas: | - sem
movimento, Il - movimento sem aniquilacdo, 111 - movimento com aniquilacdo e IV - aniquilacdo completa dos

skyrmions. Existe um incremento monotonico em (V) com aumento de j até que todos os skyrmions da amostra
sejam aniquilados, o que ocorre para valores de corrente acimade j > 1.56 x 10'°A/m?. Q; exibe um
comportamento de estabilidade nas regides entre | e Il, seguidas de um comportamento monotdnico de queda
(até Qs = 0) conforme j aumenta.

A regido Il € onde ocorre movimento sem aniquilacdo e se inicia quando os skyrmions
sdo movidos com corrente suficiente para vencer a barreira de potencial do afunilamento do
funil, um valor de j = 0.15 x 10'° A/m?. A Figura 5.5 (b) indica a carga topoldgica vs. j e

mostra que nas regides | e Il, a carga topolégica permanece constante até Q = 41. E

importante ressaltar que para cada valor de j aplicado, primeiramente os skyrmions foram
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estabilizados na amostra com j = 0 e posteriormente a corrente externa foi aplicada, o que
pode resultar na mudanga na carga topolégica representada em 5.5 (b). Na Figura 5.5 (b), foi
representado apenas o valor da carga topoldgica final Qr vs. a corrente aplicada j, ou seja,
apenas o valor da carga topoldgica apds a estabilizacdo do sistema. Na regido Ill, para j >
0.45 x 10'° A/m?, os skyrmions se movimentam, mas o processo de aniquilacéo ocorre € o
namero de skyrmions na amostra diminui com o aumento de j, resultando no aumento da
velocidade média dos skyrmions. Existem algumas pequenas oscilagdes na carga topoldgica Q
quando j =~ 1.25 x 10!° A/m? e isto é resultado da baixa quantidade de skyrmions na
amostra para estas grandes correntes. O aumento de velocidade resulta em colisdes mais fortes
contra as paredes do funil, deformando ainda mais os skyrmions e iniciando o processo de
aniquilacdo que foi descrito anteriormente. O incremento monoténico de (V,.) com j nas regioes
Il e Il é consequéncia do aumento da velocidade (Magnus velocity boost) causado pelos
skyrmions que deslizam sobre as paredes. Na regido IV, para j > 1.45 x 101° A/m? existe
uma aniquilacdo completa de todos os skyrmions na amostra e a velocidade média do sistema

rapidamente vai a zero.

5.4 Abertura do Funil

Até este ponto foram considerados skyrmions interagindo com uma rede de funis de
abertura fixada em O = 12.5nm. O préximo passo envolveu a mudanca do tamanho da
abertura e a analise de como isso influenciou a dindmica uma vez que o tamanho da abertura
impacta diretamente no efeito bottleneck (quando os skyrmions se acumulam e ficam presos no
gargalo do funil). Aberturas pequenas aumentam este efeito, enquanto aberturas maiores o
reduzem, isto demonstra a importancia da analise da variacdo da abertura no transporte e na
aniquilacdo dos skyrmions, assim como em sua dindmica. As aberturas foram variadas em um
intervalo 5nm < 0 < 25nm para corrente aplicadas em um intervalo 0.03 x 101° 4/
m? < j < 1.58 x 10'° A/m?.
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Figura 5.6 — Grafico da Velocidade média dos skyrmions (Vx) vs Taxa de aniquilacéo
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Fonte: Rocha et al. (2023) 112,

Legenda: (a) Velocidade média dos skyrmions (V,.) e (b) Probabilidade de aniquilagdo p, que mostra a
porcentagem de skyrmions aniquilados durante a simulacéo vs. a corrente aplicada j para quatro valores
diferentes de abertura O dos funis: 0 = 7.5 nm (linha preta), 0 = 12.5 nm (vermelha), 0 = 17.5 nm (azul)
e 0 = 22.5nm (verde).

Na Figura 5.6 foi plotada a média da velocidade (V, ), e a probabilidade de aniquilacdo
po Versus a densidade da corrente aplicada para diferentes aberturas de funil. Aqui p, descreve
a fracdo de skyrmions presentes originalmente na amostra e que séo aniquilados quando o
estado estacionario é alcancado. O comportamento geral de ambos (V) e p, ndo muda quando
existe variacao na abertura do funil, em vez disso, os valores de j em que as diferentes fases se
iniciam ¢ alterado conforme O muda. O valor limite da corrente de depinning diminui a medida
que O aumenta. Por exemplo, para 0 = 7.5 nm foi encontrado que o valor de depinning éj =
0.39 x 101° A/m? , o que é muito maior do que o valor de depinning j = 0.05 x 101° A/m?
para 0 = 22.5nm.

Aberturas pequenas aumentam o efeito bottleneck, fazendo com que seja necessaria

mais energia para que os skyrmions sofram deformacao a fim de atravessar a barreira de energia
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que separa os funis adjacentes. Conforme a abertura aumenta, menos energia € necessaria para
que os skyrmions se movam e as correntes de depinning sdo menores. A Figura 5.6 (b) mostra
a probabilidade de extingdo p, para uma fracdo de skyrmions que estdo submetidos a uma
reducdo das correntes de depinning. Ainda nesta mesma imagem a fracdo de skyrmions
aniquilada de acordo com o valor de j € mostrada. Pequenas diferengas aparecem conforme a
abertura do funil muda, mas de maneira geral 0 comportamento é 0 mesmo. Existe um platd
livre de aniquilacdo em regides que abrangem baixas correntes. A Figura 5.5 (b) mostra as
regides | e 1l onde os skyrmions permanecem aprisionados ou podem fluir sem aniquilacao,
seguidos da regido 111 onde ocorre aniquilacdo que aumenta até a regido 1V para altas correntes.
O inicio do processo de aniquilacdo vai para valores menores de j com o0 aumento da abertura
do funil, pois funis com aberturas maiores permitem que mais skyrmions possam se estabilizar
na amostra, uma vez que existe mais espaco livre para estabilizacdo dos skyrmions e 0 campo
magnético é mantido constante. Com mais skyrmions na amostra, a interagdo skyrmion-

skyrmion se torna mais importante, contribuindo para o processo de aniquilacéo.

Figura 5.7 - Figura obtida a partir da simulacéo para uma rede de skyrmions em
equilibrio obtida com j = 0 para diferentes aberturas de funil.

y(nm)

Fonte: Rocha et al. (2023) 112
Legenda: valores de abertura (a) 0 = 7.5nm, (b) 0 = 22.25 nm. Em () existem Q =
39 skyrmions e em (b) existem Q@ = 46 skyrmions. Alguns skyrmions podem ser estabilizados quando a
abertura do funil é reduzida, o que afeta a dinamica quando a corrente é aplicada.
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A Figura 5.7 mostra os estados iniciais de minimas energias obtidos com j = 0 para 0s
sistemascom 0 = 7.5nme 0 = 22.5nm. Para 0 = 22.5nm na Figura 5.7 (b) as pontas
mais largas dos funis permitem um maior espagamento e acomodacdo dos skyrmions na
amostra, resultando em uma estabilizagdo com Q = 46 skyrmions. Por outro lado, para 0 =
7.5 nm, 0 menor espagamento proporciona a estabilizagdo com Q@ = 39 skyrmions. Como
consequéncia, quando uma corrente é aplicada em O = 22.5nm, existe uma grande
compressdo de skyrmions contra as paredes inferiores do funil. Este aumento de pressdo
favorece 0 aumento da aniquilacdo dos skyrmions e um grande valor de p,. Em contrapartida,
para O = 7.5nm na Figura 5.7 (a), a diminuicdo no numero de skyrmions que foram
estabilizados na amostra, causa também uma diminuicdo na pressdo exercida nas paredes
inferiores do funil quando uma forca de transporte € aplicada. Finalmente, quando as aberturas
se tornam maiores, a orientacdo das paredes do funil é quase paralela ao eixo x e perpendicular
a forca aplicada na direcdo —y. Isto faz com que funis com aberturas maiores sejam mais
efetivos em exercer pressao contra a linha inferior de skyrmions (proximos as paredes
inferiores) e reduzir a corrente limite na qual a aniquilacéo ocorre.

Na Figura 5.8, foram graficados (V) vs. a abertura do funil O para diversos valores de
corrente a fim de ilustrar com maior precisdo como a velocidade de transporte dos skyrmions é
afetada pela abertura do funil. Foi encontrado um crescimento monoténico em (V,) que
acompanha o crescimento de O para todos os valores da corrente externa j. O incremento em
(V) tende a uma saturacdo a medida que O se tornar mais largo. Esta saturacdo varia de acordo
com a magnitude da corrente aplicada, quanto maiores as correntes, maiores as velocidades de
saturacdo. Conforme o funil se torna muito largo, a prépria estrutura do funil deixa de
influenciar o movimento, fazendo com que o sistema se torne parecido com o caso das
racetracks 3673119,

Para baixos valores de corrente aplicada, como j = 0.39 x 10%° A/m? os skyrmions
ndo podem ser transportados quando O < 10 nm, devido ao efeito de engarrafamento. O
limite da corrente de depinning também diminui para pequenos valores de 0. Por exemplo, para
j = 0.58 x 101° A/m? o valor de abertura necessario para que ocorra o depinning é em torno
de 0 = 5nm.
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Figura 5.8 — Grafico de (Vx) vs abertura do funil O para diferentes valores j
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Fonte: Rocha et al. (2023) 112,
Legenda: Valores de corrente aplicados, j = 0.39 x 10° A/m? (linha preta), j =
0.58 x 10'° A/m? (vermelha), j = 0.78 x 10'° A/m? (azul),j = 0.97 x 10'° A/m? (magenta) e j =
1.17 x 10 A/m? (verde).

Para sistematizar o comportamento geral de transporte dos skyrmions na geometria de
funis, a Figura 5.9 mostra o diagrama de fases como fungéo da corrente j aplicada vs. a abertura
do funil 0, onde destacam-se cinco regimes. A regido I, é a fase estatica ou a fase pinned, onde
0s skyrmions ndo exibem movimento resultante e esta presente para todos os valores de O
considerados neste trabalho, mas o limiar de valor de corrente que determina a existéncia desta
fase diminui com o0 aumento da abertura O. Para pequenos valores de 0O, a regido | se torna mais
proeminente devido ao engarrafamento dos skyrmions produzido por um forte acimulo dos
skyrmions (efeito bottleneck). Na regido Il, os skyrmions sdo transportados através dos funis
sem que ocorra aniquilacdo e o numero de skyrmions e conservado. Esta regido aparece em um
intervalo curto de corrente e desaparece quando 0 < 5nm. Quando O = 5nm, a abertura
do funil é muito pequena para permitir a passagem de skyrmions estaveis. E a parte que se move
de um funil para o outro sofre forte deformacéo seguida de aniquilagdo, e, portanto, ndo ha
passagem para os demais funis.
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Figura 5.9 — Diagrama de fases em funcdo da corrente aplicada j versus a abertura do
funil 0, evidenciando cinco diferentes regides
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Fonte: Rocha et al. (2023) 12,
Legenda: Regiéo | (cinza) - sem movimento. Regiéo Il (verde) — movimento sem aniquilacio. Regido

11 (azul claro) — movimento com aniquila¢do. Regido 1V (vermelho) — aniquilagdo de todos os skyrmions.
Regido V (roxo) — fase de pinning reentrante onde ndo existe movimento dos skyrmions.

A regido Il consiste no transporte de skyrmions com aniquilagdo parcial. Aqui, 0s
skyrmions podem ser transportados através dos funis, mas com uma parte sofrendo aniquilacéo.
Nesta fase, os skyrmions sdo transportados através do funil, porém apenas uma fracdo
representada por p, (sendo que p, > 0) dos skyrmions originais presentes na amostra sao
aniquilados. Esta aniquilacéo resulta primeiramente da aplicagdo da corrente que produz uma
pressdo dos skyrmions diretamente contra as paredes inferiores e de outros skyrmions
localizados acima que pressionam 0s skyrmions de baixo. Isto faz com que os skyrmions
inferiores encolham e se deformem a ponto de serem aniquilados. Na regido IV, ocorre a
aniquilacdo completa dos skyrmions. O valor limite de j para que isto ocorra é quase que
independente de O e estd proximo de j ~ 1.5 x 101° A/m? . Isto é esperado por conta do
valor critico da corrente que aniquila os skyrmions, o qual depende exclusivamente da pressao
exercida pela forca de transporte e ndo do angulo das paredes do funil ou das interacdes

skyrmion-skyrmion. Para aberturas muito pequenas O < 7.5 nm, foi encontrada uma fase de



68

pinning reentrante denominada de fase V. Neste regime, os skyrmions comegam a ser
aniquilados quando a corrente externa € aplicada, mas somente alguns poucos skyrmions
permanecem na amostra e se tornam incapazes de passar através das aberturas pequenas que
separam os funis, resultando em uma nova configuracdo estatica (pinned). Para estas aberturas
pequenas, o transporte de um funil até outro é majoritariamente definido pelas interacfes
coletivas dos skyrmions, onde cada skyrmion empurra o skyrmion vizinho pela ponta do funil
em um processo de reacdo em cadeia. Quando a corrente atinge a fronteira inferior da regido V,
a maioria dos skyrmions da amostra € aniquilada e este movimento coletivo € destruido, o que

aprisiona os skyrmions dentro dos funis, fazendo com que fiqguem sem movimento liquido.
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6 CONCLUSAO

Através da utilizacdo de simulagbes atomisticas, neste trabalho investigamos o
comportamento dindmico de uma rede de skyrmions interagindo com uma rede de pinnings de
geometria do tipo funil. O sistema recebeu a aplicacdo de diferentes valores de correntes de
spins polarizados. A direcdo escolhida para aplicacdo das correntes foi —y, ou seja,
perpendicular ao eixo do funil. Foi observado que os skyrmions sdo transportados pelas
correntes devido a uma combinagdo da forca de Magnus e dos efeitos coletivos entre os
skyrmions. Para valores de corrente logo acima do valor de depinning, os skyrmions podem ser
transportados sem que ocorra aniquilacdo. Para valores intermediarios 0s skyrmions se movem,
porém alguns skyrmions sdo destruidos no processo, como resultado da interagdo skyrmion-
parede do funil e das interacbes skyrmion-skyrmion. A corrente externa aplicada faz com que
0s skyrmions da parte de cima do funil exercam presséo sobre os skyrmions da parte inferior,
causando deformacéo até o ponto em que os skyrmions inferiores sdo aniquilados. Conforme
os skyrmions sdo aniquilados, as interacfes coletivas sdo reduzidas e o0s skyrmions
remanescentes se movem mais livremente através dos funis. Para altos valores de corrente,
como por exemplo j =~ 1.5 x 101° A/m?, a pressdo provocada pela corrente aplicada é tio
forte que todos os skyrmions sdo simplesmente aniquilados. Foi demonstrado também que o
tamanho da abertura do funil desempenha um papel importante em sua dinamica. E necessario
que haja mais energia para que os skyrmions passem através de aberturas menores, uma vez
que precisam se deformar de uma forma significativa para passar pela abertura e como
resultado, a medida que as aberturas dos funis diminuem, o0 movimento se inicia para correntes
cada vez maiores. Para aberturas maiores, os skyrmions se deformam menos e necessitam de
menos energia para passar através da abertura. O valor de inicio da aniquilagdo diminui a
medida que a abertura aumenta. Aberturas grandes proporcionam mais espaco livre onde os
skyrmions podem se estabilizar sem aplicacdo de corrente e com um campo magnético fixo.
Quando a corrente é aplicada, a densidade de skyrmions aumenta a pressao induzida pela
corrente nos skyrmions superiores e como consequéncia o valor limite da aniquilagdo diminui
nos funis com este tipo de abertura.

Uma consideracdo importante a se fazer acerca de nossas simulac@es esta relacionada a
razdo D /], a qual foi mantida fixaem D/] = 0.18 (exceto nos calculos do apéndice A). Uma
vez que 0 campo magnético aplicado é constante, a razdo D /] afeta o tamanho dos skyrmions.

Um aumento nesta taxa resulta na reducdo do tamanho dos skyrmions 69120121 "o que por sua
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vez afeta os comportamentos de deformagdo e aniquilagdo, ja que skyrmions menores passam
a se comportar de forma similar a corpos rigidos . As deformacgdes observadas nas simulagdes
apresentadas poderiam ser menos frequentes ou ndo ocorrer caso D /] fosse maior e o sistema
poderia ser bem similar ao que foi observado utilizando o modelo de particulas ° , onde os
efeitos coletivos dos skyrmions foram estudados em geometrias do tipo funil. Em outra
publicacdo 5, nosso grupo investigou os efeitos de engarrafamento (jamming) e de obstrucéo
(clogging) dos skyrmions através de um modelo baseado em particulas 17 , onde os efeitos de
aniquilacdo nao foram considerados devido as limitacbes do modelo utilizado. Porém nesta
dissertacdo, conseguimos analisar o impacto destes efeitos devido ao detalhamento oferecido
pelo modelo atomistico, o que permitiu investigar em maiores detalhes as perturbagdes
externas, deformacdes e aniquilagdes ocorridas no sistema.

Um detalhe interessante que foi observado é que a velocidade média dos skyrmions
apresenta oscilacGes, que sdo resultantes das interacBes coletivas do sistema, conforme
mostrado na Figura 6.3. Além disso, é possivel visualizar os skyrmions se movimentando em
uma fase sem aniquilacdo, uma fase com aniquilagdo parcial e uma fase com aniquilagéo total,
além de uma fase de pinning reentrante (para aberturas estreitas).

Esta nuance de detalhes ndo foi observada em simula¢6es com o0 modelo baseado em
particulas ®° , pois os resultados com este modelo sdo aplicaveis a skyrmions muito pequenos
(devido a semelhanga com corpos rigidos). Para os casos de D /] pequenos (comparados com 0
que foi apresentado nesta dissertacao) os skyrmions poderiam ser maiores, se deformar mais e
ser aniquilados com mais facilidade. Em contrapartida devido ao seu tamanho maior, supde-se
que estes skyrmions experimentariam uma dificuldade maior em passar pela abertura do funil.
Mudar D /] pode levar a resultados distintos do que foi apresentado aqui e a novas dire¢es em
trabalhos futuros.

Os resultados das simulacdes apresentadas podem auxiliar as linhas de pesquisa
experimentais e algumas técnicas para validar o que foi simulado incluem a obtencdo de
imagens de skyrmions pela técnica MOKE (magneto-optic Kerr effect) 22 , microscopia de
Lorentz, TEM (transmission electron microscopy) °, MFM (magnetic force microscopy) 123 e
outras técnicas para medir diferencas no efeito Hall topol6gico % . Mudancas no efeito Hall
topoldgico podem ser utilizadas para detectar campos elétricos emergentes, 0s quais séo
proporcionais a velocidade dos skyrmions. Estes méetodos sdo adequados para uma deteccéo
guantitativa da velocidade dos skyrmions e das fases dinamicas que foram observadas nas
simulagOes desta dissertacéo.
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Outra observacao importante diz respeito aos efeitos de temperatura, os quais ndo foram
considerados neste trabalho. Porém, é esperado que flutuagdes térmicas possam induzir a um
efeito de skyrmion creep motion 124 para correntes baixas, afetando o processo de aniquilacéo
e a localizagdo dos pontos de transicdo das fases dindmicas. Foi demonstrado recentemente 12°
que em temperaturas baixas, um Unico skyrmion pode ser criado ou aniquilado, porém para
altas temperaturas, uma singularidade de Bloch é encontrada nas extremidades dos skyrmions.
Isto pode afetar os mecanismos de aniquilacdo apresentados em nossos resultados, indicando
que simulacBGes que consideram efeitos de temperatura também possuem uma perspectiva
interessante no entendimento da dindmica de skyrmions. Outros aspectos que podem afetar a
dindmica deste sistema sdo imperfeicbes como vacancias, impurezas ou grdos com valores
diferentes de anisotropia que podem contribuir com um efeito extra de pinning 2> e afetar o
processo de aniquilacdo. Além disso, variagdes na constante de Dzyaloshinskii-Moriya (devido
a diferencas encontradas em regides distintas da amostra) podem mudar a helicidade dos
skyrmions e consequentemente sua dindmica 27 . As implicacOes das imperfeicdes do material
também sdo um topico de bastante interesse para pesquisas futuras.

De maneira geral, a pesquisa apresentada neste trabalho elucida alguns comportamentos
envolvendo o efeito coletivo, a dindmica e a aniquilacdo que ocorre em sistemas nanométricos
de skyrmions sob o efeito de pinnings com geometria em formato de funil quando estes recebem
a aplicacdo de uma corrente de spins polarizados. Através de nossas simulacdes foi possivel
caracterizar quais valores de abertura (O) e quais valores de corrente (j) permitem a
movimentacdo de skyrmions sem aniquilacdo. Estes resultados apontam perspectivas
interessantes no que diz respeito a utilizacdo de skyrmions como portadores de informacao,
uma vez que para esta finalidade é importante controlar o movimento e a aniquilacdo dos
skyrmions. Isto pode ser evidenciado pois em determinadas faixas de valores de O e de j, 0s
skyrmions apresentam as duas caracteristicas almejadas: Um eixo (em nosso caso, 0 €ix0 x)
onde ocorre movimento liquido, e a conservacdo da carga topologica Q (auséncia de
aniquilagéo) a partir de um certo intervalo de tempo t. Foi observado que a interagdo com as
paredes representa um ganho de velocidade no eixo de movimento devido ao efeito Magnus
velocity boost. Apos a analise dos resultados, € esperado que o0s sistemas propostos neste
trabalho possam ser implementados e se tornem uma alternativa na criagdo de novos

dispositivos spintronicos baseados em skyrmions.
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APENDICE A - COMPLEMENTO AO CAPITULO 5

Al Monte Carlo

Atualmente a expressdo "método de Monte Carlo” é associada ao uso de métodos
estatisticos que empregam grandes amostragens aleatdrias para obter resultados numéricos. Ao
estimar a probabilidade de ocorréncia de um evento, pode-se simular um nimero independente
de amostras e computar a proporcao de vezes em que ele ocorre, por isso, este método tem sido
utilizado ha muito tempo como forma de obter aproximacdes numéricas de funcdes onde o
calculo analitico é muito dificil de ser alcancado ou mesmo impossivel. Seu nome é uma
homenagem ao caréater aleatorio proveniente dos jogos de roleta de Monte Carlo no principado
de Mbdnaco. Existem também, registros de sua utilizacdo na segunda metade do séc. XIX,
quando foram realizadas experiéncias empregando informacdes casuisticas 28, Porém, seu
estabelecimento se deu principalmente em 1944 quando foi utilizado como ferramenta de
pesquisa para o desenvolvimento da bomba atémica. Desde entdo o método vem sendo utilizado
em diversas areas do conhecimento devido a simplicidade de seus algoritmos e a sua eficiéncia.

O algoritmo de Metropolis 12° ¢ um dos métodos de Monte Carlo mais conhecidos em
Fisica, e tem como objetivo determinar valores esperados de sistemas simulados, através do
céalculo de uma média sobre a amostra.

A elaboragéo do algoritmo visa a obtencdo de uma amostra que siga a distribuigédo de
Boltzman. Um dos trunfos de se utilizar o algoritmo de Metropolis esté ligada ao fato de ndo
ser necessario levar em conta a probabilidade da configuracdo propriamente dita, e sim a razéo
entre duas dadas configuracdes que podem ser determinadas independente das outras. Em
contrapartida do principio de que para se determinar a probabilidade de uma dada configuracédo
seria necessario conhecer a chance de ocorréncia de todas as outras configuragdes, 0 que no
caso de varidveis continuas implica no fato de que seria necessaria uma integracéo da densidade
de probabilidade sobre todo o espaco de configuragdes, 0 que na préatica torna-se um processo
custoso quando sdo utilizadas variaveis da ordem de centenas. O processo pode ser entendido

a partir do fluxograma da Figura A.1:



Figura Al - Fluxograma do algoritmo de Metropolis
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Dadas duas configuragdes m e n quaisquer, a razdo entre suas probabilidades P, e B,

pode ser dada pela eqg. (Al):

Um
Pm _ PPCh,D)
e “Un, exp(—
n exp(—p.p)

kpT

Un—Un

)
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1 - E gerada uma configuragéo inicial aleatoria (respeitando-se os graus de liberdade e
as restri¢fes do sistema). A esta configuracgdo é atribuido o indice m, onde k,, é a constante de
Boltzmann e T é a temperatura. Esta configuracdo é entdo aceita como uma amostra valida do

sistema.

2 - E gerada uma nova configuragio através de pequenas alteragdes na configuracio

inicial, designada pelo indice n.

3 - Se a energia da nova configuracdo for menor que a anterior, ¢ atribuida a ela, o indice

m, caso contrario os passos adicionais abaixo sao realizados:

3.1 - Gera-se um numero aleatorio entre 0 e 1 e se este nimero for menor que B, /By,

aceita-se n como a nova configuracdo m, do contrario m € mantida como a nova configuracao.

4 - Os passos 2 e 3 sdo repetidos até que um critério de parada seja satisfeito. Cada uma

destas repeticdes é chamada de passo Monte Carlo (MC).

A2 Simulated Annealing

O Simulated Annealing (SA) ou recozimento simulado em portugués, é um algoritmo
baseado no algoritmo de simulacédo proposto por Metropolis 12 que incorpora ideias de fisica
estatistica e esta relacionado ao problema da busca por um minimo global de uma funcéo. Seu
funcionamento é baseado na analogia entre este problema e a técnica utilizada na metalurgia
para alterar as propriedades fisicas de um metal através de um resfriamento gradual, chamado
de recozimento ou recristalizagdo. O SA é uma técnica utilizada em sistemas que possuem
multiplos extremos, pois técnicas mais simples, baseadas no gradiente da fungdo poderiam nos
levar a minimos locais 3! . A primeira versdo do algoritmo foi proposta por Kirkpatrick 4 para
sistemas classicos e estendida para sistemas quanticos por Ceperley e Alder 32 . Esta versdo é
conhecida como Classical Simulated Annealing (CSA ou Boltzmann machine) e baseia-se na
distribuicdo de Boltzmann-Gibbs. Por outro lado, variantes desta técnica tém sido utilizadas.
Szu 3 utiliza a distribuicdo de Cauchy-Lorentz e propds o que viria a ser conhecido como Fast
Simulated Annealing (FSA ou Cauchy machine), devido a maior velocidade de resfriamento do
algoritmo, o que tornou o processo mais eficiente como um todo. Em 1996, Constantino Tsallis

e Daniel Stariolo 3! elaboraram uma versdo do algoritmo que generaliza as duas versdes
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anteriores, o Generalized Simulated Annealing (GSA) que por sua vez baseia-se na estatistica
de Tsallis ** . A manipulacdo adequada de parametros pode transformar o0 GSA em CSA ou
FSA 13,

Em linhas gerais, a técnica Simulated Annealing utiliza uma fungdo de “visita” para
determinar o dominio da funcdo procurada. Além disso existe uma funcdo que serve como
critério de aceite para saber se a configuracdo energética do novo passo deve ser aceita ou
rejeitada. Os passos utilizados séo os que foram descritos na secdo Al. Cada uma das técnicas

(FSA, CSA e GSA) descritas possui uma funcéo especifica de visita e de calculo da temperatura.

A3 Minimizagdes

Nesta secdo estdo reunidas figuras que representam o estado de minima energia
encontrado para uma rede de spins 40 x 40 (em x e em y) através da minimizacdo do
Hamiltoniano (3.24) utilizando a técnica GSA. As redes minimizadas nesta se¢do ndao foram
utilizadas nos célculos envolvendo a dinamica de magnetizacdo, uma vez que o estudo da
magnetizacdo partiu da relaxacdo de redes aleatorias de spins através da equacdo LLG sem
corrente (conforme descrito na secdo 6). Portanto, as simula¢fes aqui apresentadas serviram
como uma etapa didatica dos estudos envolvendo o Hamiltoniano (3.24), que teve a finalidade
de observar fases do sistema ja conhecidas na literatura, como a rede hexagonal de skyrmions
e a rede helicoidal. Para isso, foram executados 10° passos de Monte Carlo para trés redes do
mesmo tamanho, com spins orientados de forma aleat6ria como estado inicial. As Figuras A3.1,
A3.2 e A3.3 apresentam as figuras encontradas ap0s a minimizacdo de cada sistema e
apresentam uma rede que apresenta a fase helicoidal (Figura A3.1), uma rede hexagonal de
skyrmions (Figura A3.2) e uma rede que apresenta skyrmions estaveis e skyrmions que
sofreram deformacdes devido a interagcdo com pinnings (Figura A3.3). Todos o0s sistemas foram

simulados com J = 1.0 mev e o tamanho do passo utilizado na integracao foi de h = 0.01.
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A3.1 Rede sem pinnings e sem aplicacdo de campo magnético

de um sistema com constante

~

7

0s a minimizacgao

2.45 ], constante de anisotropia A

Figura A3.1 - Figura encontrada ap

Dzyaloshinskii-Moriya D

0 J e campo magnético

| observar o estado helicoidal

z.

7

€ possive

= 0/ onde

externo B

Fonte: Autoria Propria.
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A3.2 Rede sem pinnings e com aplicacdo de campo magnético

Figura A3.2 - Figura encontrada ap6s a minimizagao de um sistema com constante
Dzyaloshinskii-Moriya D = 0.7 J, constante de anisotropia A = 0 e campo magnético
externo aplicado no eixo z com B, = 0.4 D?/J onde é possivel observar uma rede hexagonal
de skyrmions

Fonte: Autoria Propria.
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A3.3 Rede com pinnings e aplicacdo de campo magnético externo

Figura A3.4 - Figura encontrada ap6s a minimizagao de um sistema com constante
Dzyaloshinskii-Moriya D = 0.7 J, constante de anisotropia A = 0.2 /] e campo magnético
externo aplicado ao eixo z com B, = 0.4 D?/] onde é possivel observar a formagéo de
skyrmions que sofreram deformacéo.

Fonte: Autoria Propria.



