UNIVERSIDAD DE MEDELLIN

FACULTAD DE CIENCIAS BASICAS

PROPAGACION DE PAREDES DE DOMINIO EN DIFERENTES
NANO ESTRUCTURAS CUASI-UNIDIMENSIONALES

Tesis para optar al grado de Doctor en Modelacién y Computacion

Cientifica

JHONATAN ALEXANDER MURILLO POLO

Directores de tesis:
Dr. Ever Alberto Veldsquez Sierra

Dr. José Mejia Lopez

Medellin, Colombia
2025



Esta tesis estd dedicada a mi madre, Ana Victoria Polo; a mis hijos, Steven, Tania, Delii y
Noah; a mi compariiera de vida, Erica Mayorga; a mis hermanos, Efrain, Micaela, Ana
Victoria, Isaac, Ana del Carmen, Yudys y Edison; y a mis sobrinos, Victoria, Alejandro,

Angie y Carolina.



AGRADECIMIENTOS

Primeramente, quiero expresar mi mas sincero agradecimiento al doctor José Félix
Mejia Lépez y a su esposa, la profesora Karina Alvarez, por su apoyo incondicional y,
sobre todo, por su paciencia (que sinceramente, hay que tenerla). Su disposicion para
ayudarme, incluso en los momentos mds dificiles, ha sido invaluable. Han sido un pilar
fundamental en mi formacion, tanto académica como personal.

Del mismo modo, al doctor Ever Alberto Veldsquez Sierra, quien también ha sido
una figura clave en este camino. Su orientacion, exigencia y confianza me impulsaron a
dar lo mejor de mi cuando mas lo necesitaba.

También quiero agradecer al doctor Johan Mazo Zuluaga por su tiempo, por las
discusiones académicas y por los valiosos aportes que realizé a esta investigacion en
todo momento. Su disposicién y compromiso marcaron una diferencia significativa en
el desarrollo de este trabajo.

A mi madre, Ana Victoria Polo, que durante su paso por este mundo terrenal nunca
dejé de creer en mi. Siempre me apoyd para ser una mejor persona y me ensefio a dar lo
mejor de mi, no solo para crecer, sino también para ayudar a crecer a quienes me rodean.
Su amor y ejemplo permanecen vivos en cada paso que doy.

A mis hijos Steven, Tania, Deld y Noah, quienes desde su llegada a mi vida
se convirtieron en mi corazén latente en esta existencia. En especial a Steven y Tania,
por su enorme paciencia y comprension durante todo este proceso. Gracias por su amor
incondicional y por ser una fuente constante de inspiracion para seguir adelante, incluso
en los momentos mds dificiles.

Y a las madres de mis hijos: Erica Mayorga, Yessica Paniagua y Luisa Carmona,
gracias por su presencia, apoyo y por ser parte esencial en el crecimiento de quienes mas
amo. Agradezco profundamente el rol que cada una ha desempefiado en este camino de
vida y aprendizaje.

También quiero agradecer a mis compaiieros, profesores y amigos que, desde el
inicio de este camino, me brindaron su ayuda de una forma u otra en mi formacién
académica. A Herndn Salazar, por todo su apoyo y preocupacion (casi paternal); a Camilo
Balvin, por estar presente en momentos importantes. A Sergio Durango, Sandra Castafio
y Miyela Arboleda, gracias por su amistad, su apoyo constante y sus consejos sinceros
durante todos estos afos.

Extiendo también mi agradecimiento a las instituciones que han sido parte

I



fundamental en mi proceso de formacién. A la Institucién Universitaria ITM, por haberme
formado como profesional de pregrado y por el respaldo brindado como empleado. Y a la
Universidad de Medellin, por haberme dado la oportunidad de iniciar mi carrera docente
y por ser la institucién donde culmino este doctorado. Gracias por abrirme las puertas y
por confiar en mi.

A todos ustedes, les dedico con gratitud profunda este trabajo. Sin su guia,

compatfifa y fe en mi, no estaria escribiendo estas lineas. Muchisimas gracias por todo.

Iv



RESUMEN

En esta tesis se estudia la propagacion de paredes de dominio
en nanoestructuras cuasi-unidimensionales, considerando nanoalambres
ferromagnéticos de Fe con geometria cilindrica. Los sistemas analizados
corresponden a alambres con crecimiento a lo largo de la direccion
cristalogréfica [110], con momentos magnéticos dispuestos en una red bcc.
Los didametros de los nanoalambres varian entre 45 y 60 nm, y las longitudes
entre 500 y 2500 nm, lo que implica sistemas discretos formados por millones
de espines atémicos.

Para abordar el alto costo computacional de la dindmica de espines
discreta en sistemas de este tamafio, se desarrolla e implementa una
metodologia innovadora que combina la Dindmica de Espines (SD) con
la técnica de escalamiento energético y dimensional aplicada a modelos
discretos de espines (ST), dando lugar al enfoque denominado “Dindmica
de Espines Acelerada” (FASD). Este enfoque permite estudiar fendmenos
magnéticos dependientes del tiempo en estructuras nanométricas, reduciendo
el tamano efectivo del sistema, preservando la competencia entre las
interacciones magnéticas relevantes, manteniendo la descripcion atomistica
del sistema y haciendo viable la simulacion de nanoestructuras de tamafio
real.

Este hallazgo es general y garantiza que las simulaciones realizadas
con FASD son cuantitativas para cualquier nanoestructura discreta de espines,
preservando la evolucién temporal correcta del sistema.

La clave del enfoque FASD radica en la representacion del tiempo
dentro de la técnica de escalamiento. Se demuestra que el exponente de escala
asociado al tiempo es igual a cero, lo que implica que el tiempo escalado

coincide con el tiempo fisico real. Este resultado es general y garantiza
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que FASD permite realizar simulaciones cuantitativas de la dindmica de
espines en nanoestructuras discretas, preservando correctamente la evolucion
temporal del sistema.

La validez del enfoque FASD se establece mediante comparaciones
con simulaciones micromagnéticas del movimiento de paredes de dominio
en nanoalambres cilindricos, realizadas con el software mumax®. Se obtiene
una coincidencia cuantitativa en magnitudes fisicas clave, tales como la
magnetizacién promedio, el perfil espacial de la pared de dominio y la
velocidad de propagacion, al tiempo que se reduce significativamente el
costo computacional en comparacion con simulaciones discretas directas del
sistema real.

Finalmente, el enfoque FASD se aplica al estudio del movimiento de
paredes de dominio en nanoalambres ferromagnéticos de didmetro modulado
y en sistemas que contienen defectos. Se muestra que la modulacion
geométrica introduce retardos en la propagacion de la pared de dominio, los
cuales aumentan con la relacion entre los didmetros grueso y delgado. En
sistemas con defectos esféricos, se observa una disminucion de la velocidad
media de propagacion al aumentar la concentracion de vacancias, asi como la
aparicion de multiples nucleaciones para altas concentraciones de defectos.
En el caso de defectos cilindricos, la propagacion resulta independiente
de la longitud del defecto y dependiente de su didmetro, evidenciando la
posibilidad de controlar la dindmica de las paredes de dominio mediante la
ingenieria de defectos.

En conjunto, los resultados demuestran que FASD es una herramienta
eficiente y cuantitativa para el estudio de la dindmica de paredes de dominio
en nanoestructuras cuasi-unidimensionales, permitiendo abordar sistemas

de tamafo y complejidad inaccesibles para los métodos tradicionales, y
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proporcionando una descripcion fisica detallada del rol de la geometria y los
defectos en la dindmica de la magnetizacion.

En esta tesis se estudia la propagacion de paredes de dominio
en nanoestructuras cuasi-unidimensionales, considerando nanoalambres
ferromagnéticos de Fe con geometria cilindrica. Los sistemas analizados
corresponden a alambres con crecimiento a lo largo de la direccion
cristalografica [110], con momentos magnéticos dispuestos en una red bcc.
Los didmetros de los nanoalambres varian entre 45 y 60 nm, y las longitudes
entre 500 y 2500 nm, lo que implica sistemas discretos formados por millones
de espines atomicos.

Para abordar el alto costo computacional asociado a la dindmica de
espines discreta en sistemas de este tamafio, se desarrolla e implementa
una metodologia innovadora que combina la dindmica de espines (SD) con
la técnica de escalamiento energético y dimensional aplicada a modelos
discretos de espines (ST), dando lugar al enfoque denominado Dindmica
de Espines Acelerada (FASD). Este enfoque permite estudiar fendmenos
magnéticos dependientes del tiempo en estructuras nanométricas, reduciendo
el tamafio efectivo del sistema, preservando la competencia entre las
interacciones magnéticas relevantes, manteniendo la descripcion atomistica
y haciendo viable la simulacion de nanoestructuras de tamafio real.

La clave del enfoque FASD radica en la representacion del tiempo
dentro de la técnica de escalamiento. Se demuestra que el exponente de escala
asociado al tiempo es igual a cero, lo que implica que el tiempo escalado
coincide con el tiempo fisico real. Este resultado es general y establece que
FASD preserva de manera cuantitativa la evolucion temporal de la dindmica
de espines en nanoestructuras.

La validez del enfoque FASD se establece mediante comparaciones
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con simulaciones micromagnéticas del movimiento de paredes de dominio
en nanoalambres cilindricos, realizadas con el software mumax?. Se obtiene
una coincidencia cuantitativa en magnitudes fisicas clave, tales como la
magnetizacion promedio, el perfil espacial de la pared de dominio y la
velocidad de propagacion, al tiempo que se reduce significativamente el
costo computacional en comparacion con simulaciones discretas directas del
sistema real.

Finalmente, el enfoque FASD se aplica al estudio del movimiento de
paredes de dominio en nanoalambres ferromagnéticos de didmetro modulado
y en sistemas que contienen defectos. Se muestra que la modulacion
geométrica introduce retardos en la propagacion de la pared de dominio, los
cuales aumentan con la relacidén entre los didmetros grueso y delgado. En
sistemas con defectos esféricos, se observa una disminucién de la velocidad
media de propagacion al aumentar la concentracion de vacancias, asi como la
aparicion de multiples nucleaciones para altas concentraciones de defectos.
En el caso de defectos cilindricos, la propagacion resulta independiente
de la longitud del defecto y dependiente de su didametro, evidenciando la
posibilidad de controlar la dindmica de las paredes de dominio mediante la
ingenieria de defectos.

En conjunto, estos resultados demuestran que el enfoque FASD es una
herramienta eficiente y cuantitativa para el estudio de fendmenos magnéticos
en nanoestructuras, permitiendo abordar sistemas de tamafo y complejidad
inaccesibles para los métodos tradicionales y ofreciendo una descripciéon
fisica detallada del rol de la geometria y los defectos en la dindmica de
las paredes de dominio, con aplicaciones potenciales en nanotecnologia y

dispositivos magnéticos.
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ABSTRACT

In this thesis, the propagation of domain walls in quasi-one-
dimensional nanostructures is investigated, considering ferromagnetic Fe
nanowires with cylindrical geometry. The systems analyzed correspond to
nanowires grown along the [110] crystallographic direction, with magnetic
moments arranged on a bec lattice. The nanowire diameters range from 45 to
60 nm, and their lengths from 500 to 2500 nm, which implies discrete systems
composed of millions of atomic spins.

To address the high computational cost associated with discrete spin
dynamics in systems of this size, an innovative methodology is developed
and implemented by combining Spin Dynamics (SD) with an energy
and dimensional scaling technique applied to discrete spin models (ST),
giving rise to the approach termed Fast Spin Dynamics (FASD). This
approach enables the study of time-dependent magnetic phenomena in
nanometric structures by reducing the effective system size while preserving
the competition among the relevant magnetic interactions, maintaining
an atomistic description, and making simulations of realistically sized
nanostructures computationally feasible.

The key feature of the FASD approach lies in the treatment of time
within the scaling technique. It is demonstrated that the scaling exponent
associated with time is equal to zero, implying that the scaled time coincides
with the physical real time. This result is general and establishes that FASD
quantitatively preserves the temporal evolution of spin dynamics in discrete
nanostructures.

The validity of the FASD approach is established through comparisons
with micromagnetic simulations of domain wall motion in cylindrical

nanowires, performed using the mumax® software. Quantitative agreement
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1s obtained for key physical quantities such as the average magnetization,
the spatial profile of the domain wall, and the propagation velocity, while
achieving a significant reduction in computational cost compared to direct
discrete simulations of the real system.

Finally, the FASD approach is applied to the study of domain wall
motion in ferromagnetic nanowires with modulated diameters and in systems
containing defects. It is shown that geometric modulation introduces delays
in domain wall propagation, which increase with the ratio between the
thicker and thinner diameters. In systems with spherical defects, a decrease
in the average propagation velocity is observed as the vacancy concentration
increases, together with the emergence of multiple nucleation events at high
defect concentrations. In the case of cylindrical defects, the propagation is
found to be independent of the defect length but dependent on its diameter,
demonstrating the possibility of controlling domain wall dynamics through
defect engineering.

Overall, these results demonstrate that the FASD approach constitutes
an efficient and quantitative tool for the study of magnetic phenomena in
nanostructures, enabling the analysis of systems of size and complexity
inaccessible to traditional methods and providing a detailed physical
description of the role of geometry and defects in domain wall dynamics,

with potential applications in nanotechnology and magnetic devices.
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Capitulo 1

INTRODUCCION

Este capitulo presenta una breve revision de la literatura cientifica
publicada sobre los temas relevantes a la presente investigacion: la
propagacion de paredes de dominio magnéticos, y la técnica de escalamiento
usada en el estudio de propiedades magnéticas de nano estructuras. En
particular, se resumen varios estudios experimentales y tedricos sobre las
paredes de dominio magnéticas, para poner en evidencia la relevancia de
este campo desde un punto de vista tanto cientifico como tecnoldgico. Se
discute ademds una perspectiva historica de la técnica de escalamiento y
del Fast Monte Carlo, que son precursores del nuevo método desarrollado
en esta investigacion, asi como también una vista histérica del enfoque
micromagnético que es el método con la que se realizardn las comparaciones
de los resultados de este trabajo. Se proporciona ademds un esquema

detallado de la tesis.

1.1. Propagacion de paredes de dominio en nano estructuras

Los materiales ferromagnéticos (FM) exhiben una variedad de

fendmenos, uno de ellos es la existencia de dominios magnéticos, pequenas

1



CAPITULO 1. INTRODUCCION

regiones espaciales dentro de las cuales la magnetizacion local esta
saturada. Estos dominios magnéticos se forman debido a la competencia
entre las interacciones de intercambio de corto alcance y la energia
magnetostatica de largo alcance, bajando la energia total del sistema (Kittel,
2004). Las direcciones de magnetizacion de diferentes dominios no tienen
necesariamente que ser paralelas, y como se muestra en la Fig. 1.1, estan
separadas por fronteras conocidas como paredes de dominio (DW, por
sus siglas en inglés). Dentro de la regién de la DW, la direccion de la
magnetizacion va cambiando lentamente desde la direccion de magnetizacion

del un dominio hacia la direccién del dominio contiguo.
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Figura 1.1. Patrén de dominios magnéticos sobre una plaqueta mono cristalina de Ni. Las
DWs se visibilizaron mediante el método de Bitter. Imagen tomada de Kittel (2004)

Las DWs desempefian un papel importante en los procesos de
inversion de la magnetizaciéon de los materiales magnéticos tanto en
sistemas macroscopicos (bulk), como en nanoestructuras. En consecuencia,
el comportamiento dindmico de las paredes de dominio magnéticas se ha

estudiado intensamente durante muchas décadas (Filippov, 2002). En los
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afios 1960-1970, se hicieron importantes esfuerzos para comprender la fisica
del movimiento de las DWs en peliculas delgadas, porque se consideraba que
las DWs eran importantes para posibles dispositivos 16gicos. Los materiales
mas investigados fueron los 6xidos magnéticos, en particular las orto-ferritas
y los granates ferrimagnéticos (Bary’akhtar et al., 1994). Estos materiales se
denominan materiales de burbujas magnéticas (magnetic bubbles) debido a la
forma de los dominios magnéticos que forman, como se observa en Fig. 1.2.
La descripcion y comprension de la dindmica de los dominios de burbujas
magnéticas se basaron en las ecuaciones fenomenoldgicas de Landau-
Lifshitz-Gilbert (LLG) (Malozemoff and Slonczewski, 1979), obteniendo
notable concordancia entre las predicciones tedricas de la descripcion de
la dindmica de magnetizacion de las burbujas magnéticas y los resultados
experimentales de ese periodo. De hecho, las bases de la dindmica de la DW

estaban firmemente establecidas en ese momento.

Stripe domain
—— . f.& P
2

Figura 1.2. Transicién desde dominios de banda (stripe domain) a burbujas (bubble
domain), al aplicar un campo magnético en el eje Z. El gris claro y oscuro representa la
magnetizacién +z y "z, respectivamente. Imagen tomada de Kyoung-Woong et al. (2021)
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Sin embargo, la mayoria de los dispositivos basados en las memorias
de burbujas no sobrevivieron en el mercado debido a que otras tecnologias
le superaban tanto en rendimiento como en costo, y también por algunos
problemas técnicos y limitaciones (Matick, 1972; Giess, 1980): (1) estos
dispositivos se basaban en el movimiento controlado de burbujas mediante
campos magnéticos, se necesitaban electroimanes para generarlos, lo que
requeria mucho espacio; (2) ya que era necesario mover las burbujas para
escribirlas o leerlas, la velocidad operativa de tales dispositivos estaba
limitada por la rapidez con la que podian moverse estas burbujas.

Como consecuencia del avance en el control de las rutas de sintesis,
asi como en los métodos de manipulacion de la materia a escala nanométrica,
el movimiento de las DWs como aplicaciones tecnoldgicas tomé nuevamente
interés, pero esta vez en nano-estructuras casi unidimensionales (Thomas and
Parkin, 2007). El movimiento de las DWs en nanoalambres, y la relacion
entre la fluctuacion térmica, la fijacién y la eliminacién de las DWs se
deben entender para posibles aplicaciones en el campo del almacenamiento
magnético. En particular, la manipulacion del movimiento de las DWs es la
clave para hacer real la pr6xima generacion de tecnologia de alto nivel. Por
ejemplo, los nanoalambres magnéticos modulados son candidatos adecuados
para dispositivos 16gicos que permitirian tiempos de conmutacion rapidos y
no volatiles, y un bajo consumo de energia en el almacenamiento de datos
(Nasirpouri et al., 2019).

En 2005, Allwood et al. (2005) propusieron una arquitectura de l6gica
magnética denominada "domain wall logic", la cual no utiliza transistores y
muestra muy poco aumento de calor causado por la conmutacién de datos
(Fig. 1.3). Ellos sugirieron que los circuitos de los dispositivos electronicos

semiconductores podrian construirse completamente utilizando alambres
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Figura 1.3. Memoria l6gica de la DW. (A) Imagen de haz de iones enfocado a un bucle de
nanoalambres que contiene una puerta NOT, una union fan-out y una unién cruzada (cross-
over). Las lineas brillantes indican la presencia de material magnético. (B) Diagrama
esquemdtico que ilustra la ruta de una DW que se propaga a través de la estructura en
un campo rotante en sentido antihorario. Imagen tomada de Allwood et al. (2005)

magnéticos planos con anchos nanométricos. El principio de funcionamiento
de la puerta 16gica magnética utiliza un campo giratorio en el plano que
actia como reloj y fuente de alimentacién. Las DWs se propagan a través
de los nanoalambres y la alta anisotropia de forma de los nanoalambres
garantiza que la magnetizacion prefiera alinearse a lo largo de su eje. En
comparacion con las puertas légicas tradicionales basadas en transistores,
las puertas l6gicas de dominio tienen un disefio geométrico mas simple y
pueden integrarse en un circuito para realizar cualquier propdsito de cdlculo
computacional, lo que ofrece altas densidades de integracién con menor
disipacion de potencia.

Ademads de los dispositivos de puerta l6gica de pared de dominio, existe
otra aplicacion potencial basada en el movimiento de DWs en nanoalambres,
sugerido por Parkin et al. (2008) como un concepto completamente nuevo

para el almacenamiento de datos magnéticos. Se trataba de un revolucionario
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dispositivo de memoria tridimensional de bajo costo, pero de alto rendimiento
y fiabilidad, basado en el movimiento de las DWs. La memoria “racetrack”,
como se la conoce, utiliza DWs magnéticas para almacenar informacién en
altas columnas de material magnético, dispuestas perpendicularmente sobre
la superficie de una oblea de silicio. La racetrack consiste en un nanoalambre
FM, con informacidén de datos codificada como un patron de dominios
magnéticos a lo largo de una porcién del cable, en el que las sucesivas DWs
a lo largo del racetrack se alternan entre configuraciones de cabeza-a-cabeza
y de cola-a-cola. La separacion entre DWs consecutivas, es decir, la longitud
del bit, se controla mediante puntos de fijacion (muescas) fabricados a lo
largo del racetrack, como se muestra en la Fig. 1.4.

Por lo tanto, no importa que aplicacidn se proponga, el movimiento de
las DWs y su interaccién con el entorno es un estudio de gran importancia.
Principalmente, en estructuras casi-1D como nanocilindros, nanoalambres
y nanotubos, se debe entender los procesos de nucleacion de las DWs y
cuales son los mecanismos fisicos de las inversiones de la magnetizacion
con el objetivo de controlar su dindmica, i.e., la propagacion de las DWs, su
velocidad y su comportamiento en funcién de la forma, estructura y pureza
de los sistemas.

Por otro lado, se ha observado en diferentes nano y micro alambres
magnéticos la propagacion rapida y controlada de una DW unica (SDW por
single domain wall) (Moriya et al., 2010; Zhukova et al., 2012), la cual
puede ser impulsada por un campo magnético (Varga et al., 2008; Zhukova
et al.,, 2012) o por una corriente eléctrica (Allwood et al., 2005; Zhukova
et al., 2018). Dentro de estos estudios se ha reportado que la propagacion
de las DWs en alambres cilindricos amorfos micrométricos y nanométricos

tienen velocidades muy por encima de 1 km/s (Varga et al., 2008; Oviri



CAPITULO 1. INTRODUCCION

E it
lil
_U/
Vertical racetrack stgs:;;r:?rzy
B : 77
/ "/‘ /1% “z

[J‘W# ot -

Horizontal racetrack

Figura 1.4. Esquema de la memoria racetrack. Vista vertical (A) y horizontal (B) de la
configuracion. (C) Los datos se leen midiendo la magnetorresistencia de tunel de una
unién de tinel magnético (magnetic tunnel junction) conectado al racetrack, y (D) la
escritura de datos mediante un campo marginal de una DW que se mueve en un segundo
nanoalambre FM en dngulo recto con respecto al nanoalambre de almacenamiento. (E)
Arreglo de racetracks verticales en un chip. Imagen tomada de Parkin et al. (2008)

et al., 2011; Zhukova et al., 2012; Zhukov et al., 2013). Sin embargo,
estos valores elevados de la velocidad pueden mejorarse considerablemente
(hasta 3-4 km/s) mediante un recocido apropiado, mediante un campo
magnético transversal, o por anisotropia magnética transversal inducida por
un tratamiento térmico (Burrowes et al., 2013; Zhukov et al., 2017; Corte-
Leén et al., 2020).

No obstante, hay que considerar también que cuando la propagacién

de la DW es conducida por la aplicacién de un campo magnético, su
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velocidad pueda estar limitada por el limite de Walker (Schryer and Walker,
1974). Schryer y Walker demostraron que cuando el efecto del campo
magnético aplicado es suficiente para superar las fuerzas de fijacion de la
DW, la velocidad de la pared depende linealmente del campo magnético,
correspondiente al movimiento viscoso, y que existen dos regimenes de
velocidad lineal, separados por un régimen transitorio complejo, por debajo
y muy por encima de un campo umbral (llamado campo de Walker) que
delinea la estabilidad de la estructura de la pared. En cada régimen lineal,
se ha establecido una relacion entre la movilidad de la pared y el pardmetro
intrinseco de amortiguamiento de Gilbert (Gilbert, 1955), y entre la movilidad
de la pared y el ancho de la pared en el dominio dinamico (Slonczewski, 1972;
Schryer and Walker, 1974). Existe en la literatura una dispersion significativa
en la interpretacion de las mediciones de velocidad en nanoalambres (Ono
et al., 1999; Atkinson et al., 2003; Beach et al., 2005; Hayashi et al., 2006),
particularmente en relacién con los pardmetros de amortiguacion extraidos
de estos ultimos. Esta dispersion, abordada en parte por Beach et al. (2005),
muestra cudn crucial es el conocimiento del campo de Walker.

Hay que enfatizar el hecho que, a diferencia de las estructuras
magnéticas microscopicas, en nanoalambres suficientemente angostos hechos
de materiales magnéticos blandos (e.g. permalloy NiglFe;9) las estructuras
de dominio de flujo cerrado no son energéticamente favorables. Por esta
razon, debido a la anisotropia de forma, los dominios magnéticos estan
alineados a lo largo del nanoalambre con magnetizaciones apuntando una
hacia (opuesta a) la otra. Estos dominios estan separados por DWs cabeza-
a-cabeza (o cola-a-cola). McMichael and Donahue (1997) estudiaron por
primera vez la estructura de las DW's cabeza-a-cabeza mediante simulaciones

micromagnéticas y encontraron que existian dos estructuras de DW distintas:



CAPITULO 1. INTRODUCCION

la pared transversal y la pared de vortice. Nakatani et al. (2005) identificaron
un estado magnético intermedio entre las paredes transversales y vortices, que
lo identificaron como una pared transversal asimétrica. La estabilidad relativa
de estas paredes fue estudiada por Youk et al. (2006), calculando la energia
de la pared de vortice como funcion de la posicidn de su nucleo con respecto
al centro del nanoalambre. Ellos demostraron que la pared de vortice tiene el
estado de energia més baja cuando su ntcleo esta en el centro del alambre.

También se han encontrado estructuras de DWs cabeza-a-cabeza mas
complejas en nanoalambres magnéticos, dependiendo de su tamaino y de la
relacion de aspecto de su seccion transversal. Por ejemplo, se ha observado
estructuras de dos vortices de quiralidad opuesta (Florez et al., 2005; Thomas
and Parkin, 2007), en alambres de permalloy de mas de 20 nm de espesor.
En alambres angostos con secciones transversales circulares o cuadradas,
también puede aparecer una pared de vortice, con el nucleo del vortice
paralelo al eje longitudinal del alambre. Esta estructura ha sido descrita
por Thiaville and Nakatani (2006) como un vortice con punto de Bloch
(Bloch-point vortex). Las DWs cara-a-cara solo son estables en nanoalambres
con anisotropia de forma fuerte y/o anisotropia uniaxial a lo largo de la
direccion de los nanoalambres, pero en presencia de una anisotropia cristalina
significativa en las direcciones transversales dentro del plano o fuera del
plano, se pueden observar otros patrones de dominio incluso para alambres
nanométricos (Wunderlich et al., 2001; Cayssol et al., 2004).

Mis recientemente, Caso et al. (2023) investigaron las propiedades
estaticas y dindmicas (modos de onda de espin) de nanoalambres magnéticos
cilindricos cortos, donde los estados fundamental (vortice) y metaestable
(con una DW de voértice con punto de Bloch) tienen energias similares.

Ellos demostraron que se puede obtener un control reversible efectivo de
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la topologia de la textura de magnetizacion 3D (que se puede conmutar
entre estos dos estados) mediante el uso de excitacion de microondas
cortas de baja potencia. Este mecanismo se podria utilizar en dispositivos
que impliquen la excitacion por microondas y la generacion de corrientes
de espin opuestas a través del torque de espin-Orbita, i.e., a la creacién
de memorias magnéticas topoldgicas. De la misma manera, Zhou et al.
(2023) estudiaron un nano-oscilador de espin con oscilacién constante de
la DW en nanoalambres tipo Z con anisotropia magnética perpendicular
mediante simulaciones micromagnéticas. Sus resultados demuestran que el
comportamiento dindmico de las DWs en las uniones Z dependen fuertemente
de la dimensién de las uniones Z y la densidad de corriente, encontrando
tres tipos de comportamientos: oscilacion amortiguada, oscilacion estable y
colapso. La oscilacion estable se puede utilizar como nano-osciladores de
torque de espin de altas frecuencias para nuevos emisores de microondas.
También se han realizado muchos trabajos en el estudio de la influencia
de la temperatura en la dindmica de las DWs (Yu et al., 2010; Schlickeiser
et al., 2014; Tolley et al., 2015; Yan et al., 2015; Duranka et al., 2018), no
solamente por los efectos que tiene el desorden introducido por la temperatura
sobre el movimiento de las DWs, sino también por las implicaciones practicas
en los dispositivos tecnoldgicos. Desde un punto de vista prictico, por
ejemplo la temperatura puede cambiar la anisotropia magnetoelastica y
amplificar las tensiones en los microalambres inducidas durante el proceso de
fabricacion, lo cual afecta el movimiento de la DW (Horniakova et al., 2023).
Desde un punto de vista basico, ya que la inversion de la magnetizacion
en un campo antiparalelo ocurre como un evento de nucleacidén en algin
punto del sistema y se propaga a través del material formando un solo

dominio, la nucleacién es uno de los ingredientes importantes que se debe
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comprender. La nucleacion puede ocurrir debido a fuentes intrinsecas o
extrinsecas (Mohakud et al., 2016); las fluctuaciones térmicas del material
constituyen una fuente intrinseca de nucleacién, mientras que las fuentes
extrinsecas se deben a la estructura no homogénea del material (desalineacion
del eje facil e impurezas, etc.). Ademads, se ha demostrado que la temperatura
influyen en la velocidad de propagacion de las DWs, y que se puede controlar
mediante gradientes de temperatura (Tolley et al., 2015; Mazo-Zuluaga et al.,
2016).

Por lo tanto, el movimiento de las paredes de dominio en nanoalambres
magnéticos inducido por agentes externos (corriente, campo magnético,
temperatura, microondas, etc.) es todavia un tema desafiante de investigacion
que se ha desarrollado rapidamente por sus amplias posibilidades en
aplicaciones tecnoldgicas y por la variedad de estados magnéticos que se
pueden obtener para estudios de propiedades basicas en su dindmica, como

también se pueden manipular para utilizarlos en una variedad de dispositivos.

1.2. Desarrollo de la técnica de escalamiento en nanoestructuras

El estudio tedrico de las diferentes propiedades magnéticas de nano
estructuras se ha realizado, ademas de las tradicionales soluciones analiticas
que consideran aproximaciones a la solucion de las ecuaciones dindmicas,
usando simulaciones computacionales que dan resultados imitando el
comportamiento dindmico de un sistema. En cada caso, el estudio de la
dindmica de espines se realiza usando la ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert
(LLG) (Landau and Lifshitz, 1935; Lakshmanan, 2011), que es la ecuacion
fundamental en el magnetismo aplicado.

Al centrarse en el campo de simulaciones, las investigaciones se han

11
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realizado usando diferentes estrategias. Una de ellas es el micromagnetismo
(Brown, 1963; Aharoni, 2000; Prohl et al., 2001; Exl et al., 2020), el cual
considera el sistema desde un punto de vista macroscopico como un continuo,
y en esta aproximacion resuelve el sistema de ecuaciones diferenciales
acopladas de LLG que se obtiene al aplicar la ecuacion continua de LLG
a cada volumen microscopico en el que se divide el sistema. Este enfoque
aplicado a las DWs magnéticas han dado buenos resultados y en buena
concordancia con los hallazgos experimentales (Vargas et al., 2006; Mejia-
Lopez et al., 2010; Schlickeiser et al., 2014; Yan et al., 2015).

Otro enfoque utilizado es considerar el cardcter atomistico discreto
del sistema a través de simulaciones de Monte Carlo (MC) (Landau and
Binder, 2021), mediante las cuales se pueden explorar promedios térmicos
en el ensamble candnico de las propiedades magnéticas, una vez que se
establece un Hamiltoniano adecuado que describe el sistema. Sin embargo,
considerando que en nano estructuras la interaccién dipolar de largo alcance
es importante, el uso de simulaciones de MC lleva a un problema de tiempo
computacional. Esto es debido a que, por ejemplo, un sistema de 30x30x30
nm con estructura cristalina ciibica de pardmetro de red 2A tiene 3.375 x 106
espines, lo cual al considerar interacciones de cada espin con todos los
espines del sistema, llevaria a tiempos de simulacion del orden de 50 horas
por cada paso de MC en un computador serial (~ 5 afios en una simulacion
con solo 1000 pasos de MC).

Para tener en cuenta el efecto de las interacciones dipolares en el
célculo de los estados magnéticos en sistemas nanométricos, d’ Albuquerque e
Castro et al. (2002) introdujeron la Técnica de Escalamiento (ST por sus
siglas en inglés) que representa una estrategia util (Mejia-Lépez et al., 2005;
Bahiana et al., 2006; Vargas et al., 2006; Mejia-Lopez et al., 2010). En este

12
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método, el diagrama de fases magnético de un sistema se puede obtener a
partir de un sistema mds pequeiio con dimensiones escaladas, con la gran
ventaja de reducir fuertemente el tiempo de cémputo.

Mejia-Lopez et al. (2005) propusieron combinar las simulaciones MC
con el esquema ST para estudiar sistemas magnéticos fuera de equilibrio,
como el ciclo de histéresis, de una manera mas eficiente. Luego, a partir de
2006, otros autores aplicaron dicha combinacién y comenzaron a llamarlo el
método "Fast Monte Carlo" (FMC) (Vargas et al., 2006; Bahiana et al., 2006).
A partir de ese momento, varios sistemas han sido estudiados exitosamente
con este método (Landeros et al., 2007; Allende et al., 2008; Zhang et al.,
2008; Allende et al., 2009a,b; Landeros et al., 2009; Zhang and Haas, 2010).
Aqui también se ha encontrado una buena concordancia con los experimentos
(Mejia-Lopez et al., 2006, 2010).

Velasquez et al. (2013) incluyeron la temperatura en la ST, estudiando
la relacion de escalamiento de la temperatura, para obtener valores confiables
de la temperatura critica de un nanosistema magnético a través del método
FMC. Esto es importante ya que una gran cantidad de experimentos se
realizan a temperatura ambiente.

Sin embargo, ya en el 2008 se habia iniciado un debate sobre el valor
del exponente de escalamiento 7 dentro del ST, respecto del valor sugerido
0.55, proveniente de un cdlculo analitico (Landeros et al., 2005), y el valor
0.5, obtenido desde un punto de vista micromagnético (Zhang et al., 2008).
Veldsquez et al. (2015) abordaron el debate relacionado sobre el valor de n y
propusieron una solucion presentando una formulacion generalizada para la
utilizacion de la ST.

Recientemente, el método FMC ha sido usado para estudiar el control

de la nucleacién y de la propagacion de DWs mediante gradientes de
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temperaturas (Mazo-Zuluaga et al., 2016); las propiedades magnéticas de
nanoalambres y nanorods core/shell Fe/Ni (Veldsquez et al., 2017), la
estructura de los dominios magnéticos en la mesoescala (Radhakrishnan
et al., 2017); los efectos dipolares en las fases magnéticas de clusteres
superparamagnéticos (Pedrosa et al., 2018); la estabilizacion de una SDW en
nanoalambres magnéticos mediante gradientes de temperatura (Mejia-Lopez
et al., 2018); diagramas de fases, magnetorresistencia e inversion magnética
en nano puntos cilindricos segmentados de Ni-Fe con tamafio y composicion
ajustables para aplicaciones tecnoldgicas (Velasquez et al., 2023).

Un inconveniente en el uso de métodos estocdsticos basados en Monte
Carlo para el estudio de la dinamica en nanoestructuras es que la evolucion
temporal se describe en términos de pasos de Monte Carlo, una unidad que
no puede asociarse directamente con el tiempo fisico real. Esto contrasta con
los enfoques dinamicos basados en la ecuacion de Landau—Lifshitz—Gilbert,
utilizados tanto en modelos atomisticos como micromagnéticos, donde el
tiempo constituye una magnitud fisica bien definida. Si bien las simulaciones
micromagnéticas permiten acceder a escalas temporales realistas de manera
eficiente, pierden informacion atomistica relevante, mientras que los modelos
discretos enfrentan costos computacionales prohibitivos para sistemas de
tamafo real. Esta situacion pone de manifiesto una brecha metodolégica en

la descripcion cuantitativa de la dindmica magnética a escala nanométrica.

1.3. Breve historia del Micromagnetismo

La teoria del micromagnetismo se desarrollé6 mucho antes del avance
de la tecnologia informéatica moderna, y fue propuesta por William Brown Jr.

a finales de los afnos cincuenta (Brown Jr, 1959). En este enfoque se utiliza un
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vector de magnetizacion continuo para describir los detalles de la region de
transicion entre dominios magnéticos (Landau and Lifshitz, 1935) en lugar
de tener en cuenta los momentos atomicos individuales.

Después de la explicacion del ferromagnetismo por parte de
Heisenberg (Heisenberg, 1928) y Dirac (Dirac, 1928) basados en las
interacciones de intercambio, se abrid la puerta hacia una teoria mesoscopica
del magnetismo que combina la teoria de Maxwell y la teoria cudantica.
Un primer intento de tratar los estados magnéticos no homogéneos se debe
a Bloch (Bloch, 1932), quien demostr6 que debido a las interacciones de
intercambio las regiones de transicion entre los dominios magnéticos de
Weiss (Weiss, 1907) tienen un ancho finito. Bloch consideré una especie de
pared de dominio y despreci6 la energia del campo dipolar, que ahora se
conoce como pared de dominio de Bloch. Mas tarde, Néel (Néel, 1955a,b)
describi6 diferentes tipos de paredes de dominio y dio el primer calculo
aproximado de lo que hoy se conoce como pared de dominio de Néel.

El avance hacia una teoria del magnetismo en la aproximacion
al continuo, se debe a Landau y Lifshitz (Landau and Lifshitz, 1935),
quienes derivaron una expresion del continuo para la energia de intercambio
y dieron la primera interpretacion de los patrones de dominio. Para
un mayor desarrollo de la teoria mesoscdpica, el libro de Becker y
Doring (Becker and Doring, 1939) fue de gran importancia ya que
aqui, por primera vez, se considerd la interaccion entre la magnetizacion
y las microestructuras mediante la derivacion de la llamada energia
de acoplamiento magnetoeldstica para cristales cubicos. Fueron los
avances realizados en los afios treinta del siglo XX con respecto a
las microestructuras, lo que inspir6 a Brown (Brown Jr, 1940, 1941) a

publicar dos articulos bésicos de los cuales surgi6 la teoria moderna del
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micromagnetismo. En estos articulos, Brown considerd por primera vez
el efecto de las perturbaciones locales de la direccion de magnetizacion
sobre la ley de aproximacion a la saturacion ferromagnética para encontrar
una explicaciéon para el término % que se encuentra experimentalmente.
Hubo otros articulos de Kittel (Kittel, 1949), Stoner-Wohlfarth (Stoner and
Wohlfarth, 1948), Néel (Néel, 1947), Aharoni (Aharoni and Shtrikman, 1958)
y, por supuesto, también de Brown (Brown Jr, 1957) en la década de 1950,
quienes establecieron la teoria del micromagnetismo como una herramienta
eficaz para describir los procesos de magnetizacion y las propiedades
caracteristicas de la histéresis.

Desde mediados del decenio de 1980, la mayor disponibilidad de
potencia informaética a gran escala permitié el estudio de un comportamiento
fisico cada vez maés detallado, lo que repercutié en el rdpido desarrollo
tecnoldgico de los materiales magnéticos avanzados. Por ejemplo, resultados
numéricos en el estudio de la inversion de la magnetizacion en particulas
ferromagnéticas mostraron que los fuertes campos de dispersion (stray field),
que provocan una disposicion no homogénea de la magnetizacion, influyen
dristicamente en el proceso de inversion (Victora, 1988; Yan and Della Torre,
1988; Schabes, 1991). Debido a los efectos de los campos de dispersion, la
dependencia angular del campo de nucleacion de particulas no elipsoidales se
desvia considerablemente de los resultados clasicos (Schmidts et al., 1992).
En consecuencia, las interacciones entre particulas afectan las propiedades
magnéticas de los materiales ferromagnéticos. Fukunaga e Inoue (Fukunaga
and Inoue, 1992) investigaron los efectos del intercambio entre granos y las
interacciones magnetostdticas sobre la remanencia y la coercitividad para un
modelo de imén isotrépico compuesto de particulas cubicas. Los resultados

muestran que las interacciones de intercambio entre granos aumentan la
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remanencia y reducen el campo coercitivo de los imanes permanentes
isotrépicos.

Hernando et al (Hernando et al., 1992) presentaron un modelo
micromagnético unidimensional para investigar las interacciones de
intercambio entre granos en materiales magnéticos duros. La formacion
de una distribucion de magnetizacion similar a una pared de dominio
en la interfaz entre granos vecinos con diferente orientacion reduce
drasticamente el campo de nucleacion. Yang y Fredkin (Yang and Fredkin,
1998) desarrollaron nuevos procedimientos numéricos que describen el
comportamiento dindmico mediante el método de elementos finitos en
sistemas micromagnéticos tridimensionales. Se han utilizado modelos
micromagnéticos para derivar las propiedades de grabacién en peliculas
delgadas de doble capa (Zhu, 1992; Oti, 1993). Vos et al (Vos et al.,
1993) desarrollaron un modelo micromagnético para investigar los efectos
de interaccion en medios de grabacién de particulas. Los resultados
numéricos obtenidos para un conjunto de particulas elipsoidales muestran
que la interacciéon entre la forma de las particulas y las interacciones
magnetostaticas afecta significativamente la coercitividad y la cuadratura
coercitiva.

Mientras que en la segunda mitad del siglo XX el micromagnetismo
se aplicO principalmente a los problemas clasicos de los materiales
ferromagnéticos, en el siglo XXI los problemas de la magnetoelectronica
y la espintrénica cobraron relevancia. Aqui los recientes desarrollos
en micromagnetismo computacional juegan un papel importante. Estas
técnicas permiten soluciones de ecuaciones micromagnéticas no lineales,
la determinacion de la distribucion de espin de estados fundamentales

magnéticos, la determinacién de configuraciones de un solo dominio y de
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estados de vortice, asi como la investigacion de la dindmica de los procesos
de magnetizacion. Otro problema de gran interés son las relaciones entre
microestructuras y procesos de magnetizacién. Dado que hoy en dia las
microestructuras de nanocristales y las estructuras de peliculas delgadas son
problemas dominantes en los dispositivos magnéticos, el micromagnetismo
se ha convertido en una herramienta versatil para tratar muchos problemas
abiertos.

Uno de estos problemas abiertos es la dindmica de paredes de
dominio. La comprensiéon matematica de los perfiles de pared de dominio
en ferroimanes se ha basado generalmente en el marco de modelado
micromagnético, mediante el cual las configuraciones de magnetizacion que
representan estos perfiles se consideran minimizadores locales o globales
de la energia micromagnética funcional (Hubert and Schifer, 1998). Este
enfoque se ha utilizado con éxito para caracterizar una gran variedad de
paredes de dominio y otras configuraciones de magnetizacion (DeSimone
et al., 2006; Chermisi and Muratov, 2013; Doring et al., 2014; Ignat and
Moser, 2017; Lund et al., 2018; Khniipfer et al., 2019). Sin embargo, las
paredes de dominio head-to-head plantean un desafio fundamental para
el modelado y andlisis micromagnético, ya que estas configuraciones de
magnetizacion llevan una carga magnética distinta de cero, lo que puede
conducir a una divergencia de la energia de la pared en infinitas muestras
debido a comportamientos singulares de los campos de dispersion (Lund
et al., 2018). Hasta la fecha, ha habido s6lo pocos estudios micromagnéticos
de tales paredes de dominio cargadas (Harutyunyan, 2014, 2016; Lund et al.,
2018, 2020; Kniipfer and Shi, 2021).
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1.4. Estructura de la tesis

Después de presentar una introduccion general (capitulos 2 y 3)
de los enfoques tedricos y métodos numéricos utilizados para investigar
la propagacion de paredes de dominio en nano estructuras, organizamos
los resultados de la tesis en dos partes: En la primera parte (capitulo
4), demostramos que la técnica de escalamiento se puede combinar
con simulaciones de dindmica molecular, implementando el método que
llamamos dindmica molecular rdpida (Fast Molecular Dynamics FMD); en
la segunda parte (capitulos 5) aplicamos FMD a sistemas modulados y
a sistemas con defectos. Los capitulos estdn organizados de la siguiente

manera:

= En el Capitulo 2, se presenta los conceptos tedricos bdsicos de
las interacciones magnéticas. Se proporciona una descripciéon de la
ecuacion LLG y ademds se realiza una revision de los estados
magnéticos. Los conceptos presentados en este capitulo son necesarios
para una comprension de los resultados presentados en los siguientes

capitulos de la tesis.

= En el Capitulo 3 se introduce los enfoques numéricos que se usan en
esta investigacion. En particular, se introduce formalmente la ST, las
simulaciones de dindmica molecular (MD) y el micromagnetismo como

estd implementado en el mumax3.

= En el Capitulo 4 se presenta un estudio de la combinacién del enfoque
MD con la ST, que llamamos "Fast Spin Dynamics"(FASD), y su
utilidad para estudiar propiedades fisicas de fendmenos dependientes

del tiempo en sistemas nanométricos. En particular, se prueba la
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confiabilidad del novedoso enfoque FASD compardndolo con célculos
micromagnéticos, usando un fenémeno bien conocido como es el
movimiento de las DWs en nanoalambres ferromagnéticos, asi como
también en la evolucidn dindmica del estado S en Permalloy. En base al
contenido desarrollado en este capitulo, se elaboré un articulo cientifico
que fue publicado en la revista Advanced Theory and Simulations.

Dicho articulo se adjunta como anexo al final de esta tesis.

= En el Capitulo 5 se aplicam este novedoso esquema para estudiar
el movimiento DW en nanocables FM de didmetro modulado,
cuyos resultados podrian ser de interés técnico para la investigacion
tecnoldgica actual, asi como también en el estudio de la velocidad de

propagacion de la DW en nanoalambres que contienen defectos.
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Capitulo 2

FUNDAMENTOS TEORICOS

2.1. Conceptos basicos del magnetismo

El magnetismo surge de las propiedades de los atomos en los
materiales, particularmente de los electrones que forman parte de estos
atomos. Los electrones tienen un momento angular intrinseco o espin S y un
momento angular orbital L. Por tanto, el electrén tiene un momento dipolar

magnético /i asociado con su espin intrinseco, tal que (Lukaszew, 2015):

fis = —(e/m)S (2.1)

donde e (= 1.6 x 1071? C) es la carga del electrén y m (= 9.11 x 1073! kg)
es la masa del electron. El signo menos indica que S y [i tienen orientacidn
opuesta. Es importante sefialar que ni S ni i se pueden medir directamente,
s6lo se puede medir una componente a lo largo de cualquier eje. Ademas,
dado que S estd cuantificado, se deduce que S, = mgsh, con mgs = £1/2y
h la constante de Planck h dividido para 27. Entonces, la componente z del

momento magnético es

eh
ps. = —(e/m)S; = i% = tup, (2.2)
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con up (= 9.27 x 1072* J/T) el magneton de Bohr. De manera similar, el

momento magnético orbital del electron es

fir = —(e/2m)L = v , (2.3)

donde v = —e/2m es una constante conocida como la razén giromagnética.

En el electromagnetismo clasico, fi se puede explicar mediante la
imagen de un bucle de corriente. Suponiendo una corriente / alrededor de un
bucle infinitamente pequefio que tiene una area dA, el momento magnético

correspondiente dji es igual a:

dii = IdA . (2.4)

Sumar los momentos magnéticos de estos “pequefios” bucles permite calcular

el momento magnético dji para un bucle de tamafio finito:

ﬁ:/dﬁzl/dff, (2.5)

porque las corrientes de los bucles vecinos se cancelan entre si y solo dejan
que la corriente circule alrededor del perimetro del bucle de tamafo finito
(Getzlaft, 2007).

El dipolo magnético equivale al momento magnético de un bucle de
corriente en el limite de una drea pequefia pero de momento finito. La energia

de un momento magnético viene dada por:

E = —poii - H= —popH cos @ | (2.6)

siendo # el angulo entre el momento magnético /i y un campo magnético

externo H y o la permeabilidad magnética en el vacio. De este modo, la
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energia se minimiza cuando el momento magnético se encuentra a lo largo
del campo magnético. Como el campo magnético externo estd relacionado
con la induccién magnética B mediante la relaciéon B = pgH (ver mds abajo

la ec. 2.11), entonces la energia (2.6) se puede escribir simplemente como

—

E=—-ji-B. 2.7)

Existe también un torque 7 en el momento magnético dado por
(Blundell, 2001)

T =wjix H=jix B, (2.8)
que tiende a hacer girar el momento magnético hacia el campo magnético.
Como el momento magnético estd asociado con el momento angular
mediante la ecuacion (2.3), y debido a que el torque es igual a la rapidez
de cambio del momento angular, la ecuacion (2.8) se puede reescribir como

dpi I . =
g = Yo X H =i x B (2.9)

—

Esto significa que el cambio en /i es perpendicular tanto a [ como a B.
Es decir, en lugar de que /i gire hacia B, el campo magnético hace que la
direccion de /i precese alrededor de B. La ecuacién (2.9) también implica
que |fi| es independiente del tiempo.

Para un sistema de /N atomos, se define la magnetizacion M como el

momento magnético total del sistema por unidad de volumen

1 N
M = VZ’I" . (2.10)

Generalmente la magnetizacion se calcula en una escala de longitud lo
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suficientemente grande como para poder realizar un promedio de al menos
varios momentos magnéticos atdmicos.

En un material magnético, considerado como un nimero muy grande
de momentos magnéticos atémicos, el campo magnético externo H y la
induccién magnética B (la cual es una propiedad caracteristica del propio
material) pueden diferir tanto en magnitud como en direccion debido a la

magnetizacion:

B = po(H+ M) . (2.11)

Note que en el vacio se recupera la relacion B = ,ugﬁ :

Se tiene que enfatizar ademds que, aunque se puede describir
clasicamente el efecto de campos magnéticos externos en materiales
magnéticos, el magnetismo es un concepto puramente cuantico. En efecto,
el Teorema de Bohr-van Leeuwen demuestra que en un sistema de momentos
magnético clasicos se tiene siempre (M) = 0. La demostracion se basa en
el hecho de que el efecto de B sobre N particulas se puede incluir en la
energia del sistema reemplazando el momento p; de las particulas con p; — q/f
(Jackson, 2021), donde q es la carga de la particula y Ael potencial vectorial.
Este desplazamiento puede reabsorberse en la integral que define la funcion
de particion, i.e., en un sistema cldsico la funcién de particion y por tanto su
energia libre son independientes de B. La demostracién completa se puede
ver por ejemplo en Aharoni (2000).

En el caso especial de que la magnetizacion esté relacionada
linealmente con el campo magnético, el solido se llama material lineal y se

puede escribir:

M = xH , (2.12)
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donde x es una cantidad adimensional 1lamada susceptibilidad magnética, la
cual indica que tan sensible es un material cuando se somete a una campo
magnético externo. De esta manera se pueden clasificar los materiales como
diamagnéticos cuando x < 0 y paramagnéticos si y > 0.

Todos los materiales muestran algiin grado de diamagnetismo y una
susceptibilidad magnética débil. En estos casos, un campo magnético induce
un momento magnético que se opone al campo magnético aplicado que
lo provocd. Este efecto se discute a menudo desde un punto de vista
clasico: la accion de un campo magnético sobre el movimiento orbital de
un electron provoca una f.e.m. inversa, que segun la ley de Lenz se opone
al campo magnético que la provoca. Sin embargo, el teorema de Bohr-van
Leeuwen deberia hacernos desconfiar de enfoques que intentan demostrar
que la aplicacién de un campo magnético a un sistema cldsico puede inducir
un momento magnético. El fenémeno del diamagnetismo es enteramente
mecénico cudntico y deberia ser tratado como tal (Blundell, 2001).

En los materiales paramagnéticos un campo magnético aplicado
induce una magnetizacion que se alinea paralela al campo magnético
aplicado que la provoc6. En este caso es importante que los &tomos
tengan un momento magnético propio (debido a electrones desapareados).
Sin un campo magnético aplicado, estos momentos magnéticos apuntan
en direcciones aleatorias debido a que la interaccion entre ellos es débil
comparada a la energia térmica. La aplicacién de un campo magnético los
alinea; el grado de alineacion (y por tanto la magnetizacién inducida) depende
de la intensidad del campo magnético aplicado.

Por otro lado, cuando las interacciones entre los momentos magnéticos
de los atomos en el material es mucho mayor que la energia térmica, los

momentos magnéticos del sistema se ordenan. Este ordenamiento se presenta
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en forma paralela en los materiales conocidos como ferromagnetos, y de
manera antiparalela para materiales antiferromagnéticos y ferrimagnéticos.
Este efecto es debido principalmente a la interaccion de intercambio, la cual
serd descrita en la siguiente seccion (Sec. 2.2). En cada caso, al aumentar la
temperatura en estos materiales habrda un momento en que la energia térmica
empieza a dominar y el sistema se desordenard. Estd temperatura critica
de orden-desorden se le llama temperatura de Curie para los materiales
ferromagnéticos, y temperatura de Néel para los materiales anti- y ferri-

magnéticos.

2.2. Interacciones magnéticas en materiales

Es muy importante estudiar el sistema magnético desde el punto
de vista energético, ya que con estas interacciones se puede explicar la
formacion de dominios magnéticos y el movimiento de las DWs que trata
esta tesis. En esta seccidn, resumiremos las cuatro energias mas importantes:
la energia dipolar, la energia de intercambio, la energia de anisotropia y la

energia de Zeeman.

Interaccion Dipolar Magnético

La interaccion dipolar, la cual es una interaccion de largo alcance,
es responsable de la estabilizacion de las paredes de los dominios y de la
nucleaciéon de los dominios magnéticos. Por esta razén, a menudo se lo
denomina campo desmagnetizante.

La energia debido a la interaccién de dos dipolos magnéticos, i1 Y fio,

separados por el vector 7~ estd dada por:
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/’1/0 — — 3 — -
EDZW H 'M2—p(ﬂl'7?>(l~b2'77> ; (2.13)

y por lo tanto depende de su distancia y de sus orientaciones relativas, i.e., €s
un término no local.
Para realizar una estimacion del orden de magnitud de esta interaccion,

consideremos valores tipicos con 1 = py = lup, r = 2 A, y supongamos

que /i |z y /il

7, entonces se tiene

2
Ep=RBWE 911072 (2.14)

2773
La temperatura correspondiente a este valor (& = kpgT') estdi muy por

debajo de 1K. Sin embargo, la temperatura de orden normalmente alcanza
valores de varios cientos de grados Kelvin (1040 K para el Fe). Por lo
tanto, la interaccion dipolar magnética es demasiado pequefia para ser la
responsable del ferromagnetismo. Sin embargo, debido a su caracter de largo
alcance es un término muy importante en nanoestructuras porque modifica
los estados magnéticos del sistema, generando por ejemplo vortices como
estado magnético fundamental en nanocilindros (Veldsquez et al., 2013).
Considerando las relaciones cuanticas (2.1), (2.2) y (2.3), podemos
relacionar el momento magnético con el espin total S (espin electrénico y

momento angular orbital) de cada dtomo:

fi = guphS = gups (2.15)

donde 5 = hS representara el espin clasico. g es conocido como factor de
Landé y se expresa en funcién de los nimeros cuanticos de espin S, momento

angular L y momento angular total J como (Kittel, 2004):
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J(J+1)+S(S+1)— L(L +1)
2J(J + 1) |

g=1+ (2.16)

Note que para el espin electrénico, S = %, L=0yJ= %, setiene g = 2y
la ecuacion 2.15 se reduce a la ecuacion 2.1,
Por lo tanto, podemos escribir la energia dipolar para N espines

clasicos como

poi% ZN 505 B(5i-75y)(5e - 7y)
Ep = 9i9;j 3 5 ) (2.17)
4 L= T, re.
i j=Lsi#] & K

con g; y g; los factores de Land€ para los espines ¢ y j respectivamente, y

— —

Tij = T; — 73 la posicion relativa del espin j con respecto al espin <.

Interaccion de Intercambio

El intercambio interatdmico entre momentos magnéticos localizados
en atomos individuales estd bien descrito por las interacciones de Heisenberg
J;; entre espines atomicos de magnitud constante. Dependiendo del signo
positivo o negativo de J;;, el intercambio favorece la alineacion paralela o
antiparalela de los espines vecinos, lo que a menudo se traduce en orden
ferromagnético (FM), ferrimagnético (FI) o antiferromagnético (AFM).

Para explicar el origen de este término, supongamos un modelo en el
que se tiene sélo dos electrones con vectores de posicion 7 y 75 y funciones
de onda 1), (71) y ¥s(7%). Por el principio de exclusion de Pauli, la funcién de
onda total del sistema debe ser antisimétrica, entonces teniendo en cuenta el
espin de los electrones hay dos posibilidades: (1) una parte espacial simétrica

1 en combinacidén con una parte de espin antisimétrica y, o (2) una parte
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espacial antisimétrica con una parte de espin simétrica. La primera situacion
representa un estado singlete con S;,; = 0, la segunda un estado triplete con
Stot = 1. Las funciones de onda totales correspondientes a cada una de ellas
son (Getzlaff, 2007):

Vs = U + )] - xs (2.18)
tr = () — ()] - xr (2.19)
con las energfas del singlete y del triplete dadas por
Bs = [ wipusdviava. (2.20)
By = / GiHYrdVidVs | (2.21)

Teniendo en cuenta las partes de espin normalizadas de las funciones de onda

singlete y triplete, i.e.,
- -\ 2 - o
2 = (81+SQ) = 52452428 -5,, 2.22)
y que S; = S9 = 1/2, obtenemos:
- o 1 1 1
S1- 59 = §Stot(5tot +1) — 551(51 +1) — 552(52 +1) =

1 3
:_So So ]-__7
Qtt(tt+) 1

0 sea,
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—3  para Sy, = 0 (singlete)

Sp-Shy=¢ 1 _ (2.23)
+3  para Sy, = 1 (triplete)

El Hamiltoniano efectivo se puede expresar como:

— —

1
H = 1(Bs+3Br) — (Bs + Er)Si - S | (2.24)

El primer término es constante y a menudo se incluye en otras contribuciones
energéticas. El segundo término depende del espin y es el mas importante en
relacion con las propiedades de ordenamiento magnético de los materiales.

Definamos la constante de intercambio o integral de intercambio .J por:

J= Eg— Ep=2 / G (P M) (P )dVidVe . (2.25)

Entonces, el término dependiente del espin en el Hamiltoniano efectivo se
puede escribir como:

Si la integral de intercambio .J es positiva entonces F'g > Er, 1.e., se favorece
energéticamente el estado triplete con Sy,; = 1. Si la integral de intercambio
J es negativa, entonces Fg < Er, 1.e., se favorece energéticamente el estado
singlete con S;,; = 0.

El Hamiltoniano de Heisenberg describe correctamente la parte
magnética del sistema, donde la constante de intercambio J representa
la intensidad de la interaccién y que depende de la superposicion de las
funciones de onda espaciales de cada electrén, como se observa en la
ec. (2.25). Generalizando este resultado a un sistema de /N atomos que

interactian magnéticamente con una intensidad J;; entre el i-ésimo y el j-
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€simo dtomo, el modelo de Heisenberg lleva a un término en el Hamiltoniano

dado por
H=—

N
Z Z JijS; - S; (2.27)

=1 j=1

N | —

donde el factor 1/2 se incluye para evitar un doble conteo en las interacciones.
El intercambio es una interaccion muy importante y es la razén principal
del ordenamiento magnético ya que puede favorecer la alineacion de espines
paralelos o antiparalelos.

Existen diferentes tipos de intercambio en los materiales. El
intercambio directo es cuando los electrones de dtomos vecinos interactian
directamente a través de esta interacciOn sin ningun otro elemento (dtomo
o electron) que sirva de intermediario. Sin embargo, esto implica que las
funciones de onda de los electrones de diferentes 4tomos se superponen, lo
que a menudo no sucede. El intercambio indirecto es cuando la interaccion de
intercambio entre momentos localizados estd mediada por otros 4&tomos o por
electrones (Getzlaff, 2007; Blundell, 2001). En el primer caso la interaccion
se denomina interaccion de superintercambio, y ocurre en soélidos i6nicos
(por ejemplo en MnO) en los cuales la interaccion entre iones magnéticos no
vecinos estd mediada por un ion no magnético que se encuentra en el medio.
El segundo caso es particularmente importante ya que ocurre en los metales,
donde el intercambio estd mediado por electrones de conduccidn. Este tipo de
intercambio se denomina intercambio itinerante 0 RKKY (Ruderman-Kittel-
Kasuya-Yosida).

Se enfatiza en este punto que la interaccion de intercambio es
isotrdpica, es decir, no hay una orientacion preferencial de la magnetizacién
con respecto al eje del cristal. También se debe notar que el valor de las

constantes de intercambio J;; de la ec. 2.27 en general van disminuyendo
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cuando la distancia entre los espines 7 y j aumenta, es decir, esta interaccion
depende de la distancia. Obviamente, la interaccién mds importante es a
primeros vecinos, pero a veces es necesario incluir mas vecinos y entonces se
pueden ajustar estos valores con una funcién cuyo valor vaya disminuyendo
rdpidamente con muy pocas oscilaciones de su signo, de modo que se puede
introducir con seguridad un radio de corte R. (Tranchida et al., 2018). Para
el calculo de la interaccion de intercambio con un espin ¢ dado, sélo se debe
tener en cuenta los espines j tales que r;; < R..

De esta manera, el valor de la intensidad de la constante de intercambio
se puede aproximar mediante una funcién isotrépica continua J(r;;). Para
sistemas 3d, esta funcion se basa en la curva de Bethe-Slater y esta
parametrizada mediante tres coeficientes, e en eV, J en A y 7y, una constante

adimensional:
Tii 2 Tii 2 Tij )2
s =a (%) (129 () ) Dot - 229

con O(R. — r;;) la funcién escalonada de Heaviside. Por ejemplo, para el
caso del Fe se tiene (Tranchida et al., 2018): a = 50.996, v = 0.281, y
0 = 1.999 para el Hamiltoniano de la ec. 2.27.

Interaccion de espin-orbita: anisotropia

La interaccion espin-Orbita representa la interaccion entre el espin
S y el momento angular orbital L de los electrones. Esta interaccién es
particularmente importante ya que da lugar a una rica variedad de fendmenos
como la anisotropia magnetocristalina o la interacciéon de Dzyaloshinskii-
Moriya. Ademads, la interaccion espin-Orbita tiene un origen mecanico-

cuantico y sélo puede describirse completamente en el contexto de la
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mecdnica cudntica relativista. Sin embargo, también en este caso, un enfoque
semiclésico puede proporcionar una explicacion intuitiva.

Consideremos un electron orbitando alrededor de un nicleo. En el
sistema de referencia del electrdon en Orbita, el nicleo se mueve alrededor del
electrén con una velocidad v igual a la velocidad del electrén en el sistema de
reposo del niicleo. Asi, el nicleo genera un campo magnético B = (€ X 7) /¢

(Blundell, 2001). Dado que el campo eléctrico se puede escribir como

dv(r)r
dr r’

y que la energia del momento magnético de espin [ig en presencia de este

£=—VV()=—

(2.29)

campo magnético esta dada por £ = —jig- B (ver ec. 2.7), entonces la energia
debida al acoplamiento espin-6rbita es
1 1 gup dV(r)

Es o=—-fig-B== S-L. 2.30
570 s 2rm.hc?  dr (2.30)

El factor 1/2 es un factor de correccion que viene del calculo relativista.

Esta interaccidon espin-Orbita es una interaccion anisotropica y da
origen a lo que se conoce como anisotropia magneto-cristalina, la cual hace
que la magnetizacion se oriente preferentemente a lo largo de determinadas
direcciones de la red, que estdn relacionadas con la estructura cristalina. Esta
interaccion estd influenciada por el campo cristalino que fija las direcciones
del momento angular orbital y, por tanto, determina la direccion de la
anisotropia (Bertotti, 1998).

Por ejemplo, si la anisotropia tiene una sola direccion preferida,
representada por el vector unitario ég, la energia de anisotropia se puede

escribir como
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B, = K,(S-éx)?. (2.31)

Este tipo de anisotropia suele denominarse anisotropia uniaxial. K, es la
constante de anisotropia uniaxial, que representa la barrera de energia que se
debe sobrepasar para dar vuelta al espin. Otro tipo de anisotropia magneto-
cristalina es la anisotropia ciibica que se minimiza cuando la magnetizacion
se encuentra a lo largo de uno de los tres ejes cuibicos principales (ver por
ejemplo Bertotti (1998)).

En el caso de un sistema policristalino la direccion de anisotropia
de cada grano cristalino se encuentra en diferentes orientaciones, en forma
simétrica, por lo tanto su anisotropia magneto-cristalina en promedio seria
Cero.

Otro ejemplo de anisotropia que se origina en la interaccion espin-
Orbita es la interaccion de Dzyaloshinskii-Moriya (DMI). Dzyaloshinskii
(Dzyaloshinskii et al., 1957) sefial6 en primer lugar que la combinacién de la
interaccion espin-orbita y el rompimiento de la simetria de inversion podria
dar lugar a una interaccion de intercambio antisimétrica con la siguiente
energia

Epur = ZEU (S x S

L

), (2.32)

<

donde ljl-j representa el vector DMI, cuya intensidad y direccion dependen
del acoplamiento de la espin-O6rbita y de la simetria del cristal. Moriya
(1960) mostré cémo calcular este vector 5ij para momentos localizados.
La interaccion DMI promueve configuraciones de espines antiparalelos y

favorece patrones de magnetizacion no uniformes.
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Interaccion de Zeeman
La interacciéon de Zeeman representa la interaccion de un momento

magnético con un campo magnético externo. Su energia tiene la forma

Ez == i Bew , (2.33)

como ya se introdujo en la ec. (2.7). El nombre se debe al efecto Zeeman,
que consiste en la division de las lineas espectrales de un dtomo en diferentes
componentes en un campo magnético externo. Esta energia se minimiza
cuando todos los momentos magnéticos del sistema se alinean con el campo
magnético externo y por lo tanto su magnetizacién es maxima, denominada
magnetizacion de saturacion M,.

Considerando la ecuacién (2.15), podemos generalizar la energia de

Zeeman (2.33) escribiendo

N
Ez = —gup Y & Bew | (2.34)
i=1

en el cual se debe recordar que s; es el espin cldsico de magnitud 1 y
representa el momento angular total de la particula (esto es, un espin
electrénico, un momento angular orbital, o cualquier combinacién de ellos),
y g es el factor de Landé dado en la ec. 2.16. Para el caso del hierro bcc se

tiene g = 2.2.

2.3. Dinamica: Ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert

La ecuacion para el movimiento de rotacion de un cuerpo rigido en

mecanica clasica es
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dL
e 2.
T > (2.35)

donde L es el momento angular del cuerpo y 7 es el torque que actia sobre
él. La ecuacion (2.35) sigue siendo valida en mecénica cuantica cuando L y
T se reinterpretan como operadores en un espacio de Hilbert, y puede usarse
para sistemas de espin reemplazando el operador del momento angular con el
operador del momento angular asociado al espin total de un dtomo.

Consideremos un sistema con momentos magnéticos /i; dados por

fii = GillBS; - (2.36)

La ecuacién de movimiento ec. (2.9) para este sistema seria

Ofi;(t . R
‘gt( ) — i) x B (2.37)

La aplicabilidad de (2.37) no se limita solo al torque ejercido por un campo

magnético externo, sino que cualquier torque sobre un momento magnético se

puede escribir de la forma (2.37) si definimos un campo magnético “efectivo”

B} _GE({,JZ-}):_(GEA_ OF - 8EA)’ 038)

Bi = — 1+ 7+ k
Oji; Oliz 3#@ Ot

donde E({/i;}) es la energia del sistema con respecto al trabajo realizado
al girar el momento magnético en contra de cualquier fuerza presente (por
ejemplo cada una de las interacciones discutidas en la seccién 2.2).

Hay que notar que la ec. 2.37 lleva a un movimiento de precesion
alrededor de la direccion del campo efectivo. Sin embargo, en sistemas

reales los momentos magnéticos llegan al equilibrio cuando se ordenan
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colinealmente al campo magnético. Por lo tanto, es necesario introducir un
término de amortiguamiento en la dindmica.

La amortiguacién (damping) de un sistema fisico va acompafiada de
una desaceleracion del movimiento macroscopico y una transferencia de la
energia cinética y potencial asociada con el movimiento macroscépico a la
energia cinética del movimiento térmico microscépico (Gilbert, 2004), i.e. de
la energia térmica. Para un campo de magnetizacion, esto puede ser mediante
la transferencia directa de la energia del movimiento macroscépico a la
energia del movimiento térmico microscopico en ondas de espin o mediante
la transferencia de la energia macroscépica del campo de magnetizacion
a otros campos a los que estd acoplado, por ejemplo, corrientes inducidas
(eddy-current) o campos de tension (strain fields). Esta energia transferida
termina como un movimiento térmico microscopico en forma de ondas de
espin, vibraciones reticulares (fonones) y excitacion térmica de electrones de
conduccion.

Los detalles de los mecanismos de los procesos de transferencia son
demasiado complejos para ser tomados en cuenta explicitamente en las
ecuaciones de campo. No obstante, se puede introducir en las ecuaciones
de campo un término de amortiguamiento fenomenoldgico que contenga
parametros que correspondan a la tasa de transferencia de energia y que
puedan determinarse experimentalmente sin conocer los detalles de los
mecanismos de transferencia.

El caso mds simple, que ocurre cominmente cuando hay muchas
fuerzas de amortiguamiento diferentes y no ocurren fendmenos de
resonancia, es que la fuerza de amortiguamiento es directamente proporcional
a las tasas de cambio de las variables dindmicas macroscopicas del

sistema. Para un sistema magnético, las variables dindmicas son los
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momentos magnéticos /i;(t). Una forma comun de introducir un término de
amortiguamiento de este tipo (en las ecuaciones de movimiento clasicas para
un sistema fisico) es utilizar una formulacién Lagrangiana de las ecuaciones
de movimiento y agregar un término dependiente de la velocidad, derivado de
una funcién cuadratica de las derivadas temporales de las variables dindmicas
denominadas “funcion de disipacion de Rayleigh” (Goldstein, 1994). Para
el sistema de espines, el término agregado en la ecuacién de movimiento es
—n0ji;(t)/0t, donde 7 es un pardmetro de amortiguamiento caracteristico del

material. La ecuacion resultante es (Gilbert, 2004):

o(t) . 3 8ﬁi(t)] _ (2.39)

5 = Yii(t) X [Bz’(t) —5,

La ecuacion dindmica amortiguada (2.39) se puede reescribir de una
manera mas adecuada para calculos numéricos, multiplicando a ambos lados

vectorialmente por /i;:

. O .= . (. O
HiXW:’YﬂiX(MXBz‘)_’YUMX(ﬁ%x_>

L LB L (L 0 Ofi ,, -
=i X (Hi X Bi) — yn; (m " > +yn— (i - fi) -
Pero p; - Ofi; /Ot = 0, como se puede deducir desde la ec. (2.39), entonces
L0 L . R O
il X 8—if = il X (fi; X B;) +7W?a—i -

Reemplazando esta tltima expresion en la ec. (2.39) se obtiene
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Of;(t L B S L B Ofi;
%—t() = Vi X By —yn |y x (Hi x B;) +777M?a—l; ,
0 sea,
Ofii(1) gl = v =
— 0 x B — ——_iox (fi; x Bi). (240
ot 1t Lol X U B 240

Notemos que i; - Oji; /Ot = 0 = Ou? /Ot = 0, que significa que la magnitud
de los momentos magnéticos es constante en el tiempo.

Tomando en cuenta la ec. (2.36), y definiendo la constante de
amortiguamiento transversal \; = yn|i;| = yng;up, la ec. (2.40) se puede
escribir de la forma que llamaremos la ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert
(Tranchida et al., 2018):

05(t) 1

con «; el andlogo a la fuerza de espin aplicado al i-ésimo espin y dado por
(ver ec. 2.38):

10F

D = —— ) 2.42

YT Thos, (242)
En efecto, de acuerdo a las definiciones de up, A y la ec. 2.36, se cumplen las
relaciones hy = —g;up, y

B OF gikp OE -
i = —_ = == — = = —wl .
! ! Ofi; h giup0s;

Subrayemos que en la ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert (2.41) el vector
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de espin 5 es un vector unitario que da la direcciéon del momento magnético
atomico.

En sistemas de redes de espin que se encuentran a cierta temperatura
T, se debe introducir un termostato para controlar el flujo de produccién de
entropia entre el sistema y un depdsito térmico (Rapaport, 2004). En dindmica
molecular se han explorado muchos enfoques, y uno de los més utilizados es
el propuesto por Langevin (Feller et al., 1995).

En el enfoque de Langevin, el sistema de espines estd conectado a un
bafno térmico modelado por un nimero infinito de grados de libertad. Las
propiedades de dicho bafio estdn dadas por T, un vector aleatorio, cuyos
componentes siguen una ley de probabilidad Gaussiana dada por el primer

y segundo momento:

(L) =0,
(La(t)Ts(t)) = 2Ds0ap0(t — t') , (2.43)
donde « y 3 son las componentes del vector. Para preservar la norma de cada
espin individual, esta fluctuacion aleatoria se agrega de manera multiplicativa

a la ecuacion (2.41) a través de un torque aleatorio (Mayergoyz et al., 2009),

que conduce a la siguiente ecuacion estocdstica de LLG:

a%it) "1 43 @) -n@xs)] s e

A partir de la ecuacion (2.44), se puede derivar una ecuaciéon de
Fokker-Planck (Garcia-Palacios and Léazaro, 1998), cuya resolucion permite
derivar una relacion de fluctuacidn-disipacién que asigna una proporcién de

la amplitud del ruido D,; para cada momento magnético al termostato externo
dado T' (Mayergoyz et al., 2009):
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. QW/\ikBT
= 5 .

Este termostato de Langevin debe estar relacionado con una cantidad

D, (2.45)

microcanénica definida en un conjunto estadistico que mida la temperatura.
En el caso de un sistema de particulas, la temperatura en equilibrio se calcula
a partir de su energia cinética media; sin embargo, no es obvio cudl es la
energia cinética transitoria de un sistema de espines. Nurdin and Schotte
(2000) basdndose en un enfoque geométrico propuesto por Rugh (Rugh,
1998) para los sistemas de espin, y considerando el limite termodindmico,

encontraron una temperatura de espin dada por

G = h Zfil\s}x@ﬁ

Una definicién similar para la temperatura 7's de un conjunto de espines fue

(2.46)

también dada por Ma et al. (2010), basandose en el teorema de fluctuacion-
disipacion. Ademds, se ha demostrado (Perera et al., 2016) que la definicion
dada por la ecuacion (2.46) es eficiente para la termalizacion del subsistema
de espin y su relajacion hacia el equilibrio térmico durante simulaciones de

redes de espin.

2.4. Dominios Magnéticos y Paredes de Dominio

La interaccion de intercambio puede dar lugar a la presencia de una
magnetizacion espontdnea en ferromagnetos a temperaturas por debajo de la
temperatura de Curie. Sin embargo, se observa que muestras ferromagnéticas

tipicas a menudo no presentan una magnetizacion neta. Esto es debido a
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que se dividen en zonas, llamadas dominios magnéticos (como se muestra
en la fig. 1.1), con diferente magnetizacion uniforme, de manera que la
magnetizacion neta total es cero. Este comportamiento no puede explicarse en
términos de interaccion de intercambio, lo que favoreceria una magnetizacion
uniforme. En realidad, la interaccion dipolar es responsable de esta formacion

de dominios, como se muestra en la Fig. 2.1

N N NN N NiS S SINISIN S —

S S S S N NIS S NISIN'S L —"

Figura 2.1. Formacién de dominios magnéticos debido a la reduccién de la energia
magnetostatica.

Como se ve en la Fig. 2.1, un material magnético de un solo
dominio creard un gran campo magnético que se extiende hacia afuera
del material. Esto requiere mucha energia magnetostatica almacenada en
el campo. Para reducir esta energia, el material se divide en dos dominios
con la magnetizacion en direcciones opuestas; las lineas de campo pasan en
direcciones opuestas a través de cada dominio, reduciendo el campo fuera
del material. Para reducir atin mds la energia, cada uno de estos dominios
puede seguir dividiéndose, con magnetizacién en direcciones alternas y por
tanto con cantidades ain mas pequefias de campo fuera del material. La
formacion adicional de dominios magnéticos cesard cuando la energia para
la formacion de la pared del dominio adicional sea mayor que la reduccion

de la energia magnetostética. En esta etapa, cada dominio estd magnetizado
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hasta la saturacion en la direccion de uno de los ejes faciles del material, pero
la magnetizacidn neta es cero.

Si el cambio de la magnetizacién de un dominio a otro es abrupta
(como se muestra en la Fig. 2.2a) el costo de la energia de intercambio
seria muy alto. Por esta razén se crean regiones, en la interfaz de dos
dominios magnéticos, en el cual la magnetizacion cambia lentamente desde
una direccién a otra, estds regiones se conocen como paredes de dominio

(DW), como se observa en la Fig. 2.2b.

SRR

| | /-—\ |

pared de dominio

«
<
«

Figura 2.2. (a) cambio abrupto de la direccién de magnetizacion que tiene una alta energia.
(b) Pared de dominio magnético que reduce la energia de intercambio

Tradicionalmente, las DWs se han clasificado en dos tipos: una de ellas
es la pared de Bloch, en la que los espines giran normal al plano de la pared.
Otra es la pared de Néel, en la cual los espines giran dentro del plano de la
pared (Kittel, 2004), como se muestra en la Fig. 2.3.

Sin embargo, su forma y su respuesta dindmica depende de factores
externos como campos magnéticos aplicados, corrientes eléctricas y en gran
medida de la estructura del material. Por ejemplo, en nanoalambres de
permalloy se han identificado tres estructuras de pared de dominio distintas
(Hayashi et al., 2008) como tipos transversales, de vortice y antivortice, como
se muestra en la Fig. 2.4. Las estructuras de pared transversales y de vortice

se clasifican ademads segun sus quiralidades (el sentido de rotacion del espin
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Bloch

Figura 2.3. Paredes de dominio de Bloch y de Néel. Figura tomada de Wikipedia® (2008).

de izquierda a derecha) en sentido horario y antihorario (con esta definicion,
las quiralidades de las paredes del dominio transversal y del vortice que se

muestran en la Fig. 2.4 son ambas en sentido antihorario).

EF S EES B IFO

antivortice transversal vortice

Figura 2.4. Paredes de dominio antivértice, transversal y de vortice. Figura modificada de
Hayashi et al. (2008).

44



Capitulo 3

SIMULACIONES NUMERICAS

En este capitulo, los distintos enfoques numéricos se presentan como
herramientas complementarias, cada una con ventajas y limitaciones propias,
y no como una secuencia de métodos en la que uno reemplaza al anterior. La
articulacion entre estos enfoques se desarrolla en los capitulos posteriores,
donde se emplean de manera conjunta para analizar los fendmenos fisicos de

interés

3.1. Dinamica de espines

La ecuaciéon estocastica de LLG, (2.44), en realidad se trata de un
sistema de ecuaciones diferenciales acopladas que describen la evolucion
temporal de los espines que deben ser considerados discretamente y ubicados
en diferentes sitios reticulares y en contacto con un termostato. Para un
sistema de N > 2 espines, no existen soluciones analiticas generales cuando
se consideran multiples espines interactuantes con interacciones realistas,
como las discutidas en la secciéon 2.2. Entonces, para poder estudiar la
evolucion temporal de estos /N espines, se debe implementar un programa
numérico que resuelva esta evolucion.

Para esto se implement6 un algoritmo numérico basado en esquemas
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de integracion temporal ampliamente utilizados en dindmica molecular,
disefiados para describir la evolucién temporal de sistemas con un
gran nimero de grados de libertad acoplados. En dindmica molecular,
estos algoritmos permiten determinar la evolucion temporal de N
particulas resolviendo las ecuaciones de Newton Rapaport (2004). En el
presente trabajo, dichos esquemas se adaptan para integrar la ecuacion
de Landau-Lifshitz—Gilbert, que describe la dinamica de N espines
interactuantes. Esta eleccidn se justifica por la analogia formal entre la
dindmica de particulas cléasicas y la dindmica de espines atomisticos, ambas
gobernadas por sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias acopladas. El
diagrama de flujo del algoritmo utilizado para resolver las ecuaciones LLG

se muestra en la Fig. 3.1.

Condiciones iniciales Fuerzas de espin Ecuaciones LLG

5,(0), E(0),M;(0) @; (t) 5, @) - 5i(t+db)

No Jl

(
Guarda propiedades

E(t), M;(®), How(®)

Figura 3.1. Diagrama de flujo del algoritmo que resuelve la dindmica de espines. Cada
bloque representa una etapa del procedimiento numérico, cuyas variables y operaciones
se detallan en el texto.

El diagrama de fluyjo mostrado en la Fig. 3.1 resume de manera
esquematica el procedimiento numérico utilizado para implementar la
dindmica de espines. Cada uno de los bloques representados en el diagrama

se desarrolla en detalle a continuacion, donde se describen las condiciones
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iniciales del sistema, el cdlculo de los campos efectivos y torques, la
integracion numérica de las ecuaciones de Landau-Lifshitz—Gilbert, la
implementacion del termostato y el almacenamiento de las magnitudes fisicas
relevantes. Para ejemplificar el diagrama, el sistema considerado es un
nanoalambre ferromagnético policristalino colocado en un campo magnético
externo constante, dirigido a lo largo del eje del alambre; no obstante, el
algoritmo se puede aplicar en forma general a otros tipos de campos y/o de
estructuras.

Los vectores de espin clasico §; son asociados con cada sitio de
la red cristalina que representa el sistema, en nuestro caso nanoalambres,
etiquetados por ¢ € 1...N. Los vectores de espin son considerados como
vectores unitarios.

Inicialmente, al tiempo ¢ = 0, se colocan todos los espines en la
direccion opuesta del campo magnético, de modo que se genere una DW
que se debe propagar en el sentido del campo. Se calcula, dentro de estas
condiciones iniciales, la energia magnética total / del sistema como la suma
de las siguientes contribuciones: la energia de intercambio (ec. 2.27), la
energia dipolar (ec. 2.13) que considera la interaccion de cada espin con todos
los demds espines del sistema, y la energia de Zeeman (ec. 2.34) debido al
campo magnético externo. No se incluye la energia magnetocristalina, ya que
al tratarse de nanoalambres policristalinos, el valor efectivo de la constante
de anisotropia se aproxima a cero. La interaccion de intercambio se considera
Unicamente hasta los primeros vecinos, lo cual es suficiente para capturar la
fisica dominante del sistema.

También se calcula la magnetizacion de cada capa, M;, perpendicular

al eje del nanoalambre:
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N
. 1 <&
Mj:ﬁzsi, (3.1)

J =1
donde N; es el nimero de espines en la j-€sima capa y la suma es sobre los
espines que pertenecen a esta capa. Ademas, se calculan los torques ; sobre
cada espin dados por la ec. (2.42).

En este esquema, los torques «; calculados a partir de las interacciones
magnéticas del sistema no son solo magnitudes fisicas de interés, sino que
constituyen la entrada directa al operador de propagacion numérica. Es decir,
el propagador de Omelyan se utiliza para actualizar los vectores de espin S;
en cada paso temporal At, integrando de manera precisa las ecuaciones LLG
(ec. 2.44). De esta forma, la evolucioén temporal de los espines, la dindmica
de la pared de dominio, la magnetizacion de cada capa y la energia total del
sistema quedan directamente vinculadas con el procedimiento de integracion
implementado, cerrando el ciclo entre la descripcion fisica, la formulacion
matematica y la implementacién computacional. Este enfoque asegura que
las magnitudes fisicas relevantes se calculen de manera consistente a lo largo
de toda la simulacion.

Una vez que se calcula &; como un funcional de los vectores de
espin, la dindmica temporal del conjunto de espines en una red fija se puede
simular integrando el conjunto de ecuaciones acoplados (2.44) de LLG. Estas
ecuaciones muestran un modelo de precesion que preserva la norma de cada
espin individual a lo largo del tiempo. En consecuencia, su correspondiente
operador numérico de evolucion temporal también debe preservar esta
propiedad con una precision determinada. Por consideraciones geométricas,
Omelyan et al. (2001) derivaron la siguiente expresion para los operadores

de propagacién de un solo espin:
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5i(t+ At) =
Si(t) +@i(t) x St)AL + [@i(t) (@i(t) - 5i(t) — @) *5:(t)] Ar?/4
i (1)|2At2/4 '

@it
= 1]
(3.2)

Esta expresion utiliza aproximaciones de bajo orden para funciones
trigonométricas que satisfacen exactamente cos?(|;[t) + sin?(|&i|t) = 1,
a diferencia de las aproximaciones de Padé habituales (Baker Jr, 1996).
Como resultado, el propagador de un solo espin conserva la misma precision
O(A#3) que el resto del esquema de discretizacién. Ademds, €l nimero de
operaciones numéricas necesarias para evaluar este incremento de tiempo es
menor que las llamadas correspondientes a las funciones trigonométricas, lo
que acelera significativamente el procedimiento y elimina la necesidad de un
reescalamiento normativo que normalmente rompe el caricter simpléctico y
las propiedades de inversion del tiempo (Dullweber et al., 1997).

Para mantener las simulaciones en un ensamble candnico, se
implemento el termostato de Langevin (ecs. 2.43 y 2.45). Estas expresiones
son calculadas, en cada instante de tiempo, inmediatamente después de
integrar las ecuaciones y actualizar los torques w;(?).

Después de la integracion de las ecuaciones de LLG, se guardan
las propiedades fisicas relevantes para el estudio del sistema como son:
la energia, la magnetizacién de cada capa (que se necesita para definir la
posicion de la pared de dominio) y la posicién de la pared de dominio 7pyy (t),
y la temperatura del sistema de espines en cada instante de tiempo.

Este algoritmo fue implementado en el lenguaje FORTRAN siguiendo
el siguiente esquema:

La implementacion en FORTRAN presentada en la Figura 3.2
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| OO '\ xterm

PROGRAM DM_spin
USE modDM
implicit none
integer:: nt
call leer linput
linicializar variables
do nt=1,Ndm ! Loop DM
call integracion(nt)
call fuerzas_spin
call temperatura
Iguardar configuraciones
enddo
call magnetizacion
call vel_pared

END PROGRAM DM_spin

Figura 3.2. Esquema de la implementacion de la dindmica de espines, usando el lenguaje
FORTRAN. Se muestra la organizacion modular del cédigo y su correspondencia con
las etapas del diagrama de flujo general (Fig. 3.1). Se indican las principales subrutinas
encargadas de cada paso del algoritmo.

corresponde directamente al diagrama de flujo general del algoritmo
mostrado previamente en la Figura 3.1. Cada bloque del diagrama conceptual
se traduce en una o varias subrutinas especificas dentro del codigo,
asegurando que el fluyjo l6gico del programa reproduzca fielmente el
procedimiento numérico para simular la dindmica de espines. Esto permite
un control detallado de cada etapa: desde la inicializacion de las variables
y condiciones iniciales, pasando por el calculo de torques y energias, la
integracion temporal mediante las ecuaciones LLG, hasta el registro y analisis
de las magnitudes fisicas relevantes para el estudio.

En el archivo modDM.f90 se encuentran definidas todas las variables

que representan las magnitudes fisicas del problema, como los vectores
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de posicion y de espin, la temperatura, el campo magnético, etc. En el
archivo leer.f90, ademas de definir ciertas variables y poner la configuracion
magnética inicial, se lee un archivo llamado input.dat que define las
magnitudes relevantes del sistema (ver el anexo A.1).

Después de calcular las magnitudes iniciales (en la seccidon “inicializar
variables” del programa DM_spin), se inicia el ciclo de pasos en el
que se avanza el tiempo en intervalos At hasta que se haya invertido
todos los espines. En este ciclo, en la subrutina integracion.f90 esta
codificada la integracion de las ecuaciones de LLG usando la ec. 3.2, en
la cual estd incluido el acoplamiento con el bafio térmico. En la subrutina
fuerzas_spin.f90 estd implementado el cdlculo de los &J; y de la energia
total usando las diferentes interacciones mencionadas anteriormente. En la
subrutina temperatura.f90 se calcula la temperatura de los espines dada
por la ec. 2.46, después de la cual se guardan algunas configuraciones de
espin (en la seccion “guardar configuraciones” del programa DM_spin) para
posteriormente analizarlas.

Finalmente, en la subrutina magnetizacion.f90 se implement6 el
cdlculo de la magnetizacion total del sistema y su proyeccidon sobre
la direccion del campo magnético, y en vel_pared.f90 se calcula la
magnetizacion de cada plano del sistema, que es de suma importancia

para definir la posicion de la DW, como se verd mas adelante.

3.2. La teoria del escalamiento

Es importante percatarse de las restricciones impuestas en las
simulaciones de la dindmica de espines, descrita en la secci6n anterior,

respecto al numero de sitios involucrados en los célculos. Considerando un
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nanoalambre ferromagnético policristalino, como en la seccién anterior, con
estructura bee y pardmetro de red a = 2.86 A, un ejemplar de 60 nm de
didmetro y 1000 nm de longitud contiene aproximadamente N = 2.4 x 10°
espines discretos. Esta enorme cantidad de espines hace que la simulacion
directa sea inviable con recursos computacionales estdndar, principalmente
debido al célculo de la energia dipolar, que involucra interacciones de largo
alcance entre todos los pares de espines. De manera més precisa, el tiempo
de cémputo para la energia dipolar escala como N2. Por ejemplo, tomando
como referencia un cdlculo de la energia dipolar en un sistema de 1040
espines, que demora 5.3 x 1072 s en nuestros servidores, el tiempo estimado
para un sistema real como el considerado seria del orden de 91 afios por
cada paso temporal. Esta estimacion asume un cdlculo directo sin técnicas
de aceleracion numérica, subrayando asi la necesidad de métodos eficientes
como el enfoque de escalamiento que se explica en esta seccion.

Para evitar esta dificultad, realizamos las simulaciones de la dinimica
de espines dentro del marco de la técnica de escalamiento. El objetivo
fundamental de esta técnica no es Unicamente reducir el nimero de espines
del sistema, sino preservar la competencia relativa entre la energia de
intercambio y la energia dipolar, que es la que gobierna tanto los estados
magnéticos como la dindmica de las paredes de dominio. En este sentido,
el escalamiento se define de manera tal que dicha relacion energética
permanezca invariante al reducir el tamafio del sistema y, posteriormente, al
reescalar los resultados a las dimensiones reales.

La propuesta original de d’Albuquerque e Castro et al. (2002) fue

escalar la constante de intercambio J por un factor x < 1:
J =xJ, (3.3)
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este escalamiento se realiza para disminuir la intensidad de la energia de
intercambio, de manera de mantener la misma competencia con la energia
dipolar en un sistema escalado, con dimensiones que deben ser escaladas de

la siguiente manera:

D' = 2"D; L'=2"L, (3.4)

donde D y L son el didmetro y la longitud del nanoalambre y D', L'
sus respectivas cantidades escaladas. El exponente de escalamiento 7 es
un pardmetro que ayuda a obtener los mismos resultados al re-escalar el
sistema a sus dimensiones reales usando diferentes valores de escalamiento
x. En este contexto, el exponente de escalamiento no debe interpretarse
como un exponente critico universal, sino como un exponente efectivo que
relaciona la reduccion geométrica del sistema con la renormalizacion de las
energias involucradas en el proceso de escalamiento. Su valor se determina
imponiendo la condicion de invariancia de las propiedades fisicas relevantes
al reescalar los resultados a las dimensiones reales del sistema, lo que se
manifiesta en el colapso de los diagramas de fase y otras magnitudes fisicas
obtenidas para distintos valores del factor de escalamiento.

Este re-escalamiento de las dimensiones del sistema y su
independencia respecto a los valores del factor de escalamiento x constituyen
la evidencia central que valida la técnica de escalamiento utilizada. En la
Fig. 3.3 se presenta un ejemplo de este comportamiento, en el que se grafica
el punto de transicion entre los estados magnéticos (ferromagnéticos paralelo
y perpendicular al eje del alambre, y el estado vortice) para nanoalambres de
longitud L y didmetro D. Estos puntos de transicion se obtienen encontrando
las longitudes y didmetros para los cuales las energias (consideradas en

pares) son iguales, realizando los célculos en sistemas escalados de longitud
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L'y didmetro D’ (mostrados en el inserto del gréfico) para diferentes factores
de escalamiento % indicados en la leyenda. La superposicion o colapso de las
curvas para distintos valores de escalamiento indica que, al aplicar el método,
las propiedades fisicas relevantes del sistema se mantienen invariantes. Esto
implica que los resultados obtenidos con sistemas de tamafio reducido
pueden ser re-escalados confiablemente a las dimensiones reales del sistema,

permitiendo asi superar las limitaciones computacionales sin perder fidelidad

fisica.
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Figura 3.3. Diagrama de fase colapsado para diferentes valores del escalamiento. El
recuadro muestra el diagrama de fases obtenido para diferentes valores del escalamiento.
Imagen modificada desde Veldsquez et al. (2015)

El valor del exponente de escala 7 ha sido fuente de debate, en efecto,
se han utilizado diferentes valores como n = 0.55 (d’ Albuquerque e Castro
et al., 2002) en estudios estaticos de sistemas discretos, n = 0.57 (Mejia-
Lopez et al., 2005) en estudios dindmicos de sistemas discretos y n = 0.50

(Zhang et al., 2008) para modelos continuos. Esta aparente arbitrariedad en el
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valor del exponente de escalamiento fue resuelta por Velasquez et al. (2015),
teoria que se resume a continuacion.

Como se observa en la ec. (3.3), en la original técnica de escalamiento
se escala linealmente la constante de intercambio. Sin embargo, no hay una
raz6n fundamental para pensar que este esquema de escala deba aplicarse
particularmente a /. En cambio, en una concepcion mas fundamental, se
puede considerar un escalamiento lineal de la energia de intercambio (no solo

de J), a través de un parametro A, es decir

Ejy = AEL, + El, | (3.5)

donde el simbolo ’ significa que las cantidades correspondientes estdn
escaladas. Aqui, )\ representa varios efectos diferentes que se producen
cada vez que se escala las dimensiones del sistema; estos efectos incluyen
cambios en el nimero de particulas, i.e., en los limites de las sumas de
la ecuacion (2.27), cambios en los valores de espin de los dtomos de los
sistemas y/o cambios en la intensidad de la interaccion entre atomos. Este
aspecto representa una diferencia conceptual notable con respecto al esquema
de escalamiento original donde un cambio estd implicado tinicamente en el
valor interaccién J durante el proceso de reduccion de escala. El factor de
escalamiento A\ puede igualmente ser aplicado al término de energia dipolar
en lugar del término de energia de intercambio (Veldsquez et al., 2015;
Radhakrishnan et al., 2017).

El método inicia demostrando que la linea de transicion que separa
los estados FM orientados perpendicularmente de aquellos orientados
paralelamente al eje del alambre es independiente de A, ya que ésta se elimina
al 1igualar la energia de estas dos configuraciones. Mientras que su pendiente

depende solo de la estructura cristalina del material. Por lo tanto, el punto
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triple que separa los estados FM del estado vortice se debe mover a lo largo de
esta linea cuando los sistemas son escalados. Se puede demostrar (Velasquez
et al., 2015) que se obtiene el mismo diagrama de fases real (re-escalando los

sistemas) si la geometria se escala mediante las relaciones:

D' =~D; L' =~L, (3.6)

Ly Dj
Y= T = e ’
L, Dy

donde (Dy, L) y (D¢, L;) representan la localizacion del punto triple de los

con

sistemas escalados y del sistema real, respectivamente. O sea, al final se
demuestra que el factor 2" del escalamiento original dado por la ecuacion
(34)es z" = L}/L; = D,/D;, y que A = «° con § = (3/n una constante
que depende solo del tipo de material. En el caso de sistemas basados en Fe,
0 = 1.80.

Por lo tanto, el factor de escala z", tal como se emplea en la
formulacion original del enfoque de escala, representa la relacion entre las
longitudes (o entre los didmetros) del punto triple de un sistema escalado
seleccionado y el sistema verdadero y, en consecuencia, ambos pardmetros
x y n son solamente artificios matematicos en la metodologia tal como
se presenta en su forma original. Es decir, dentro de esta formulacion de
escalamiento mds general, se puede elegir cualquier valor de 1 con tal que
la razén 6 = 3/n permanezca constante.

Para resumir, desde un punto de vista practico, el proceso de

escalamiento consiste en:

(i) Determinar numéricamente muestras (D, L) para dibujar la linea de
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transicion entre estados FM paralelo y perpendicular al eje del sistema.

Considerar estas muestras como puntos triples de los sistemas escalados.

(i1) Obtener numéricamente y para un numero pequefio (4 o 5) de muestras
muy pequeiias, el conjunto de valores (L, \). Esto se realiza igualando
la energia del estado del vortice con las energias de las configuraciones

FM, variando \. Con esto se obtiene un grafico A vs L.

(iii) Obtener el ajuste lineal para el diagrama log A — log L'

log A\ =dlog L, — dlog L; . (3.7)

Con esto se encuentran el exponente de escalamiento 0 y el valor de la

longitud real L; del punto triple del material bajo estudio.

(iv) Finalmente, se puede elegir un valor del factor de escalamiento ~y para
un tamafio particular del sistema desde las ec. (3.6) (que es equivalente a
decir que se elige un L} arbitrario) y el correspondiente escalamiento \
para la energia de intercambio que es parte del Hamiltoniano del sistema

(ver ec. (3.5)) estaria dado por A = ~°.

3.3. Teoria Micromagnética

Como se detallé en la secciones 3.1 y 3.2, una manera de resolver
un sistema magnético nanoestructurado es considerando los espines en una
red cristalina discreta y usar la técnica de escalamiento para tratar el gran
numero de espines. Sin embargo, existe otro enfoque, introducida por W.F.
Brown (Brown, 1963) , que es considerar el sistema en una aproximacion

al continuo y dividir el espacio en regiones grandes (celdas) en donde la
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direccion de los espines se puede considerar aproximadamente dirigidos en
la misma direccion. Este enfoque se conoce como micromagnetismo.

El enfoque micromagnético no se introduce como un reemplazo del
modelo discreto escalado, sino como una herramienta complementaria que
permite describir la magnetizaciéon de manera continua y eficiente a escalas
mesoscopicas. Su principal utilidad dentro de este trabajo es proporcionar
un marco de referencia para validar los resultados obtenidos con modelos
discretos escalados, comparando caracteristicas dindmicas bien conocidas,
como la velocidad de propagacion de paredes de dominio, y asegurando la
consistencia de las simulaciones de dindmica de espines con la fisica esperada
a escalas mayores.

El enfoque mds eficiente para describir la magnetizacién a escalas
micromagnéticas es considerar la magnetizacién como una funcién continua
del espacio M (7). La magnetizacion en cada punto representa un promedio
sobre un cierto volumen elemental AV, el cual debe ser lo suficientemente
pequeiio como para que la magnetizacion pueda considerarse uniforme dentro
de AV, y debe ser lo suficientemente grande para que contenga un nimero
significativo de momentos magnéticos elementales.

Este enfoque implica también una suposicion sobre las escalas de
tiempo: se supone que la escala de tiempo en la que los momentos magnéticos
dentro del volumen AV alcanzan su valor de equilibrio termodindmico M,
con respecto a un valor local dado M (7), es mucho mas corto que la escala
de tiempo en la que el sistema en su conjunto alcanza su configuracién
de equilibrio M (7). En otras palabras, la dindmica de los momentos
elementales dentro de cada celda es mucho mas rapida que la dindmica de
la magnetizacion promedio.

Dentro de este enfoque, la energia interna £’ del sistema es un funcional
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de la magnetizacién E[M (7)] (en lugar de ser funcién de los momentos
magnéticos individuales). El estado fundamental del sistema es un minimo
de energia y tiene que satisfacer  E[6M ()] = 0. Por lo tanto, para poder
utilizar esta aproximacion al continuo, es importante escribir las diferentes
contribuciones a la energia del sistema acorde a este modelo, es decir, cada
contribucion descrita en la seccion 2.2 debe ser puesta como funcionales de
la magnetizacion.

El hecho de que la energia de intercambio favorece alineaciones
colineales de los momentos magnéticos, conduce a la existencia de una
magnetizacion espontinea MS(T) en sistemas FM. A temperaturas bajas con
respecto a la temperatura de Curie, M,(7T) practicamente no depende del
campo externo sino Unicamente de la dindmica de los momentos magnéticos
elementales dentro de la celda elemental. Esta dindmica, dominada por la
interaccion de intercambio entre los momentos magnéticos, es mucho mas
rdpida que la dindmica del M (7) promedio. Como consecuencia, el médulo
de magnetizacion en cada celda alcanza su valor de equilibrio mucho mas
rapido que el tiempo necesario para que la magnetizacién general alcance
su configuracion final. Entonces, el principal efecto de la interaccion de

intercambio es que en cada celda elemental se puede escribir:

M () = M mi(7) | (3.8)

donde m(7) es un vector unitario y M es la magnetizacion de saturacién del
material, que se considera constante a una temperatura determinada.

Por otro lado, como el efecto de la interaccion de intercambio es local,
la magnetizacion de celdas elementales contiguas no necesariamente estan
alineadas. Si esta desalineacion es pequeia, la Ec. (2.27) se puede reescribir

como
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1
Eer = —3 > Ji;8? cos(6;5) (3.9)
ij
1 2 0 2
= —3 Z TS| 1=+ 06;) | (3.10)
]

donde 0;; indica el dngulo entre los espines i-ésimo y j-ésimo. Recordando
que 17(7) es un vector unitario se puede demostrar que 6;; = |m; — M| ~

(ri; - V)m, con 77; el vector relativo entre los espines ¢ y j. Entonces, la

ecuacion (3.10) se reduce a

I JijS? 7, =y L2

E., = const — 3 Z j2 {(rij : V)m} . (3.11)
ij

Por lo tanto, para cualquier red cristalina, la energia de intercambio para el

volumen elemental AV se reduce a

AEe = A [(Vmy)? + (Vm,)? + (Vm.)?| AV, (3.12)

donde A = 2kJS?/a es el coeficiente de rigidez de intercambio (exchange
stiffness) que tiene unidades de J/m, a es la constante de red y £ depende del
tipo de red (k = 1 para la ctbica simple, k = 2 para la BCCy k = 4 para la
FCCO).

En micromagnetismo, la energia de anisotropia se describe
fenomenol6gicamente como una funcién de la direcciéon de magnetizacion
y la direccion del eje facil (o ejes féaciles). Para el caso de una anisotropia

uniaxial en la direccion , la energia en la celda elemental se escribe

ABupis = —K, (- @)* AV . (3.13)
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La energia Zeeman que representa la contribucion energética debida
a la interaccién de la magnetizacion con el campo magnético externo H se

describe con la expresion

AEy = — oM, (m - ﬁ) AV . (3.14)

Finalmente, la energia dipolar desde un punto de vista de un modelo
continuo se puede pensar como la energia de los momentos magnéticos en el
campo magnético generados por ellos mismos, que se le denomina energia
magnetostética, la cual para la celda elemental es (Aharoni, 2000; Bertotti,
1998)

AEy = —%Mg m(7) - Hy(7)| AV (3.15)

donde el campo magnetostitico Hj; se calcula usando las ecuaciones de

Maxwell, que dan como solucién:

Hy=-V¢, (3.16)

con

o(7) = — ' & 3.17)

donde la integral es sobre todo el espacio. La energia magnetostitica da
lugar a una anisotropia de forma, es decir, la magnetizaciéon se alinea
preferiblemente a lo largo de ciertas direcciones que dependen de la
forma de la muestra. Mdas especificamente, la magnetizacion se alineard
preferiblemente en direcciones que generen menos cargas magnéticas y

minimicen la energia magnetostatica. Estas direcciones, a su vez, dependen
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de la geometria de la muestra. Generalmente se intenta evitar que quede
perpendicular a las superficies del objeto magnético ya que generaria cargas
magnéticas superficiales.

La energia total del sistema viene dada por la suma de los diferentes
términos de energia en cada volumen elemental AV'. Al transformar la suma
en una integral sobre todo el objeto magnético, la energia total se escribe

como

B— /V LA[Fma)? + (Fm,)? + (Fm.)?| — K, (7 ave

/V {sio, (s ) — 200 [i(7) - Fa(7)] } v

(3.18)

El estado (o estados) estable de un objeto magnético viene dado por
la competencia entre estos diferentes términos de energia. El estado de
equilibrio corresponde a la configuracion del campo de magnetizacién que

minimiza localmente esta energia funcional.

3.4. mumax’

Existe una extensa lista de paquetes de software micromagnéticos
en la literatura, aunque el esquema de discretizacion difiere de uno a otro
(diferencias finitas o elementos finitos). En esta tesis hemos elegido el codigo
mumax® (Vansteenkiste et al., 2014), que es un programa de simulacién
micromagnético acelerado por GPU, y es un software de cdédigo abierto
escrito en Go6 y CUDA7 y que esta disponible gratuitamente bajo la licencia

GPLv3. Aparte del controlador GPU de nVIDIA, no se requieren otras
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dependencias para ejecutar mumax?.

mumax? calcula la dindmica de magnetizacién dependiente del espacio
y del tiempo en ferromagnetos de tamafio nano a micro utilizando una
discretizacion del espacio de diferencias finitas, dentro de una cuadricula
2D o 3D de celdas elementales ortorrémbicas. LLas cantidades volumétricas,
como la magnetizacion y el campo efectivo, son consideradas en el centro de
cada celda. Por otro lado, las cantidades de acoplamiento, como la interaccion
de intercambio, son consideradas en las caras entre las celdas.

Para conservar la memoria, los pardmetros del material dependientes
del espacio no son almacenados explicitamente por celda, sino que a cada
celda se le atribuye un indice de region entre 0 y 256. Diferentes indices de
region representan diferentes materiales. Los parametros reales del material
son almacenados en tablas de busqueda de 256 elementos, indexados por el
indice de region de la celda.

Los pardmetros de acoplamiento, como la interaccion de intercambio,
son almacenados en una matriz triangular indexada por los numeros de
region de las dos celdas que interactian. Esto permite un acoplamiento de
intercambio arbitrario entre todos los pares de materiales.

Las excitaciones, como el campo aplicado externamente o la densidad
de corriente eléctrica, son configuradas en funcion de la region y del tiempo
del mismo modo que los parametros del material. Ademads, pueden tener un
nimero arbitrario de términos adicionales de la forma f(t)g(z,y, z), donde
f(t) es cualquier funcién del tiempo multiplicada por un perfil espacial
g(x,y,z) que varia continuamente. Esto le permite modelar excitaciones
suaves que dependen del tiempo y el espacio, como por ejemplo el campo
RF de una antena o una corriente eléctrica AC.

mumax® utiliza geometria sélida constructiva (Constructive Solid
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Geometry) para definir la forma del ferromagneto y de las regiones
materiales dentro de €l. Cualquier forma (shape) estd representada por una
funcién f(x,y, z) que devuelve verdadero cuando un punto de coordenadas
cartesianas (z, y, z) se encuentra dentro de la forma, o falso en caso contrario.
Por ejemplo, una esfera de radio r, centrada en el origen del sistema de
coordenadas, estd representada por la funcién 22432 +2% < r2. Las formas se
pueden rotar, trasladar, escalar y combinar con operaciones booleanas como
AND, OR, XOR. Esto permite definir, mediante programacidn, geometrias
complejas y parametrizadas.

El input de mumax?

es un script que proporciona un lenguaje de
programacion dedicado y que se asemeja a un subconjunto del lenguaje
de programacion Go. El script proporciona un medio sencillo para definir
simulaciones bastante complejas. Un ejemplo de script que realiza un ciclo
de histéresis se ilustra en la Fig. 3.4. Un ejemplo del script usado en este

trabajo se muestra en el anexo A.2.

64



CAPITULO 3. SIMULACIONES NUMERICAS

SetGridsize(128, 32, 1)
SetCellsize(4e-9, 4e-9, 30e-9)

800e3
13e-12

Msat
Aex

m = randomMag()

relax() // high-energy states best minimized by relax()
Bmax := 100.0e-3
Bstep := 1.0e-3

MinimizerStop = le-6
TableAdd (B_ext)

for B:=0.0; B<=Bmax; B+=Bstep{
B_ext = vector(B, 0, 0)
minimize() // small changes best minimized by minimize()
tablesave()

for B:=Bmax; B>=-Bmax; B-=Bstep{
B_ext = vector(B, 0, 0)
minimize() // small changes best minimized by minimize()
tablesave()

for B:=-Bmax; B<=Bmax; B+=Bstep{
B_ext = vector(B, 0, 0)
minimize() // small changes best minimized by minimize()
tablesave()

Figura 3.4. Ejemplo se input de mumax?® que realiza un ciclo de histéresis.
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Capitulo 4

DINAMICA DE ESPIN ACELERADA

Los resultados que se presentan en este capitulo fueron publicados
en la revista cientifica Advanced Theory and Simulations. El articulo

correspondiente se incluye en el Anexo B.2, al final de esta tesis.

4.1. Enfoque de la Dinamica de espin acelerada

Como se vio en la seccion 3.2, la aplicacion de la dindmica de espin a
nanosistemas reales llevaria a tiempos de simulacion demasiados grandes (~
1 siglo), imposibles de obtener un resultado a las soluciones de las ecuaciones
LLG. Una posible solucion es la de utilizar la técnica de escalamiento,
descrita en la seccion 3.2, para reducir el numero de espines a considerar
en el sistema, pero aqui surge la pregunta ;se puede utilizar esta técnica en la
solucidn de las ecuaciones de la dindmica de espines?

Para responder la pregunta anterior, hay que tener en cuenta tres
ingredientes importantes que se consideran en la dindmica de espines y que

pueden sufrir cambios al aplicar la técnica del escalamiento:
(1) Los términos que componen el Hamiltoniano del sistema,
(1) El tiempo,
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(111) La temperatura.

El punto (i) se refiere a las interacciones presentes en el sistema, como
las mencionadas en la seccion 2.2. El modo en que escalan cada uno de estos
términos es parte de la teoria de la técnica de escalamiento y es conocido para
las interacciones de intercambio, anisotropia, dipolar y de Zeeman. Dado que
en la ecuacion de LLG el campo efectivo H,g se define a partir de la derivada
funcional del Hamiltoniano con respecto a los espines, el escalamiento de las
interacciones energéticas se refleja de manera directa en los campos efectivos
y, por ende, en los torques que gobiernan la dindmica del sistema.

El problema del escalamiento de la temperatura, que se menciona
en el punto (iii), también ya ha sido discutido en la referencia (Velasquez
et al., 2013). En este trabajo se demuestra que la temperatura debe escalar
linealmente con el factor de escalamiento J'/.J, con J y J' las constantes de
intercambio del sistema real y del sistema escalado, respectivamente.

Queda todavia la discusion del punto (ii), es decir, ;como deberia
escalar el tiempo para poder aplicar la técnica de escalamiento? Para
responder a esta pregunta vamos a tomar como caso el movimiento de
paredes de dominios (DW) en un nanoalambre, para el cual el tiempo
es una cantidad clave. Este fendmeno constituye un caso de estudio
particularmente adecuado, ya que la propagacion de paredes de dominio es
un proceso dindmico no trivial en el que intervienen de manera simultinea
la precesion, el amortiguamiento y la competencia entre las interacciones
magnéticas fundamentales. Ademads, su dindmica estd caracterizada por
escalas temporales bien definidas y accesibles tanto experimental como
numéricamente, lo que permite evaluar de forma cuantitativa el efecto del
escalamiento sobre la evolucidén temporal del sistema.

Aprovechamos los amplios datos experimentales y de simulacién
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sobre muestras granulares de Fe y seleccionamos, como sistema de estudio,
muestras tipicas de forma cilindrica que consisten en el crecimiento de Fe a
lo largo de la direccion [110], con los momentos magnéticos ubicados en una
red bce. Consideramos el pardmetro de red como a = 2.86 A y un momento
magnético p = 2.2up (Mazo-Zuluaga et al., 2016). Aqui utilizamos alambres
de D = 45y 60 nm de didmetro, y L = 500, 1000, 1500, 2000 y 2500 nm de
longitud (ver Fig. 4.1).

En este estudio no se incluye la anisotropia porque consideramos
materiales policristalinos y también para minimizar el nimero de parametros
que representan el sistema y concentrarnos mdas en la variable tiempo.

Entonces el Hamiltoniano magnético que representa los nanoalambres es

3
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Figura 4.1. Representacion esquemadtica de los nanoalambres con dimensiones (D, L).
(a) Configuracion inicial (en ¢ = 0) con espines a lo largo de la direccién —z. El campo
magnético se aplica en la regiéon sombreada en verde. (b) Configuracién magnética para

t > 0 después de la nucleacion e inversion de algunas capas. z,, muestra la posicion del
DW.
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Recordemos que §; son vectores unitarios que apuntan en la direccién del
espin, y é;; = 7;;/r;; es el vector unitario a lo largo de la direccién que
conecta los pares de espines.

Para fines de comparacion, utilizamos los dos enfoques de simulacion
y los programas computacionales introducidos en el capitulo 3, esto es:
la dindmica de espines junto con la técnica de escalamiento, al que
denominaremos dindmica de espin acelerada o FASD (Fast Spin Dynamics),
y las simulaciones micromagnéticas como se encuentra implementada en el
software mumax?.

Para obtener el enfoque FASD relacionado, implementamos el
esquema de dindmica de espin (seccion 3.1) en muestras reducidas
que se caracterizan por dimensiones laterales (D', L) para estudiar el
comportamiento de los sistemas reales de dimensiones laterales (D, L). Para
hacer esto, las muestras (D, L) fueron reducidas para obtener las (D', L) a
través de las relaciones de escala dadas por:

E' = \E,.+ Ey, + £y, (4.2)

exc

D' =~D, I =~L, (4.3)
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con A = vy v = 0.0215,0.0261, 0.0301. El exponente 1.8 es el valor para
los sistemas basados en Fe, como fue reportado por Velasquez et al. (2015).

Por lo tanto, la constante de intercambio escalada se puede escribir como

J =X =~T. (4.4)

Las relaciones de escala y el exponente empleado en las ecuaciones
(4.2)—(4.4) se fundamentan en la técnica FAST desarrollada y validada
en Velasquez et al. (2015), donde se combinan escalamiento geométrico
y energético con simulaciones de Monte Carlo. En el presente trabajo,
utilizamos el mismo escalamiento geométrico y de energias, pero aplicado
a simulaciones de dindmica de espines mediante la ecuacion LLG.
La referencia citada demuestra que estas transformaciones producen
sistemas reducidos fisicamente equivalentes a los originales, preservando la
competencia relativa entre las energias de intercambio, dipolar y de Zeeman,
lo que asegura que los resultados obtenidos en sistemas reducidos puedan
re-escalarse de manera confiable a las dimensiones reales del sistema.

Estos valores permiten ejecutar las simulaciones en tiempos
adecuados dentro de los recursos computacionales disponibles actualmente,
manteniendo la relacion de aspecto de la geometria de las muestras. Para la
temperatura utilizamos 10 K y el esquema de escala 7" = (J'/J)T, como se
explicé anteriormente. Los valores del campo magnético se consideran entre
0.2y 0.5 T en intervalos de 0.05 T.

Para el célculo de los promedios de las cantidades fisicas,
independientemente del enfoque utilizado (FASD o mumax?), se consideran
al menos 10 semillas estadisticamente independientes; y se utilizan hasta
40 semillas en aquellos casos en los que fue necesario para reducir las

incertidumbres estadisticas.
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Para el estudio de la propagacion de las DWs, en ambos casos FASD
y mumax?®, se selecciona una configuracién inicial saturada a lo largo de la
direcciéon —z, como se muestra en la 4.1. Luego, se fija un campo magnético
constante a lo largo del eje 4z para originar la inversion magnética. Ademas,
en los casos en que es necesario, con el fin de lograr la nucleaciéon de una
unica DW solamente en uno de los extremos del alambre, se establece un
campo nulo en la regién del extremo superior (20 % de la longitud final,
representado por la region sombreado en verde en la Fig. 4.1).

Ademads, en los casos en que es necesario, con el fin de lograr la
nucleacidén de una tinica DW solamente en uno de los extremos del alambre,
se establece un campo nulo en la region del extremo superior (20 % de la
longitud final, representado por la region sombreada en verde en la Fig. 4.1).
Esta regién de campo cero se introduce inicamente como un procedimiento
controlado para asegurar que la DW se origine desde un extremo especifico y
evitar la nucleacion simultanea en ambos extremos, lo cual permite un estudio
sistemdtico de la propagacion de una unica DW. Cabe sefialar que, como se
discute en la subseccion 4.2, el efecto de esta discontinuidad en la dinamica
de la DW es limitado y no altera de manera significativa la propagacién en
la region de interés del nanohilo, donde se analiza su dindmica para estudiar
como se debe escalar el tiempo en esta metodologia.

Para localizar la posicion de la DW, utilizamos la componente 2 de la

magnetizacion de la capa ubicada en la posicion z, que esta definida por

1 N(z)
m(2) = 31 > e (4.5)
=1

donde N(z) es el nimero de espines en la capa ubicada en la coordenada z,

y M(z) = upN(z) su magnetizacion de saturacion. Entonces, vamos a decir
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que el centro de la DW esta pasando por una capa dada, cuando en esa capa
la cantidad . (2) cambia de signo.

Este criterio para localizar el centro de la DW, basado en el cambio de
signo de y., ha sido ampliamente utilizado en la literatura de dindmica de
espines en nanohilos (Al Bahri and Al-Kamiyani, 2025). Fisicamente, en una
DW entre dominios completamente alineados en +z y —z, la magnetizacion
en el centro debe ser perpendicular al eje z, lo que coincide con la condicion
i, ~ 0. Aunque existen métodos mds sofisticados, como ajustes funcionales
tipo tanh o perfiles continuos de magnetizacion, considerando que se trata
de un sistema discreto dichas funciones continuas no serian tan utiles.
El método empleado aqui es suficiente para determinar la posicion de la
DW con precision de una capa y permite calcular velocidades confiables
de propagaciéon, manteniendo ademads la estabilidad numérica y eficiencia
computacional.

La Fig. 4.2 muestra las posiciones de la DW en los sistemas escalados
(z!, ) en funcién del tiempo, calculadas mediante el enfoque FASD Yy las
relaciones de escala reportadas en las ecuaciones (4.2) y (4.3). Se muestran
los resultados para una muestra tipica con D = 60 nmy L = 1000 nm. En
este caso, el campo magnético se establece en H = 0.4 T y se utilizan los
valores para el factor de escala v = 0.0215,0.0261, 0.0301. Las respectivas
lineas horizontales de colores indican los valores escalados por encima de los
cuales los campos magnéticos son nulos para cada caso. Como se observa,
se obtienen comportamientos funcionales similares de las propagaciones DW
independientemente del valor.

En este punto es necesario recordar que, segin la metodologia de
escalamiento, los exponentes de escala de aquellas magnitudes asociadas a la

descripcion del sistema en estudio se obtienen cuando las curvas re-escaladas
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Figura 4.2. Posicién de la DW en funcién del tiempo en un nanoalambre escalado con
dimensiones originales D = 60 nm y L = 1000 nm. El campo magnético usado es de
H = 0.4 Ty factores de escala v = 0.0215 (cuadrados rojos), 0.0261 (rombos verdes)
y 0.0301 (tridngulos azules). Las respectivas lineas horizontales de colores indican los
valores escalados hasta los cuales se aplica el campo magnético.

coinciden, es decir, cuando se superponen para todos los valores del factor
de escala ~. Considerando la Fig. 4.2, se observa que las cantidades fisicas
involucradas en la descripcidn de la fenomenologia abordada en el presente
estudio son la posicion de la DW 2/, (que corresponde a la longitud medida a
lo largo del nanoalambre) y el tiempo t’, que representa el tiempo escalado.
Se conoce como las longitudes escalan, pero no se sabe como debe escalar
el tiempo para poder combinar la técnica de escalamiento con la dindmica de
espines.

Los comportamientos de los sistemas reales (D, L) se obtienen
ampliando los sistemas escalados (D', L) utilizando las ecuaciones (4.3), es
decir, D = D'/~ y L = L'/~. Para obtener la superposicién deseada en las

curvas z,, vs t reales, vamos a considerar que el tiempo escala como
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t=~"t. (4.6)

Probamos varios valores para el exponente de escala n del tiempo y
encontramos que n = ( es el valor que conduce a la mejor superposicion
de las curvas para todos los factores de escala utilizados y en todo el rango en
el que se aplico el campo magnético. En otras palabras, el tiempo transcurre
igual tanto en el sistema escalado como en el real y, por lo tanto, en el
Fast Spin Dynamics no se requiere escalamiento en el tiempo. Esto ha sido
confirmado para varios valores de D y L, como se puede observar en la Fig.
4.3 a través del solapamiento obtenido entre las curvas ejecutadas para los

diferentes valores utilizados para el factor de escala ~.

SOO\ i T T T 400 ; , . ‘ i 60 "nv.w |
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Figura 4.3. Posicion real de la DW (z,,) en funcién del tiempo con un campo magnético
H =04Ty~ = 0.0215,0.0261, 0.0301, para nanoalambres con D = 60 nm y dos
longitudes diferentes: (a) L = 1000 nm y (b) L = 500 nm.

Este es un resultado clave; de hecho, permite comparaciones
cuantitativas de los resultados provenientes del enfoque FASD aqui
propuesto y los provenientes de otras técnicas computacionales, asi como
de desarrollos experimentales. También vale la pena sefalar que ya se han

informado resultados cualitativos similares para el movimiento de las DWs
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mediante el uso de simulaciones de Monte Carlo (Mejia-Lopez et al., 2018;
Mazo-Zuluaga et al., 2016), sin embargo, en esas publicaciones el tiempo
se reporta en unidades de pasos de Monte Carlo y, en consecuencia sélo se
podrian realizar comparaciones cualitativas, en lugar de comparaciones con

tiempo real.

4.2. Comparacion entre FASD y calculos micromagnéticos

La seccién anterior demuestra que el tiempo no escala dentro del
FASD, con lo cual podemos obtener la dindmica de espines desde un sistema
escalado. Podemos comparar los resultados que se obtienen una vez re-
escalado un sistema con lo que se consigue para el mismo sistema pero
usando simulaciones de micromagnéticas.

En los cédlculos micromagnéticos utilizamos los mismos nanoalambres,
de la seccién anterior, como entradas al software mumax®. Se considera
celdas unitarias de 3 x 3 x 3 nm, y los pardmetros magnéticos del Fe-
bce para este enfoque micromagnético son: la saturacion de magnetizacion
Mg = 1.707 x 10° A/m, la rigidez de intercambio A = 4.817734 x 10° J/m y
la constante de amortiguacion \; = 0.02 en la ecuacién de LLG (2.44). Estos
valores concuerdan con los empleados en el enfoque FASD.

La Fig. 4.4 muestra la comparacion entre los resultados obtenidos de
nuestro enfoque FASD propuesto y los de las simulaciones micromagnéticas
usando mumax® para un nanoalambre seleccionado con D = 60y L = 1000
nm, y usando H = 0.3 y 0.4 T. Note que, a pesar que L = 1000 nm,
en la figura se muestra solo hasta 800 nm, valor por debajo del cual el
campo magnético no es nulo. Resultados para otros valores de los pardmetros

exhiben comportamientos similares.
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Figura 4.4. Comparaciéon entre el FASD y las simulaciones micromagnéticas con
mumax®. Resultados para la posicién de la DW en funcién del tiempo para nanoalambres
con D = 60y L = 1000 nm, usando v = 0.02143, y para dos valores de campo magnético
diferentes (a) H =03 Ty (b) H =04T.

Se observa una notable concordancia en la propagacion de la DW entre
los resultados de los dos enfoques diferentes hasta aproximadamente 600
nm. Existen algunas diferencias mas alld de los 600 nm, que se deben a la
diferente naturaleza de la forma en que se considera el sistema en ambos
enfoques, y también a la discontinuidad no fisica en el campo magnético.
Vale la pena recordar que esta region de campo magnético cero se impone
manualmente para obtener la nucleacidén y propagacion de la DW desde un
solo extremo del nanoalambre, como se discutio en la Sec. 4.1.

En efecto, en el caso de FASD, el sistema se considera como
un conjunto de momentos magnéticos que siguen un esquema discreto
(atémico), mientras que en la implementacion del enfoque micromagnético

3 se considera un modelo de distribucién continua. Este hecho da

en mumax
lugar a diferencias en la forma en que la DW responde a las interacciones
presentes al llegar a la capa en la que el campo magnético desaparece
repentinamente. Es decir, en el modelo continuo micromagnético, la

magnetizacion puede variar més lenta y suavemente que en el caso del
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FASD, dada la naturaleza discreta de la disposicion atomistica. Esto, a su
vez, afecta la interaccion dipolar cuando una gran parte del sistema se ha
invertido e interactda con la regién no invertida a lo largo del alambre. En
el caso discreto, debido a la imposibilidad de realizar cambios continuos
(infinitesimales), la configuracién magnética debe ser ferromagnética para
minimizar esta energia dipolar. Asi, existe una tendencia a generar una nueva
nucleacion. Por el contrario, en el caso continuo se genera una DW mas
larga, que separa los dos dominios magnéticos. Cabe enfatizar que, dado
que FASD y el micromagnetismo se basan en hipdtesis fisicas diferentes,
discreto atomistico versus continuo micromagnético, no es esperable una
coincidencia cuantitativa exacta en todas las condiciones de simulacion. La
concordancia entre ambos enfoques debe evaluarse bajo situaciones en las
que las hipétesis de los modelos conduzcan al mismo comportamiento fisico,
lo cual no se cumple en la vecindad de una discontinuidad abrupta del campo
magnético. En este régimen, las diferencias observadas reflejan de manera
natural los distintos supuestos de modelado, sin afectar la validez del método

propuesto.

Esto se puede confirmar eliminando la regién de campo cero en las
muestras cuyos resultados se muestran en la Fig. 4.5 para nanoalambres de
D =60y L = 1000 nm y dos valores de campo magnético diferentes. En
estos casos, al aplicar el campo magnético en todo el nanoalambre, debido
a la menor coordinacién de los espines en los limites de cada extremo de la
muestra, se obtienen dos nucleaciones (una en cada extremo del alambre),
dando lugar a los desplazamientos de dos DW que se mueven hacia el centro
del sistema (observado como las dos ramas que comienzan en ¢ = 0 en

2y = 0y 1000 nm). Como se observa, los resultados de ambos enfoques
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Figura 4.5. Comparaciéon entre la FASD y las simulaciones micromagnéticas con
mumax®. Resultados para la posicién de la DW en funcién del tiempo para nanoalmbres
con D =60y L = 1000 nm, usando v = 0.0215, y para dos valores de campo magnético
diferentes (a) = 0.3 Ty (b) H = 0.4 T. El campo magnético es aplicado sobre todo el
nanoalambre.

concuerdan muy bien, sin que aparezcan nuevas nucleaciones. Ademas,
el cambio en la velocidad de propagacion de las DWs (desaceleracion de
velocidad observada alrededor de 75 ps) se debe al efecto de la interaccion
dipolar entre las dos DW que se propagan en direcciones opuestas cuando

estan lo suficientemente cerca.

Podemos obtener otro ejemplo de comparacion entre los dos enfoques
calculando la velocidad media de la DW en funcién del campo magnético, la
cual se muestra en la Fig. 4.6 para un nanoalambre de D = 60 nmy L = 1000
nm.

Ademas, los resultados muestran una velocidad constante de la DW
con el campo magnético aplicado, de acuerdo con informes anteriores que
abordan los movimientos de la DW en el régimen viscoso, que tiene lugar por
debajo del limite de Walker (Altbir et al., 2020; Mougin et al., 2007). Como
se observa, se obtiene nuevamente una muy buena concordancia entre los

resultados obtenidos del enfoque FASD propuesto y la solucion en el enfoque

78



CAPITULO 4. DINAMICA DE ESPIN ACELERADA

7.0F 7
L gfﬁ
I ;/
6.5 L7
~ - -
> I A
E z”
o 60? ,;g; ]
S B zjjf
~ i -2
;5'5_— }S/::f _|
L ﬂ'/
S 2 FSD
.7 3 ]
5.055/ ** mumax
[ A B

02 025 03 035 04 045 05
H (T)

Figura 4.6. Comparacion entre la FASD (circulos azules) y las simulaciones
micromagnéticas con mumax® (tridngulos abiertos). Resultados para la velocidad media
de la DW en funcién del campo magnético aplicado para D = 60y L = 1000 nm.

micromagnético implementado en el software mumax?.

Los resultados precedentes nos permiten concluir que el exponente
de escalamiento para el tiempo es 0, lo que implica que no es necesario
considerar una funcién de escalamiento al pensar en la combinacion del
enfoque de Dindmica de espines con la Técnica de Escalamiento; y que
ahora es posible utilizar el enfoque Fast Spin Dynamics, propuesto aqui, para
estudiar fendmenos dindmicos en tiempo real, lo que no se puede llevar a
cabo con el método Fast Monte Carlo. Cabe enfatizar que n = 0 no es una
eleccion, sino una condicion intrinseca que se cumple para cualquier sistema
al aplicar la técnica de escalamiento junto con la dindmica de espines (FASD).
Procedimiento practico de aplicacion de FASD

Para la implementacion préctica, el proceso de estudio de una muestra

mediante el enfoque FASD consta de los siguientes pasos:
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(i) Elegir el material y el tamafo (D, L) del sistema real que se quiere

estudiar.

(i1) Seguir el procedimiento descrito en la tltima parte de la secciéon 3.2
para obtener el valor del exponente de escalamiento ¢ para el material

de interés (recordemos que 6 = 1.8 para el caso del Fe).

(iii) Elegir un factor de escala v que se aplicara al sistema real (D, L)
mediante el uso de las ecuaciones (4.3) para obtener el sistema reducido

que presentan las dimensiones laterales (D', L').

(iv) Con estos valores de 0 y v, encontrar el valor de la constante de

intercambio escalada como J' = ~°.J.

(v) Aplicar la dindmica de espines estindar (i.e., resolver las ecuaciones
LLG) para la muestra escalada (D’, L") con la constante de intercambio

escalada J'.

(vi) Finalmente, las magnitudes con dimensiones de longitud se re-escalan al
tamafio real y los resultados asi obtenidos corresponden a los del sistema

real.

4.3. Evaluacion del enfoque FASD aplicado a la dinamica del estado

S en Permalloy

Como otra prueba de validacion de nuestro enfoque FASD,
realizamos simulaciones dindmicas correspondientes al Problema Estdndar
#4 de pMag, propuesto por el National Institute of Standards and
Technology (NIST) (https://www.ctcms.nist.gov/~rdm/std4/

specd.html). Este problema se centra en la respuesta dindmica de una
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monocapa de Permalloy (estructura fcc) bajo condiciones especificas de un
campo magnético externo aplicado.

A continuacién se describe el Problema Estidndar #4 de uMag/NIST,
detallando las condiciones iniciales y externas del sistema tal como se
enuncian en la especificacion oficial. Los resultados obtenidos mediante
nuestro enfoque FASD se presentan posteriormente para comparar y validar
el estado de equilibrio descrito

La configuracién inicial de la magnetizacion corresponde a un estado
de equilibrio en forma de S, obtenido al aplicar un campo magnético
de saturacion en la direccion [111] y reducirlo gradualmente hasta cero.
Entonces, se analiza la evolucion temporal de la magnetizacion a medida que
el sistema se relaja hacia un nuevo equilibrio bajo la accién de un campo
magnético aplicado en una direccion diferente al del campo de saturacion.
Los campos magnéticos externos que se usan en el andlisis de este problema
son: uno de magnitud 25 mT aplicado en el plano de la monocapa a 170
grados en sentido antihorario desde el eje x positivo, y otro de 36 mT aplicado
en el plano de la monocapa a 190 grados en sentido antihorario desde el eje

X positivo

o e e e e e e e e e e
o{oaoouooo

o o

Figura 4.7. Representacion de la estructura geométrica utilizada en el estudio de la
dindmica del estado S correspondiente al Problema Estdndar #4 de yMag

Se requieren dos resultados para la comparacion: (1) las componentes

(x,y,z) de la magnetizacién promediada espacialmente de la muestra en
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funcion del tiempo desde ¢ = 0 hasta que la muestra alcanza el equilibrio
en el nuevo campo. (2) Una imagen de la magnetizacion en el momento en
que el componente x de la magnetizacion promediada espacialmente cruza
por primera vez cero.

Los valores de magnetizaciéon en los datos de la serie temporal
deben normalizarse mediante M. Los datos de la serie temporal son
necesarios para realizar una comparacion detallada entre soluciones. Las
imagenes de magnetizacion sirven para comprobar si existen diferencias en
los mecanismos de inversion si los datos temporales entre soluciones son
diferentes.

La geometria usada es una ldmina de longitud 500 nm y ancho 125 nm
que se obtiene al aislar un solo plano (001) del Permaloy fcc, como se muestra
en la figura 4.7, de pardmetro de red a = 3.55 A. Los parametros utilizados
para el Permalloy en los estudios micromagnéticos son la constante de rigidez
de intercambio A = 1.3 x 107! J/m y la magnetizacién de saturacién M, =
8.0 x 10> A/m. Estos valores fueron convertidos a sus equivalentes en el
modelo discreto, obteniéndose una constante de intercambio J,, = 1.6975
meV y una razon giromagnética g = 0.9648.

Ademds, para garantizar una comparacion coherente entre las
simulaciones atomisticas y micromagnéticas, se realizaron dos ajustes clave.
En primer lugar, se adopté una constante de amortiguamiento aumentada
a = 0.08, en lugar de o« = 0.02 usado en micromagnetismo. Esto es debido a
que, en el modelo atomistico, hay que compensar la ausencia de mecanismos
explicitos de disipacion microscopica (por ejemplo, acoplamiento con
fonones o electrones), los cuales si estdn incorporados efectivamente en la
formulacion continua. Este ajuste estd respaldado por estudios previos (Ellis
et al. (2015); Evans et al. (2014); Lenzing et al. (2025); Nagyfalusi et al.
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(2025)) y asegura una dindmica de relajacion realista.
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Figura 4.8. Resultados de la simulacion para el Problemd Estdndar #4 del NIST utilizando
el enfoque FASD. El estado inicial en forma de S obtenido tras la eliminacién del campo
de saturacion aplicado en la direccién [1 1 1] (c). Evolucion temporal de la magnetizacion
promedio cuando el sistema es sometido a un campo externo H = 25 mT orientado en la
direccién (0, ¢) = (90°, 170°) (a), y a H = 36 mT en la direccién (6, ¢) = (90°, 190°)
(b). Estado final correspondiente, en el cual M, = 0, para el caso de H = 25 mT (d), y
para H = 36 mT (e).

En segundo lugar, aunque normalmente el campo magnético externo
no se escala dentro de la técnica de escalamiento (ya que la energia de
Zeeman se calcula por espin), encontramos necesario aplicar un campo
aproximadamente dos veces mayor que en el caso micromagnético. Esto se
debe a que, en el sistema reducido, la intensidad relativa de la interaccion
dipolar aumenta. Esta intensidad relativa se puede cuantificar como la
relacion entre la energia dipolar total £y, y la energia de intercambio total

E.x, o de manera equivalente como la energia dipolar promedio por espin
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respecto a la energia de intercambio promedio por espin. Al ser mayor
esta relacion, la energia dipolar estabiliza la configuraciéon magnética y
dificulta el desplazamiento de las paredes de dominio (DW), ya que cualquier
movimiento incrementaria localmente la energia dipolar mas que la reduccion
en energia de intercambio. El aumento del campo externo restaura el balance
energético entre las contribuciones de intercambio y dipolar, produciendo
una respuesta dindmica efectiva comparable a la del sistema original. Este
ajuste en el campo magnético es coherente con el espiritu del enfoque de
escalamiento y resulta esencial para reproducir un comportamiento continuo
en el modelo atomistico.

La Figura 4.8 presenta los resultados de estas simulaciones. En el panel
(c) se muestra el estado inicial en forma de .S obtenido tras eliminar el campo
de saturacion aplicado en la direccion [111] que estd de acuerdo con lo que
se obtienen en cédlculos continuos (ver Figura 4.9¢).

Esta configuracion fue luego sometida a un campo externo H =
25 mT orientado en la direccion (0, ) = (90°, 170°), y se registrd la
evolucion temporal de la magnetizacion promedio (Fig. 4.8(a)). El estado
final correspondiente, en el cual M, = 0, se muestra en la Fig. 4.8(d). Las
Figuras 4.8(b) y (e) muestran los resultados para el caso en el que se aplica
un campo H = 36 mT en la direccién (0, ¢) = (90°, 190°).

Como se puede notar, estos resultados estan en muy buen acuerdo con
los reportados por el NIST lo que nuevamente respalda la fiabilidad y validez
de nuestro enfoque FASD. En los dos enfoques (FASD y micromagnetismo)
observamos que el estado en .S se obtiene al aplicar un campo magnético de
saturacion en la direccion [111], que al ser retirado lentamente permite al
sistema relajarse hacia una configuracién no uniforme de equilibrio, donde

las DWs estan naturalmente presentes (Figuras 4.8c y 4.9¢). Es un estado de
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Figura 4.9. Resultados para el Problemd Estdndar #4 del NIST. Las condiciones son las
mismas que el del la Figura 4.8 pero calculado usando micromagnetismo (Tomada desde
https://www.ctcms.nist.gov/ rdm/std4/Albuquerque.html).

alta energia intermedia, pero suficientemente estable como punto de partida.
Luego al aplicar los campos magnéticos externos con diferentes magnitudes
y distintas direcciones en el plano de la muestra, se induce una reorganizacion
de la estructura de dominios, principalmente a través del movimiento de las
paredes de dominio. Este movimiento es un proceso dindmico guiado por la
competencia entre las interacciones de intercambio, campo externo y, muy
especialmente en este caso, la interaccion dipolar (Figuras 4.8d-e y 4.9d-e).
A lo largo de la evolucion temporal, el sistema tiende a alinearse con el
campo aplicado, lo que implica el colapso o desplazamiento de dominios y la
eventual desapariciéon del componente M, (proyeccidén de la magnetizacion
en una direccion especifica, ver Figuras 4.8a-b y 4.9a-b). Esta transicion

ocurre en escalas de tiempo del orden de nanosegundos, lo que convierte
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al problema en una excelente prueba para estudiar dindmicas rdapidas. La
razén por la que este problema es ampliamente usado como estdndar es
porque presenta una situacion intermedia entre estados altamente ordenados y
completamente aleatorios, lo que permite evaluar la capacidad de un modelo
para capturar no solo la relajacién magnética sino también los procesos
colectivos involucrados, como el movimiento coherente de las DWs.

En nuestro caso, los resultados obtenidos con el enfoque FASD
reproducen correctamente la evolucion de la magnetizacion y las
configuraciones finales, mostrando buena concordancia con los resultados
micromagnéticos de referencia. Esto confirma que FASD es capaz de capturar
de manera realista la fisica esencial del problema, incluyendo la interaccion
entre dominios, la respuesta al campo aplicado y el proceso de relajacion

hacia el equilibrio.

86



Capitulo 5

PAREDES DE DOMINIO EN DIFERENTES ESTRUCTURAS

Como paso final, aprovechando la utilidad del método FASD
presentado en el capitulo 4, en este capitulo se aplica este enfoque para
explorar el comportamiento de las DWs en nanoalambres ferromagnéticos
de didmetro modulado, y para estudiar el efecto en la propagacion de la DW
debido a diferentes defectos en un nanoalambre. Cada subsecciéon comienza
con la descripcidn del sistema y de las condiciones de estudio, seguido de los
resultados; la metodologia computacional y su validacion se presentan en el

capitulo 4.

5.1. Nanoalambres Modulados

La elecciéon de nanoalambres con didmetro modulado se motiva por
la posibilidad de estudiar de manera controlada cémo las constricciones
y expansiones geométricas afectan la propagacion de paredes de dominio.
Las variaciones de didmetro generan potenciales energéticos locales que
influyen en la dindmica de la DW, un fenémeno relevante para aplicaciones
en dispositivos magnéticos de almacenamiento y 16gica magnética. Ademas,
estas estructuras son realizables experimentalmente y han sido ampliamente

investigadas recientemente, lo que las convierte en un sistema representativo
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para explorar el efecto de geometrias no uniformes en la dindmica de paredes
de dominio (Ferndndez-Roldan et al., 2019; Bran et al., 2023).

Para explorar el comportamiento de las DWs en nanoalambres
ferromagnéticos de didmetro modulado, se considera un sistema como el
que se muestra representado esquemdticamente en la Fig. 5.1, los cuales
son facilmente obtenibles y pueden ser estudiados en la actualidad. El
nanoalambre modulado se caracteriza por cuatro escalas longitudinales: los
diametros Dy D; que representan las partes mas delgadas y mas gruesas,
respectivamente, y por las longitudes L y L ¢ que representan la longitud total
del nanoalambre y la longitud de la parte mas delgada, respectivamente. Los
sistemas que se estudian aqui se caracterizaran por las relaciones de aspecto
D¢/D = 1.0,1.7,2.7 y 3.3 y se considerard Ly = L/2. Los didmetros
considerados (D = 60 nm) con las diferentes relaciones de aspecto son
mucho mayores que la longitud de intercambio del hierro (l.x ~ 4.8 nm), lo
que garantiza que la dindmica de las paredes de dominio esté dominada por
la modulaciéon geométrica del nanoalambre y no por efectos de intercambio
locales.

Antes de explorar el comportamiento de los sistemas modulados, con el
objetivo de tener un comportamiento con el cual comparar, primero se calcula
el movimiento de la DW en nanoalambres no modulados, con didmetro D =
60 nm, y se estudia el efecto del tamafo utilizando diferentes longitudes L =
1000, 1500, 2000 y 2500 nm. Los resultados se muestran en la Fig. 5.2 en la
que se presentan las curvas de la posicién del centro de la DW en funcién del
tiempo z,, vs t para las longitudes mencionadas en presencia de un campo de
0.4 T. En este caso el campo magnético se aplica sobre todo el sistema y, en
consecuencia, se producen dos nucleaciones, una en cada extremo del cable,

las cuales se mueven hacia el centro de la muestra. Para fines de visualizacion,
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_o

| | ]

Figura 5.1. Vista esquemadtica de una muestra modulada tipica y sus dimensiones. D y
Dy son los diametros de las partes mas delgadas y mas gruesas, respectivamente; y L es

la longitud de todo el sistema modulado. Las muestras estudiadas se caracterizan por las
relaciones de aspecto Dy = D = 1.0,1.7,2.7y 3.3.

el origen del sistema de coordenadas se ha trasladado para que coincida con
el centro de los alambres.

Como se observa, se obtienen comportamientos cualitativamente
similares para la propagacion de las DWs que viajan desde ambos extremos
del alambre, en las longitudes consideradas, paredes que viajan con una
velocidad media de v,, = 6.4 x 10 m/s. Estos resultados ademds evidencian
la interaccion entre los dos dominios magnéticos que paulatinamente se
van formando a medida que las DWs se propagan, y que apuntan en la
direccion del campo magnético, la cual conduce a nuevas nucleaciones
de la DW ubicadas en la region centro del alambre. Vale la pena sefialar
que cuanto mayor es la longitud del alambre, mayor es el numero de
nucleaciones obtenidas en la region central del alambre (mdés alld de
aproximadamente 80 ps). Esta fenomenologia esté relacionada con el tamafio

de los dominios magnéticos en cada uno de los extremos del nanoalambre
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Figura 5.2. Posicién de la DW en funcién del tiempo para nanoalambres de D = 60 nm y
L = 1000, 1500, 2000 y 2500 nm, usando v = 0.0215y H = 0.4 T. En este caso el campo
magnético se aplica sobre todo el sistema.

y con la competencia entre las energias de intercambio y dipolar. En este
caso, se encuentra que el tamafo critico en el que la energia dipolar entre
dos dominios magnéticos es suficientemente grande como para competir con
la interaccion de intercambio local (interaccion a primeros vecinos de un
solo espin) es alrededor de 450 nm. Este valor se determiné observando las
configuraciones de los dominios a t =~ 80 ps, combinado con la observacion
de que la velocidad de las paredes de dominio permanece lineal hasta ese
tiempo, de manera independiente de la longitud del alambre. Por tanto, el
tamafio critico refleja efectivamente la influencia de la geometria y del tamafo

de las paredes de dominio, y no depende de la longitud total del sistema.
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En efecto, para el alambre con L = 1000 nm, cuando los dominios
magnéticos ya invertidos en la direccion del campo magnético alcanzan el
tamafio critico de 450 nm, el dominio magnético que se encuentra entre
ellos (todavia en direccion opuesta al campo) es de tamafio muy pequefio
y estd practicamente ocupado por las dos DW que viajan hacia el centro.
En estas condiciones no puede haber nuevas nucleaciones en esta pequefia
region, alrededor del centro del alambre, como se observa en los resultados
correspondientes a L =1000 nm (linea roja) en la Fig. 5.2. Por el contrario,
a medida que aumenta la longitud del alambre, el dominio magnético en
direccion opuesta al campo que se encuentra entre las dos DWs, es lo
suficientemente grande como para que se produzcan nuevas nucleaciones
como efecto de la interaccion dipolar con los dominios magnéticos dirigidos
a lo largo del campo magnético.

En efecto, para el alambre con . = 100 nm, cuando los dominios
magnéticos ya invertidos en la direccion del campo alcanzan el tamafio critico
de 450 nm, el dominio intermedio, atin orientado en direccién opuesta al
campo, es muy pequefio y practicamente ocupado por las dos DWs que
se desplazan hacia el centro. En estas condiciones, no se producen nuevas
nucleaciones en esta region central, como se observa en los resultados para
L = 100 nm, (linea roja en la Fig. 5.2). Por el contrario, al aumentar la
longitud del alambre, el dominio intermedio se vuelve lo suficientemente
grande como para que la interaccion dipolar con los dominios ya alineados
induzca nuevas nucleaciones en la regién central (como se observan también
en la Fig. 5.2).

Ahora se considera el comportamiento de las DWs en nanoalambres
de didmetro modulado como se muestra esquemdticamente en la Fig. 5.1.

La Fig. 5.3 muestra los resultados para nanoalambres con L = 1000 nm y
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Figura 5.3. Posicién de la DW en funcién del tiempo para nanoalambres de didmetro
modulado con L = 1000, D = 60nmy D;/D = 1.0 (a), 1,7 (b), 2.7 (¢) y 3.3 (d). Se han
utilizado los valores v = 0,0215y H = 0.2 T. Las representaciones esquemadticas de las
estructuras moduladas se muestran en verde en el lado derecho de cada gréfico.

varias relaciones de aspecto entre los didmetros externo e interno: Dy/D =
1.0,1.7,2.7 y 3.3, para un campo magnético de [/ = 0.2 T aplicado a toda la
muestra.

Para las modulaciones consideradas, la propagacion de la primera
DW comienza en el extremo mas grueso (f = 0 ps) debido a los efectos
combinados entre la energia de intercambio y la energia dipolar en una
misma capa en los extremos, en concordancia con estudios previos sobre

nanoalambres cilindricos de didmetro modulado, donde se ha reportado una
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nucleacion preferencial de DWs en regiones de mayor didmetro (Fernandez-
Roldan et al., 2019; Altbir et al., 2020).

En efecto, la energia de intercambio en estas capas se reduce debido
a la disminuciéon en la coordinacion, por el hecho de tener superficies
libres, lo cual hace que se reduzca la barrera de energia que mantiene a
un espin en una configuracion FM con sus vecinos. Debido a la reduccion
de esta barrera de energia, los espines se organizan en una configuracion
antiferromagnética, la cual minimiza la energia dipolar en esta localidad (ver
Anexo B.1). Este mecanismo ha sido ampliamente discutido en la literatura
como el origen de la nucleacion de paredes de dominio en superficies libres,
independientemente del enfoque numérico empleado.

De esta manera, el hecho de que la nucleacién inicie en la superficie
mads gruesa se debe a que existe una mayor probabilidad de que se produzca
este mecanismo de nucleacion debido a la mayor cantidad de espines en la
superficie, lo que incrementa la contribucion dipolar superficial, tal como
se observa en simulaciones micromagnéticas de nanoalambres con didmetro
modulado (Fernandez-Roldan et al., 2019).

Ademads, la velocidad de propagacién de las DWs en la parte mds
gruesa aumenta con el didmetro. Este comportamiento se correlaciona con el
hecho de que, a mayor didmetro del alambre, mayor es el nimero de espines
dentro de una determinada capa, lo que da lugar, a través de la interaccion
dipolar, a un mayor ordenamiento AF local. Este ordenamiento modifica
la estructura interna efectiva de la DW, reduciendo el retardo dinamico
y favoreciendo su desplazamiento bajo campo aplicado, en acuerdo con
resultados previos que muestran una dependencia sistemdtica de la velocidad
de la DW con la geometria del nanoalambre (Ferndndez-Roldéan et al.,
2019; Altbir et al., 2020). De hecho, las velocidades medias (velocidades
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terminales) calculadas para el movimiento de la DW son v = 4.15 x 103,
6.85 x 10, 12.01 x 10% y 14.32 x 10 m/s para D;/D = 1.0, 1.7, 2.7y 3.3,
respectivamente.

Por otro lado, en la Fig. 5.3a correspondiente a la relacion de aspecto
D¢/D = 1.0 (alambre no modulado), asi como en el perfil del movimiento de
la DW correspondiente a las partes mds delgadas de las muestras (extremos
inferiores), se observan comportamientos no lineales de las curvas z, vs
t, lo que indica que las DWs se aceleran inicialmente. Después de esta
primera etapa acelerada se alcanza una velocidad constante (terminal) debido
al régimen viscoso, como se ha discutido en la literatura (Slonczewski,
1972; Schryer and Walker, 1974). Vale la pena enfatizar que esta fuerza
viscosa no tiene su origen en el término de Gilbert (amortiguacion) que
aparece en la ecuacion de Landau-Liftshitz-Gilbert, sino que es intrinseca al
Hamiltoniano del problema, ya que esta etapa acelerada también se obtiene
en simulaciones de Monte Carlo, cuyo Hamiltoniano no incluye el término de
amortiguamiento. Segun nuestras observaciones, esta fuerza viscosa surge,
principalmente, como resultado de la interaccién dipolar, cuyo minimo tiene
lugar para un orden FM o AF dependiendo de la direccion relativa entre la
linea que une los espines que interactuan y el eje del alambre. En efecto,
para espines a lo largo de una linea perpendicular al plano se prefiere una
configuracion FM, mientras que para aquellos espines en la misma capa se
prefiere un estado AF.

Un efecto de la modulacion en el didmetro del nanoalambre es la
introduccion de un retraso en las nucleaciones de las DWs que viajan en la
direccion +z de los sistemas desde la interfaz y también se observa un retraso
en el movimiento de las DWs en la direccion —z (en la parte més delgada).

Cuanto mayor sea la relacion D;/D, menor serd el retardo relacionado.
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Este efecto fisico también se debe al hecho de que la energia dipolar se ve
favorecida por aquellas configuraciones AF obtenidas a medida que aumenta
el didmetro, como se discutié anteriormente. En otras palabras, como en la
parte mas gruesa los espines se dirigen en la direccién +z, en la interfaz
aquellos espines que apuntan hacia abajo minimizan el término dipolar dado
su estado AF, y, en consecuencia, se necesita mayor tiempo para que el
movimiento descendente de la DW comience.

Como posible aplicacién, debido al consiguiente retraso en el
movimiento de las DWs, este tipo de configuraciones estructurales
consistentes en un alambre delgado unido a otro grueso, geometria facilmente
alcanzable hoy en dia, permitiria estudiar el movimiento de las DWs en un
nanoalambre grande y delgado sin la necesidad de implementar una region
de campo magnético nulo, lo que podria ser més dificil de implementar en

los extremos muy pequenios de las muestras nanométricas de interés.

5.2. Efecto de defectos esféricos en la propagacion de la pared de

dominio

En materiales ferromagnéticos nanométricos, la presencia de defectos
estructurales puede afectar de manera significativa la dindmica de las paredes
de dominio, ya que estos actian como pinning centers que modifican la
velocidad y la estabilidad de su propagacion. Comprender como la densidad
y distribucion de defectos influye en la dindmica de la DW es relevante
tanto desde un punto de vista fundamental, para describir los mecanismos
de friccioén y retardo, como desde un punto de vista tecnolégico, ya que

los defectos inevitables en nanoalambres pueden impactar el desempeio de
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dispositivos de almacenamiento o 16gicos basados en DWs.

Como segundo ejemplo de la aplicacion del método FASD, se estudia
como afecta a la velocidad de propagaciéon de la DW un porcentaje de
defectos esféricos, los cuales se definen como una vacante en el sistema
escalado. Mas precisamente los defectos considerados aqui como vacancias
son, en la muestra real, defectos esféricos de un cierto radio, como se muestra
en la Fig. 5.4.

(a) (b)

Figura 5.4. Representacion de la vacancia en un sistema escalado (a), el cual al re-escalar
hacia el sistema real (b) representa un defecto esférico.

El sistema consiste de un nanoalambre de longitud L = 1000 nm y
D = 30 nm, con escalamiento dado por v = 0.03011 a temperatura de 10
K. La estructura resultante consta de 151 capas, separadas por distancias
de 1.98 A. Entonces, las vacancias en el sistema real serian esferas de
aproximadamente 4 nm de radio.

Como estamos interesados en la propagacion de la DW (y no en su
nucleacion), se generd una pared de dominio en las primeras 12 capas de
uno de los extremos del nanoalambre. Esta configuracion inicial se obtiene
colocando los espines en sentido opuesto al campo magnético aplicado (0.4

T) y realizando una simulacién hasta que se nuclea y propaga una pared
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de dominio completa dentro del nanoalambre. La configuracion inicial es
totalmente fisica y representa un estado estable de la DW bajo las condiciones
del campo aplicado. De esta manera, se evita el tiempo de célculo requerido
para la nucleacion espontdnea, que no aporta informacion adicional sobre la
propagacion, y se asegura que solo se propaga esta pared inicial, evitando
la aparicion de multiples paredes y comportamientos no fisicos asociados a
discontinuidades en el campo magnético. Se espera que la propagacion se
limite a una sola pared, considerando que la nucleacién espontdnea de otra

DW tomaria un tiempo mayor que el tiempo de propagacion de la DW desde

el extremo inicial.
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Figura 5.5. Componente z de los espines en la parte inferior del nanoalambre que

representa la DW inicial. El inset muestra un zoom de la DW. El cuadro azul indica el
centro de la DW.

La pared inicial, que se utiliza en las diferentes concentraciones de
vacancias, se muestra en la Fig. 5.5. En esta figura, se ha graficado el valor
de la componente z de cada uno de los espines del sistema, de tal manera que

cada linea vertical representa una capa del nanoalambre. Como se observa,
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los espines de las primeras capas ya se encuentran invertidas en la direccion
z positiva, y el centro de la pared de dominio definido como la capa donde
la componente z de la magnetizacién cambia de signo, estd marcado por el
cuadro azul en el recuadro de la figura, y corresponde a la séptima capa. Esta
capa se toma como el tiempo inicial de la propagacion de la pared de dominio.

La Fig. 5.6 muestra una imagen tridimensional de los espines que
se considera como configuracién inicial, en la que se observa la pared de
dominio. Las componentes z de estos espines son las que realmente se

muestran en la Fig. 5.5.
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Figura 5.6. Representacion 3D de la configuracion inicial de la pared de Dominio a 1" =
10 K. En el lado izquierdo se muestra las 9 primeras capas. En el plano de color celeste se
encuentra el centro de la pared

Las vacancias se ponen en forma aleatoria con un cierto porcentaje
p, y se realiza el cédlculo de la propagaciéon de la DW con 5 semillas
diferentes, todas con la misma configuracion de defectos. Para comprobar
que la distribucion de las vacancias no afectan los resultados de la rapidez de
la DW, se realiza 10 diferentes distribuciones aleatorias y se realiza el calculo

con la misma semilla. La rapidez media de la pared se calcula mediante el
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ajuste lineal del resultado de cada semilla y luego se promedia sobre ellos, de
esta manera se obtiene también el error estadistico en el valor de la rapidez
de la DW. El campo magnético se deja fijo a 0.4 T.

La Fig. 5.7 muestra la propagacion del centro de la DW para el caso
del nanoalambre con 1.0 % de vacancias para una misma distribuciéon de
vacancias en el sistema y diferentes semillas en el cdlculo de la dindmica (Fig.
5.7a) y para diferentes distribuciones de las vacancias, utilizando la misma
semilla en la dindmica (Fig. 5.7b). Se puede observar que la distribucién
de las vacancias no afecta a la velocidad de propagacion. La rapidez media
calculada para este caso es de v = 2100 £ 7 m/s que comparada con la
velocidad de propagacion del mismo sistema pero sin defectos (2107 + 3

m/s) es casi igual (0.3 % de diferencia).
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Figura 5.7. Propagacion del centro de la DW para 1.0% de vacancias. (a) Igual
distribucién de defectos y diferentes semillas en el cédlculo de la dindmica. (b) Igual valor
de la semilla en el calculo de la dindmica con diferentes distribuciones de defectos. El
ajuste lineal es el mismo en ambos casos.

El comportamiento de la rapidez media de la DW como funcién del
nimero de vacancias se muestra en la Fig. 5.8. Se observa, en general, que
la rapidez de la DW disminuye con el aumento de vacancias, i.e., estos

defectos esféricos tienden a frenar el movimiento de la pared. En la grafica
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se nota un aumento progresivo del tamafio de las barras de error a partir de
concentraciones de vacancias del orden del 4 %. Estos cambios se deben a
variaciones en la rapidez instantdnea de la DW cuando ésta alcanza zonas
de mayor concentracion de defectos, donde la pared experimenta eventos
locales de pinning y depinning. En estas regiones, la DW puede detenerse
temporalmente, desplazando la curva z(t) en diferentes posiciones a lo largo
del alambre, dependiendo de la distribucion aleatoria de las vacancias. En
consecuencia, al realizar el ajuste lineal para calcular la rapidez media, la
pendiente presenta una distribucion estadistica cuya dispersion aumenta con
la concentracion de vacancias, lo que da lugar a un mayor error estadistico sin

implicar un cambio cualitativo en el mecanismo de propagacion de la DW.
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Figura 5.8. Velocidad media de la propagacion de la pared de dominio como funcién del
porcentaje de vacancias para un nanoalambre de 1000 nm de longitud, 30 nm de didmetro
y un campo aplicado de 0.4 T. El radio de los defectos esféricos (las vacancias) es de 4
nm.

La Fig. 5.9 muestra la propagacion de la DW en un nanoalambre con

p = 4% de vacancias, en el que se observa la retencion de la DW en una
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posicion escalada de ~ —50 A durante un intervalo de tiempo de ~ 90
ps. Se analiza el sistema escalado porque este es solo un ejemplo de una
distribucion de vacancias, y por tanto la posicion y el tiempo de retencion
(que como el tiempo no escala es el mismo en el sistema real) no tienen
importancia porque va a variar en cada caso. En esta figura se representa
la cantidad de vacancias en cada capa con diferente simbolo y color para
vacancias entre 0 y 3. En las capas 53 y 74 ubicadas en -45.54 A y -3.96
A, respectivamente, se obtiene el maximo valor de vacancias. Sin embargo,
su distribucion es diferente tal como se muestra en los recuadros de la
Fig. 5.9. Los recuadros insertados en la Fig. 5.9 muestran una porcion del
alambre ubicados en la posicion sefalada. Acd las esferas de color negro
corresponden a las vacancias, mientras que las de color amarillo a los puntos
de red. En el recuadro de la izquierda se puede observar una acumulacion de
vacancias, llegando incluso a que varias de ellas se encuentren conectadas.
Esta acumulacion da lugar a un defecto efectivo de mayor tamafo, el cual
constituye un obstaculo més significativo para la propagacion de la DW. En
contraste, una acumulacién menor de vacancias produce un impedimento mas
débil al movimiento de la pared, como se observa en el recuadro de la derecha.
Como se aprecia en la figura, la acumulacion de vacancias puede incluso
provocar que la DW se detenga temporalmente durante su propagacion.

A partir de los 7-8 % de vacancias se observa una nucleacion de
pared en el otro extremo (extremo superior) del nanoalambre, para algunas
distribuciones, como se muestra en la Fig. 5.10. Esto es debido a que la
probabilidad de encontrar una vacancia en la ultima capa del nanoalambre
aumenta, y la presencia de vacancias favorece a la nucleacion de una pared
porque disminuye la coordinacion de primeros vecinos, y por tanto disminuye

la barrera de energia que impone la interaccion de intercambio para evitar que
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Figura 5.9. Propagacién de la DW para 4 % de vacancias en el que se observa una
retencion de la DW debido a una alta concentracién de vacancias en una de las capas del
nanoalambre. En los recuadros, las esferas negras representan las vacancias, y las esferas
ambuar los sitios de red.

un espin salga de la configuracion FM. Las nucleaciones en el otro extremo
son mas rapidas mientras mayor es la cantidad de vacancias en esa zona.

Para un porcentaje de vacancias p > 20 % se observa la existencia de
multiples nucleaciones, como se muestra en la Fig. 5.11a, y los nanoalambres
con p > 50% estdn gobernados por multiples nucleaciones por la gran
cantidad de vacancias que aparecen en toda la estructura (Fig. 5.11b).

La interaccion entre defectos (incluidas vacancias o irregularidades)
y paredes de dominio, y su efecto sobre la dindmica de propagacion han
sido estudiados recientemente desde distintas perspectivas. En estructuras
tridimensionales, se ha observado directamente como las DW interactian

con paisajes energéticos locales en nanocables y nanowires, evidenciando
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Figura 5.10. Propagacién del centro de la DW para 8.0 % de vacancias. (a) Igual
distribucién de defectos y diferentes semillas en el cdlculo de la dindmica. (b) Igual valor
de la semilla en el célculo de la dindmica con diferentes distribuciones de defectos.

procesos de pinning y depinning en presencia de defectos o curvaturas
geométricas que alteran la energia local de la pared (Askey et al., 2024).
Estudios micromagnéticos también muestran que la presencia de desorden en
nanowires o rugosidad en bordes conduce a configuraciones de pinned DWs
y a una dindmica compleja no periddica, asociada a la transicién entre modos
de pared y a la influencia de sitios de pinning distribuidos aleatoriamente
(Hayward, 2015). Ademads, investigaciones recientes exploran formalmente
el papel de la pinning en sistemas acoplados y en la dinamica bajo diferentes
condiciones de torques y campos, subrayando la importancia del paisaje de
pinning en la movilidad de DWs en nanoestructuras magnéticas (Mallick
et al., 2025). Por otro lado, estudios recientes sobre pinning de paredes por
defectos puntuales en materiales ferroelectricos muestran coémo el desorden
local actia como centro de pinning en la dindmica de la pared, un concepto
estrechamente relacionado con los mecanismos observados en sistemas
magnéticos a escala atdmica (Bulanadi et al., 2024). En este contexto, el
enfoque atomistico discreto con técnica de escalamiento utilizado en este

trabajo complementa estos resultados, proporcionando una descripcién
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Figura 5.11. Propagacién del centro de la DW para (a) 20 % de vacancias, (b) 50 % de
vacancias.

detallada de como defectos a escala atomica afectan la propagacion de las

paredes de dominio.

5.3. Efecto de defectos cilindricos extendidos en la propagacion de la

pared de dominio

Se considera ahora el efecto de un defecto cilindrico extendido de
longitud variable Lp y de didmetro variable Dp, concéntrico al nanoalambre
de longitud L = 1000 nm y didmetro D = 30 nm, cuya geometria esta
esquematizada en la Fig. 5.12a. Al igual que en la secciéon 5.2, se usa
un escalamiento de v = 0.03011 a temperatura de 10 K, con la misma
configuracion inicial del nanoalambre sin defectos en equilibrio térmico. La
idea es estudiar como cambia la rapidez promedio de la propagacion de la
DW en funcién de Lp y de esta manera investigar el comportamiento de la
propagacion de la pared cuando se hace una transicion desde un nanoalambre
a un nanotubo.

En la geometria escalada del nanoalmabre bajo estudio, hay un total
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(a) D
L.

Figura 5.12. (a) Geometria del defecto extendido. (b) y (c) vista superior y lateral del
sistema escalado con un defecto extendido.

de 151 capas separadas por distancias de d = 1.98 A. Entonces, existen
150 separaciones entre capas, luego para obtener un grafico con 10 puntos
se puede considerar 150/10 = 15 separaciones, es decir tomar defectos de
longitud escalada L/, que sean muiltiplos de 15d = 29.70 A. De esta manera,
la primera capa se encuentra ubicada en la coordenada » = —148.49 A
y la distancia desde el eje de simetria del nanoalambre a los espines mds
cercanos (i.e., el radio mas pequefio del defecto cilindrico) es de 2.42 A.En
la segunda capa, esta distancia es de 1.4 A; las otras capas van alterndndose.
Luego, los radios que se pueden tomar en nuestro sistema escalado son de
2.42,2.80,3.96 A para la primera capa y de 1.40, 1.98, 3.43,4.20 A para la
segunda capa, y que corresponden a los vecinos mds cercanos a un espin
centrado en la capa. Por lo tanto, para mantener un shell cerrado como se
muestra en la Fig. 5.12b, los radios que se puede utilizar serfan 1.40,1.98 y

2.43 A correspondientes a didmetros en la estructura real de Dp = 9.4,13.3
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Figura 5.13. Propagacion de la DW para 5 distintos valores de la semilla de un defecto
cilindrico concéntrico de dimensiones Lp = 500 nmy Dp = 9.4 nm. La linea roja es un
ajuste lineal promediado en las 5 semillas en la zona del nanoalambre que tiene el defecto
cilindrico (ajuste NT), y la linea negra el correspondiente a la zona sin el defecto (ajuste
NW).

La Fig. 5.13 muestra el resultado de la propagacion de DW para el
caso de un defecto cilindrico de dimensiones Lp = 500 nmy Dp = 9.4 nm,
que muestra las caracteristicas principales obtenidas para Lp < 1000 nm.
Primero, se nota que el sistema consta de dos partes: una zona con el defecto,
que en nuestra geometria se encuentra en la parte inferior del sistema, a la
cual se va a denominar zona de nanotubo (zona NT); y otra zona en el que
esta ausente el defecto, la cual se llamard zona de nanoalambre (zona NW).
Entonces, se observa que la rapidez media de la propagacion de la DW zona
NT, de presencia del defecto, aumenta con respecto a la zona sin defecto NW.
Esto se puede entender considerando que en la zona de defecto extendido

hay una disminucién uniforme de la coordinacién a primeros vecinos y por
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lo tanto facilita la propagacién de la DW.
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Figura 5.14. Propagacién de la DW para un nanotubo (Lp = L = 1000 nm) de didmetro
interno Dp = 9.4 nm. La linea roja es un ajuste lineal promediado en las 5 semillas.

En el caso en que Lp = L se obtiene un nanotubo, y la disminucioén
de espines en el otro extremo facilita la nucleacién de una nueva pared de
dominio, la cual se propaga hacia abajo, como se muestra en la Fig. 5.14.
Hay que recordar que inicialmente se cre6 una DW en el extremo inferior del
alambre y por esta razén se ve en la Fig. 5.14 que la propagacion empieza
primero en este extremo.

En la Fig. 5.15 se muestra la rapidez de la propagacion de la DW para
el defecto cilindrico de didmetro Dp = 9.4 nm, en funcion de la longitud
del defecto Lp. Se puede observar que la velocidad de propagacion en cada
zona es practicamente independiente de la longitud L p del defecto, y el unico
efecto es el cambio del valor de la rapidez en las dos zonas.

Al aumentar el diametro Dp del defecto, se observa la nucleacion de

nuevas paredes de dominio en la zona NT, cerca de la transicion NT-NW.
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Figura 5.15. Rapidez de la propagacion de la DW para un defecto cilindrico de didmetro
Dp = 9.4 nm, en funcién de la longitud del defecto Lp, en presencia de un campo
magnético B = 0.4 T.

Esto se evidencia en las Figs. 5.16a y 5.16b, correspondientes a Dp = 13.3
y 18.8 nm, donde las curvas z(¢) muestran saltos adicionales que representan
la apariciéon de nuevas DWs. La presencia de estos saltos indica que la
probabilidad de nucleacién aumenta con el didmetro interno del nanotubo, de
modo que mayores valores de Dp facilitan la formacion de multiples paredes
en la region de transicion y afectan la dindmica global de propagacion.
Finalmente, si se compara la rapidez promedio de propagacion de los
diferentes didmetros Dp estudiados aqui (ver Fig. 5.17), se puede apreciar
que esta rapidez también aumenta con el incremento del didmetro del defecto.
Finalmente, se compara la rapidez promedio de propagacion de las
paredes de dominio para los diferentes diametros Dp estudiados (Fig.
5.17). Todas las simulaciones se realizaron bajo un campo fijo de 0.4 T,
garantizando que la dindmica se encuentra por encima del umbral de Walker.

Por lo tanto, los incrementos observados en la rapidez promedio al aumentar
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Figura 5.16. Propagacion de la pared de dominio para un defecto cilindrico concéntrico
de dimensiones Lp = 500 nm con (a) Dp = 13.3 nm, y (b) Dp18.8 nm. Las lineas rojas
son un ajuste lineal promediado en las 5 semillas en la zona del nanoalambre que tiene
el defecto cilindrico (ajuste NT), y las lineas negras las correspondientes a la zona sin el
defecto (ajuste NW)

Dp no corresponden a un cambio del régimen dindmico, sino que reflejan
exclusivamente los efectos geométricos del didametro del defecto. La Fig.
5.17 muestra claramente esta tendencia: para cada valor de Lp, la velocidad
media en la zona del defecto (NT) aumenta sistemdaticamente con Dp. Esto
se debe a que un mayor didmetro implica una disminucién mds uniforme de
la coordinacién de primeros vecinos en la regién del nanotubo, facilitando
la propagacion de la DW vy, en algunos casos, favoreciendo la nucleacion
de nuevas paredes cerca de la transicion NT-NW. Las lineas de ajuste en
la figura representan los valores promedio sobre cinco semillas diferentes,
mientras que las barras de error reflejan la dispersion estadistica debida a la
distribucion aleatoria de los espines iniciales.

En conjunto, los resultados presentados en las Figs. 5.13-5.17
muestran de manera consistente como la presencia de defectos cilindricos
afecta la propagacion de la DW. La comparacion entre las zonas con defecto

(NT) y sin defecto (NW) evidencia que la rapidez promedio de la DW en la
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zona NT aumenta sistematicamente con el didmetro interno DDp, mientras
que la rapidez en la zona NW se mantiene practicamente constante para
cada longitud Lp del defecto. Este comportamiento refleja el efecto de
la disminuciéon de coordinaciéon de primeros vecinos en la zona NT, que
reduce la barrera de intercambio y la fricciéon dindmica local, facilitando
el desplazamiento de la pared. Ademds, al incrementar Dp, se observa una
mayor probabilidad de nucleacién de nuevas paredes de dominio cerca de
la transicion NT-NW (Figs. 5.16a y 5.16b), lo que indica que la geometria
del defecto amplifica las regiones donde el ordenamiento local favorece
la formacion de nuevas DWs. Cabe destacar que todas las simulaciones
se realizaron bajo un campo magnético constante de 0.4 T, por lo que la
aparicion de nucleaciones adicionales no se asocia a un cambio de régimen
dindmico, sino que responde exclusivamente al aumento del didmetro del
defecto y a su efecto sobre la coordinacién de espines. En sintesis, los
resultados muestran una relacién clara entre el diametro del defecto, la
rapidez de propagacion de la DW y la probabilidad de nucleacion de nuevas
paredes, permitiendo interpretar de manera coherente los efectos geométricos
de los defectos extendidos sobre la dindmica de las paredes de dominio en

nanoestructuras magnéticas.
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Figura 5.17. Comparacidn de la rapidez de la propagacién de la pared de dominio, para
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Capitulo 6

CONCLUSIONES

En el presente trabajo de tesis, se ha propuesto una metodologia
innovadora que combina las conocidas ventajas del poderoso enfoque
de Dindmica de Espines (SD, por sus siglas en inglés) con la técnica
de escalamiento energético y dimensional, dando lugar a un nuevo
enfoque denominado “Dindmica de Espines Acelerada” (FASD). Esta
combinacién ha demostrado ser una herramienta eficiente para estudiar
fendmenos magnéticos dependientes del tiempo en estructuras nanométricas,
permitiendo realizar simulaciones de alta precision en sistemas con un gran
numero de atomos, en tiempos significativamente reducidos en comparacion
con el enfoque cldsico de SD.

El desarrollo de este enfoque se ha basado en la representacién del
tiempo dentro de la técnica de escalamiento energético y dimensional, lo
que ha permitido integrar con éxito ambos métodos. Los resultados obtenidos
muestran que el exponente de escala para el tiempo dentro de esta técnica es
0, lo que implica que el tiempo escalado en las simulaciones corresponde al
tiempo real. Este hallazgo ha sido crucial, ya que garantiza que los resultados
obtenidos mediante el FASD son cuantitativos y reflejan con precision la

evoluciéon temporal de los sistemas magnéticos. Asi, el enfoque FASD
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permite la simulacion de fendmenos magnéticos dependientes del tiempo en
muestras de materiales con un elevado nimero de componentes atémicos
del orden de millones de espines, superando la limitacién temporal de los
métodos cldsicos y abriendo la puerta a la simulacion de sistemas mucho mas
grandes y complejos.

La metodologia FASD ha sido probada y validada mediante
comparaciones con simulaciones micromagnéticas, especificamente
aplicadas al fenémeno del movimiento de la pared de dominio (DW),
que es un fendmeno magnético bien conocido y ampliamente estudiado en la
fisica del magnetismo. Para estas comparaciones, se utilizaron simulaciones

implementadas en el software mumax?

, un enfoque micromagnético bien
establecido. Los resultados mostraron que el FASD puede replicar de manera
precisa los resultados obtenidos con las simulaciones micromagnéticas
tradicionales, pero con un tiempo de simulacion considerablemente reducido,
del orden de horas, lo que demuestra la fiabilidad y eficiencia de este nuevo
enfoque.

Una vez validada la técnica FASD, se procedié a su aplicacion en
el estudio del movimiento de las paredes de dominio en nanoalambres
ferromagnéticos con modulacién de didmetro, un sistema de gran interés
tanto para la investigacion fundamental como para aplicaciones tecnoldgicas
actuales. Los resultados obtenidos revelaron efectos interesantes sobre cOmo
la modulacion del didmetro de los nanoalambres afecta la dindmica de las
paredes de dominio. Se observé que un efecto notable de la modulacién es
la introduccién de un retraso en la nucleacion de las paredes de dominio
en la direccion +z desde la interfaz (en la parte mas gruesa del sistema),

asi como también un retraso en el movimiento de las paredes de dominio

en la direccion —z (en la parte mds delgada del sistema). Este fendmeno se

113



CAPITULO 6. CONCLUSIONES

relaciona con la influencia de la energia dipolar, que favorece configuraciones
antiferromagnéticas a medida que el didmetro del sistema aumenta, y a la
disminuciéon de la barrera de energia de intercambio por la disminucion
de la coordinacion en las superficies. Se observé también que, en sistemas
con una mayor relacion entre el didmetro mas grueso (Dy) y el didmetro
mds delgado (D), el retardo en el movimiento de la DW disminuia. Estos
hallazgos abren nuevas perspectivas para el disefio de materiales magnéticos
modulares con propiedades controladas a nivel nanométrico, lo que es crucial
para el desarrollo de tecnologias emergentes.

Ademas, se extendid el estudio a sistemas con defectos, donde los
resultados revelaron interesantes comportamientos dindmicos de las paredes
de dominio. Para defectos esféricos, los resultados obtenidos mostraron tres

efectos clave relacionados con la propagacion de la DW:

1. “Disminucién de la velocidad de propagacion”: En general, se observo
que la rapidez de la DW disminuye con el aumento de vacancias, es
decir, estos defectos esféricos tienden a frenar el movimiento de la DW.
Este hallazgo indica que la presencia de vacancias esféricas introduce un
obstaculo a la propagacion de la pared, afectando la dindmica magnética

del sistema.

2. “Dependencia de la rapidez de la DW con la concentracion”: A medida
que las vacancias se acumulan, se genera un defecto de mayor tamafio,
lo cual se traduce en un obstidculo més grande para la propagacion de
la DW. Por otro lado, una acumulacién menor de vacancias genera un
menor impedimento en la propagacién de la pared. Este comportamiento
resalta la importancia de la densidad de defectos en la dindmica

magnética.
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3. “Multiples nucleaciones en sistemas con altas vacancias”: Para un
porcentaje de vacancias p > 20 %, se observo la aparicion de multiples
nucleaciones de paredes de dominio, y en los sistemas con p > 50 %,
las paredes de dominio estaban gobernadas por multiples nucleaciones
debido a la gran cantidad de vacancias que se generaban en toda la
estructura. Este fendmeno podria ser aprovechado para controlar de
manera precisa la nucleacion y propagacion de las paredes de dominio
en dispositivos magnéticos, especialmente en aquellos sistemas que

requieren un control fino de la estructura y las propiedades magnéticas.

En cuento a los defectos cilindricos, se encontré que la velocidad de
propagacion de la DW en estos sistemas es independiente de la longitud
Lp del defecto, siendo el principal efecto observado un cambio en la
rapidez de propagacion entre las distintas zonas del sistema. Este resultado
es particularmente relevante, ya que sugiere que los defectos cilindricos no
afectan de manera significativa la propagacion de las paredes de dominio en
términos de longitud, sino mas bien en la velocidad con la que se propagan
a través del sistema. Este fendmeno puede ser aprovechado para manipular
la velocidad de propagacion de las paredes de dominio en dispositivos
magnéticos.

Otro hallazgo clave es que la probabilidad de nucleacién de una DW
aumenta con el incremento del didmetro del defecto cilindrico, lo que sugiere
que una mayor estructura interna favorece la estabilidad de la DW. Ademas,
se observo que la rapidez promedio de propagacién de la DW en nanotubos
con defectos cilindricos de diferentes didmetros también aumenta con el
didmetro del defecto, lo que abre nuevas vias para el estudio de materiales
defectuosos y sus aplicaciones en dispositivos de almacenamiento magnético

de alta velocidad.
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En resumen, este trabajo ha permitido el desarrollo de una herramienta
altamente eficiente y precisa para la simulaciéon de fendmenos magnéticos
a nivel atémico. La combinacién del enfoque de Dindmica de Espines
con la técnica de Escalamiento en la metodologia FASD ha permitido
superar limitaciones computacionales significativas (en el modelo discreto),
ofreciendo la capacidad de estudiar sistemas con un numero elevado de
atomos en tiempos mucho mas reducidos que los métodos tradicionales.
Los resultados obtenidos han proporcionado nuevas perspectivas sobre la
influencia de la geometria y los defectos en la dindmica de las paredes
de dominio, lo que tiene un potencial significativo para aplicaciones

tecnoldgicas en el campo de la nanotecnologia y los dispositivos magnéticos.
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ANEXOS A

Complemento de los Algoritmos

A.1. Ejemplo del input.dat usado en la dinimica de espines

Nombre de archivo de datos de la estructura

nw1000x60.xyz

Nombre de archivo de datos de salida

dat_nw1000x60

Numero pasos DM, dt (en picosegundos), c/cuanto se gurda conf.

1000 0.01 100

const.de exchange Jex (meV) en orden de aparicion en xyz 11,12,13,22,23,...

0.09

constantes de anisotropia uniaxial Ku (meV) en orden de aparicion en xyz
0.0

direccion polar y azimutal de Ku en orden aparicion

45. 33.

factores de Lande g en orden de aparicion

2.2

Magnitud campo magnetico (en Teslas)

0.2

Direccion del campo polar y azimutal (en grados): Hteta Hphi
0.00.0

Temperatura (en K)

0.021

Semilla de numero aleatorio, constante de amortiguamiento DM
-35649 0.01

conf. inicial de espines 0 desde arch de la estructura, 1 ord, 2 aleat
1

direcciones th y phi en el caso 1 en orden de aparicion

180. 0.

N° de espin desde donde se considera sin campo magnetico (0 considera todos)
1519
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ANEXOS A. COMPLEMENTO DE LOS ALGORITMOS

A.2. Ejemplo del input usado en Mumax3

setGridSize(24,24,384)
setCellSize(3e-9, 3e-9, 3e-9)
EdgeSmooth = 8
Msat = 1.707e6
Aex =4.817734e-11
alpha = 0.02
m = uniform(0,0,-1)
struc := cylinder(60e-9, 1000e-9) // verificar que el diametro y longitud sean
//menores que 24x3 obtenidos del setGridxserCell
setGeom(struc)
saveas(geom, ¢il60x1000")
save(m)
TableAdd(E_total)
/[TableSave()
temp=10
Thermseed(12892)
defregion(1, zrange(-inf, 224e-9)) // parte con campo (224 = 800 - 384*3/2)
defregion(2, zrange(224e-9, inf)) // 20 % sin campo (30 % = 300 + 50 %
/I donde pone 0)
save(regions)
B_ext.setregion(1, vector(0,0,0.5))
B_ext.setregion(2, vector(0,0,0))
save(B_ext)
tableAdd(m.Region(1))
autosave(m, Se-12)
tableautosave(le-12)
Run(3000e-12)
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ANEXOS B

Calculos Complementarios

B.1. Interaccion dipolar de dos espines perpendiculares a un plano

En este anexo se demuestra que la configuracién magnética de dos espines, cuyas
direcciones son perpendiculares a un plano, que minimiza la energia dipolar es una
configuracion antiferromagnética. Como se vio en la seccion 2.2, la energia debida a la
interaccion dipolar de dos espines estd dada por

S-Sy 3(S-7)(S,-7)

Ep="=57 ~ g (B.1)
b4 b4
S, S,
X X

S,

(a) (b)

Figura B.1. Configuraciéon magnética de dos espines perpendiculares al plano xy. (a)
Configuracion ferromagnética, y (b) configuracién antiferromagnética

Si consideramos que los espines son perpendiculares al plano zy, como se
muestran en las figuras Fig.B.1a y Fig.B.1b, entonces se tiene que S; - 7 = Sy - 7 = 0

y por lo tanto las energias de las dos configuraciones, con | S| = | S| = S, son
S2
Eprv = 3 (B.2)
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ANEXOS B. CALCULOS COMPLEMENTARIOS

para la configuracion ferromagnética, y

52
Epar = 3 (B.3)

para la configuracion antiferromagnética. Es claro entonces que Epar < Eppas.

B.2. Resultados Publicados

En las péginas siguientes se adjunta el articulo publicado en Ila
revista cientifica ADVANCED THEORY AND SIMULATIONS, con DOI:
https://doi.org/10.1002/adts.202500272.

Este trabajo fue desarrollado en el marco de la presente tesis doctoral y recoge de
manera concisa parte de los resultados aqui presentados. Su publicacién en una revista
revisada por pares respalda la calidad y relevancia del estudio realizado.

Se incluye a continuacién con el fin de proporcionar evidencia adicional del
trabajo llevado a cabo y facilitar su consulta directa.

Este articulo debe citarse como:
J. Murillo-Polo, J. Mazo-Zuluaga, E. A. Veldsquez, and J. Mejia-Lopez, “Fast
Atomistic Spin Dynamics (FASD): A Scalable Approach for Time-Dependent

Magnetic Phenomena in Nanostructures” Adv. Theory Simul. (2025): e00272.
https://doi.org/10.1002/adts.202500272
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