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Resumo

Neste trabalho estudamos os fendmenos observados em filmes magnéticos ultrafinos
com anisotropia perpendicular, onde dominios razoavelmente regulares de faixas domi-
nam o regime de baixas temperaturas a campo nulo. Esses dominios magnéticos de faixas
constituem uma realizacao de fases moduladas presentes em intimeros sistemas fisicos,
quimicos e bioldgicos, e sao resultados da presenca de interacoes competindo em diferen-
tes escalas espaciais. No caso de interesse, a competicao entre as interacoes de troca e
dipolar levam a estabilidade de uma estrutura de dominios de faixas que possuem ambas
ordens translacional anisotropica e orientacional, semelhantes as encontradas em filmes
de cristais liquidos. Através de um modelo escalar de Landau Ginzburg que captura a
formacao dos dominios de faixas nos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia perpen-
dicular, estudamos o efeito das flutuacoes térmicas atuando nas escalas de comprimento
introduzidas pela competicao entre as interacoes, que, aliadas & baixa dimensionalidade
do problema, estabelecem fases ordenadas de baixa temperatura com ordem de quase
longo alcance, onde defeitos topologicos exercem um papel fundamental. Introduzimos
uma técnica de simulacao de Langevin para o modelo de Landau Ginzburg, através da
qual obtivemos resultados de equilibrio determinando a natureza das fases de baixa tem-
peratura. Confirmamos junto aos resultados experimentais a estabilidade de uma fase
esmética, associada a quebra de simetria translacional, em baixas temperaturas. Entre
essa fase e a fase isotropica, encontramos resultados que apontam a estabilidade da fase
nematica, associada a quebra de simetria orientacional, que é prevista teoricamente mas
nao foi ainda observada experimentalmente. A simulagao de Langevin introduzida aqui se
mostrou capaz de reproduzir fendmenos como a dependéncia da largura das faixas com a
temperatura e o perfil das paredes de dominio, assim como flutuagoes térmicas e defeitos

topologicos das faixas, muito proximos aos observados experimentalmente.



Abstract

In this work we study the phenomena observed in ultrathin magnetic films with perpen-
dicular anisotropy, in which stripe domains with reasonable regularity dominate the low
temperature regime under zero external applied field. These stripe magnetic domains are
a manifestation of modulated phases present in a large number of physical, chemical and
biological systems, and are the result of the presence of interactions competing in different
spacial scales. In the case we are interested in, the competition between the exchange
and dipolar interactions stabilize a stripe domain structure that have both translacio-
nal anisotropic and orientacional orders, similar to those found in liquid crystal films.
Through a scalar Landau Ginzburg model that captures the stripe domain formation in
ultrathin magnetic films with perpendicular anisotropy, we study the effect of thermal
fluctuations acting in the length scales introduced by the competition of the interactions,
that, together with the low dimensionality of the problem, estabilize low temperature
ordered phases with quasi-long-range order, where topological defects play a fundamental
role. We introduce here a Langevin simulation technique to the Landau Ginzburg model,
through which we obtain equilibrium results determining the nature of the low tempera-
ture phases. We confirm, in agreement with experimental observations, the stability of a
smectic phase, related to the break of translational symmetry. Between this phase and the
isotropic phase, we find results that point to the stability of the nematic phase, related to
the break of orientational symmetry, that is predicted theoretically but was not observed
experimentally. The Langevin simulation introduced here is capable to reproduce some
of the phenomena, like the stripe domain width temperature dependence and the domain
wall profile, as well as stripe thermal fluctuations and topological defects, very close to

those observed experimentally.
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Introducao

Em diversos sistemas magnéticos, de diferentes composicoes e formatos, surgem fases
de equilibrio que correspondem a estados de magnetizacao nao homogénea no espaco,
formando estruturas magnéticas que dependem do sistema especifico. A morfologia dos
diferentes tipos depende da sintonia entre as diferentes contribuicoes energéticas referen-
tes aos parametros do material em questao. Alguns exemplos podem ser visualizados
na figura 1. Em filmes finos magnéticos de alta coercividade, onde a anisotropia per-
pendicular é dominante, a observacao de padroes regulares de magnetizacao alternada
perpendicularmente ao plano data da década de 60 [1], quando ja fora reconhecido o pa-
pel fundamental da interacao entre a energia de troca e a energia desmagnetizante na
formacao dos dominios. A morfologia desses dominios é constituida basicamente de bo-
[has e faixas, e sao denominados em geral por dominios de faixas fortes devido seu forte
contraste em imagens obtidas por microscopia eletronica - um exemplo pode ser visto na
1.c.

d) ' )

Figura 1: diferentes tipos de dominios magnéticos, adaptado de [2|. a. dominios su-
plementares b. dominios de faizas fracas c. dominios de faixas fortes d. dominios de

fechamento e. ramificacao dos dominios f. bloco de Néel.

Nos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia perpendicular que vamos estudar

neste trabalho, a origem microscopica da formacao dos dominios regulares é semelhante.



Porém, os fenomenos que compoem esse sistema sao distintos porque se trata de filmes
de 1 a 10 camadas atomicas de um metal, depositado sobre um substrato de outro metal,
como Fe sobre Cu e Co sobre Au. E portanto um sistema praticamente bidimensional,
o que torna esses filmes um sistema-modelo apropriado para estudar a fisica em duas
dimensoes [3]. Como veremos ao longo desta tese, a baixa dimensionalidade introduz
uma rica fenomenologia aos sistemas magnéticos, que tem correspondéncias com diversos
outros sistemas bidimensionais como filmes de cristais liquidos, s6lidos bidimensionais e
interfaces cristalinas.

Além disso, a origem por tras da formacao de padroes espaciais remete a uma classe
muito mais ampla de sistemas fisicos, quimicos e bioldgicos que exibem texturas e padroes
espaciais. No caso dos filmes finos magnéticos, os padroes espaciais de magnetizacao sao
fruto do balanco energético entre a interacao de troca, ferromagnética de curto alcance,
e a interacao dipolar, antiferromagnética de longo alcance. Em muitos outros sistemas
a formacao de padroes espaciais regulares também é atribuida & presenca de interacoes
competindo em diferentes escalas de comprimento. As morfologias desses padroes de equi-
librio sao manifestacoes de fases moduladas, que sao caracterizadas pela variacao espacial
do parametro de ordem do sistema em questao. Em geral predominam padroes espaciais
simples com algum grau de regularidade, como faixas e bolhas em sistemas bidimensio-
nais, e camadas, tubos e estruturas esféricas em sistemas tridimensionais. O nimero de
sistemas fisicos, quimicos e biol6gicos que apresentam essas fases moduladas é enciclopé-
dico [4,5], ainda assim destacamos alguns exemplos importantes no contexto deste traba-
lho como copolimeros de dibloco, microemulsoes, sistemas Hall quanticos e a conveccao
de Rayleigh-Bénard. Embora esse contexto de fases moduladas permita estender quali-
tativamente aspectos da nossa anélise a uma vasta classe de problemas bidimensionais,
vamos sempre tratar de colocar nossos resultados em frente a fenomenologia encontrada
nos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia perpendicular.

No primeiro capitulo discutiremos em termos gerais o contexto experimental e tedrico
que sera utilizado para posterior comparagao com os resultados das simulacoes numeéri-
cas apresentadas no segundo capitulo. Comecaremos apresentando a rica fenomenologia
observada experimentalmente em filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia perpendi-
cular, juntamente com um modelo microscoépico minimo que captura ambos fenomenos
de reorientacao - quando os momentos magnéticos passam a apontar para fora do plano
a medida que a temperatura efetiva é diminuida - e a formacao de padroes de dominios
- quando a temperatura é zero o sistema apresenta um estado fundamental de faixas em
campo externo nulo. O tema central desta tese é estudar o efeito das flutuacoes térmicas
sobre esse estado fundamental, que possui tanto ordem translacional quanto orientacional
de longo alcance.

A seguir, no intuito de nos limitarmos ao fenomeno das fases moduladas de baixas tem-

peraturas, introduziremos o modelo dipolar continuo - objeto de estudo desta tese. Esse



¢ um modelo em escalas mesoscOpicas para a componente perpendicular da magnetizacao
e, por ser um Hamiltoniano efetivo de Landau-Ginzburg-Wilson, possibilita diversos tra-
tamentos analiticos que serao analisados ao longo do primeiro capitulo. A nova escala de
comprimento introduzida pela competicao entre a interacao de troca e a dipolar modifica
a transicao ferromagnética usual, onde na aproximacao de campo médio para o modelo
o sistema sofre uma transicao de um estado paramagnético para uma fase modulada de
faixas. No que concerne as transicoes de fases presentes no sistema essa nao é uma boa
aproximacao em duas dimensoes, mas ela permite termos contato com o papel da tem-
peratura na largura caracteristica dos dominios de faixas, propriedade essa quase sempre
observada experimentalmente.

Como um primeiro passo para incluir flutuacoes a essa aproximacao veremos que a
nova escala de comprimento - o comprimento de modulacao ajustado pelas forcas rela-
tivas entre as interacoes - altera dramaticamente o efeito das flutuacoes térmicas nesse
sistema, induzindo uma transicao de primeira ordem entre o estado paramagnético e o
estado de faixas. Nessa aproximacao de campo médio autoconsistente, noés faremos uso
da abordagem feita por Brazovskii (1975) [6] em modelos gerais para a formacao de fases
moduladas, colocando entao o problema dos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia
perpendicular e o modelo dipolar continuo em contato com a vasta classe de problemas
que exibem fases moduladas mencionados anteriormente. No entanto, o caso estudado
por Brazovskii pode nao ser estendido para o problema dos filmes magnéticos ultrafinos
com anisotropia perpendicular, ja que a energia do problema tem uma simetria rotacional
continua e a quebra dessa simetria com a passagem para um estado de faixas paralelas nao
pode se dar em duas dimensoes, nos mesmos moldes do teorema de Mermim-Wagner [7].

Sendo assim, anélises mais sofisticadas do modelo dipolar continuo se fazem necessarias
para contornar a baixa dimensionalidade aliada a isotropia do problema, que impedem
que o sistema apresente ordem de longo alcance em temperaturas finitas. Mesmo assim,
o sistema ainda pode sofrer transicoes de fases. Essas sao analogas as transi¢oes do tipo
Kosterlitz-Thouless [8] associadas & quebras de simetrias continuas, onde a fase ordenada
correspondente possui uma ordem de quase longo alcance - suas correlagoes espaciais
decaem com uma lei de poténcia. Essa questao serd considerada nas duas tltimas secoes
do primeiro capitulo. As duas abordagens apresentadas sao complementares, e ambas
remetem a outros sistemas de baixa dimensionalidade que possuem as mesmas simetrias
do sistema de faixas, os filmes de cristais liquidos esméticos. Esse sistema é composto
por moléculas anisotropicas alongadas, que interagem basicamente via volume excluido
e sao usualmente representadas por elipses ou hastes. Algumas fases encontradas nesses
sistemas estao ilustradas na figura 2.

Na primeira abordagem, apresentaremos resultados recentes de Barci e Stariolo (2007)
[10] que se utilizam de técnicas do grupo de renormalizagdo no espa¢o de momentos para

observar que o Hamiltoniano que descreve o modelo de Brazovskii, e por consequéncia o



isotropica nematica esmética
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Figura 2: Diferentes fases dos cristais liquidos bidimensionais, ilustradas pelas confi-
guracoes tipicas encontradas em simulagoes de Monte Carlo de elipses rigidas em duas
dimensoes, onde a temperatura decresce da esquerda para a direita. A fase isotropica é
desordenada, enquanto a fase nematica possui ordem orientacional apenas. A fase esmé-
tica correspondente a de temperaturas mais baixas possuindo ambas ordens translacional

e orientacional. Figura adaptada de [9].

modelo dipolar continuo, é renormalizado pelo efeito das flutuacoes sobre os momentos
caracteristicos das modulacoes. Essa renormalizacao se traduz na inclusao de interacoes
quadrupolares efetivas que possuem a mesma simetria rotacional presente nos cristais
liquidos. Uma anélise do efeito das flutuagoes orientacionais desse Hamiltoniano efetivo
leva a conclusao que o sistema sofre uma transicao do tipo Kosterlitz-Thouless de uma
fase isotropica para uma fase nemdtica, com apenas ordem orientacional das paredes de
dominio.

Na segunda abordagem, apresentada na tltima secao do primeiro capitulo, elucida-
remos o papel dos defeitos topologicos através de aproximagoes elasticas para o modelo
dipolar continuo, inicialmente desenvolvidas por Toner e Nelson (1981) [11] para cristais li-
quidos esméticos bidimensionais como uma extensao da teoria de Kosterlitz-Thouless para
transicoes de fases mediadas por defeitos. Aqui, além da estabilidade da fase nematica
com ordem orientacional de quase longo alcance, veremos como as anisotropias cristalinas
podem estabilizar a temperaturas finitas uma fase esmética, com ordem translacional de
quase longo alcance e ordem orientacional de longo alcance. Nessa parte daremos atencao
especial aos resultados experimentais para filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia
perpendicular, onde se observam efeitos de anisotropia do substrato cristalino, assim como
a estabilidade da fase esmética em temperaturas finitas [12].

No segundo capitulo introduzimos o método de simulacao utilizado para estudar as
propriedades de equilibrio do modelo dipolar continuo. A dinamica natural para esse mo-
delo fenomenologico de Landau Ginzburg é a dinamica de Langevin, que é discretizada
e integrada numericamente para estudar o efeito de temperatura sobre o estado funda-

mental de faixas. Apos delinearmos algumas tecnicidades das simulacoes através de uma



andlise do estado fundamental, apresentaremos resultados das simulacoes em altas tem-
peraturas em que obtemos uma dependéncia da largura das faixas com a temperatura,
comparando essa dependéncia com as observadas nos experimentos de filmes magnéticos
ultrafinos com anisotropia perpendicular. Por fim, apresentaremos o principal resultado
desta tese, em que obtivemos, por meio de simulacoes de Langevin em equilibrio térmico,
resultados apontando para a estabilidade de uma fase neméatica com ordem orientacional
apenas para temperaturas proximas a transicao para a fase isotropica. Nas conclusoes
faremos um apanhado geral dos resultados obtidos nas simulacoes, comparando-os com os
experimentos e as andlises tedricas apresentados no primeiro capitulo. Uma copia da pu-
blicacao de Nicolao e Stariolo (2007) [13], que incorpora parte dos resultados apresentados

aqui, esta colocada no apéndice.



Capitulo 1

Filmes magnéticos ultrafinos com

anisotropia perpendicular

Nesse capitulo, serao apresentadas algumas propriedades gerais dos filmes magnéticos
ultrafinos com anisotropia perpendicular e alguns modelos relevantes para esse traba-
lho. Trata-se de um filme magnético no limite ultrafino (de espessura entre uma e dez
monocamadas) de metal sobre metal, com forte anisotropia perpendicular, podendo ter
composicoes em multicamadas de pequena espessura, e que exibe padroes espaciais de
magnetizagao, como faixas e bolhas. Apresentamos no que se segue algumas caracteris-
ticas importantes do sistema experimental, seguido de uma breve descricao microscopica
do problema magnético, quando seréd introduzido o modelo utilizado nesse trabalho para
estudar as fases moduladas dos filmes ultrafinos com forte anisotropia perpendicular: um
Hamiltoniano efetivo de Landau-Ginzburg com interagoes competitivas. Propriedades fi-
sicas pertinentes para a introducao ao problema da ordem dos dominios magnéticos nesse
sistema serao entao ilustradas em uma sequéncia de aproximacoes para o Hamiltoniano
efetivo: a solu¢do em campo médio, a solugdo em campo médio auto-consistente (aproxi-
magao de Hartree), a solugdo em campo médio auto-consistente do Hamiltoniano efetivo
renormalizado por um termo de interacao quadrupolar, e por fim as aproximacoes elasticas

para o modelo.

1.1 Sistema experimental e modelo microscopico

Filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia perpendicular sao sistemas epitaxiais apa-
rentemente simples e fornecem uma fenomenologia rica e complexa, com uma intrincada
interacao entre a estrutura do filme e as propriedades magnéticas das camadas individu-

ais dos filmes. O estudo das propriedades magnéticas em filmes ultrafinos comecou no



inicio dos anos 70 com o desenvolvimento de técnicas de deposicao por epitaxia por feixe
molecular. Desde entao, houve consideravel desenvolvimento de pesquisas, possibilitando
intmeras aplicagoes tecnologicas [14|. Dependendo da sintonia fina entre seus ingredi-
entes, as aplicacoes tecnoldgicas vao desde valvulas de spin e estruturas multicamadas
direcionadas a sensores e dispositivos baseados em magnetorresisténcia gigante, até o de-
senvolvimento de novas midias de armazenamento 2], que tém particular relagdo com este
estudo. No ambito de filmes magnéticos, cabe ressaltar, parte da fenomenologia basica
de formacao de padroes de magnetizacao alternada nos filmes ultrafinos com anisotropia
perpendicular ja foram estudadas em filmes e placas de maior espessura [1]|, em especial
no desenvolvimento de memorias de bolhas magnéticas, que tiveram seu apice de uso tec-
nologico nos anos 70. Dentre esses sistemas, os mais estudados sao os filmes magnéticos
de Granada [15,16], em especial camadas monocristalinas de Granadas ferrimagnéticas
crescidas em substrato de Granada de Galio e Gadolinio (Gd3Ga;0O12), com espessuras
da ordem de 10 um. No entanto, o interesse particular desta tese é em filmes magnéticos
ultrafinos com forte anisotropia perpendicular que formam padroes de magnetizacao para
fora do plano do filme, e que tiveram crescente investigacao teorica e experimental a partir
do fim dos anos 80. Este é o caso dos filmes de metais sobre substratos de metais, como
Fe sobre Cu e Co sobre Au [17], com espessuras variando de 1 a 10 monocamadas (1-10
ML).

Os dominios magnéticos nesses sistemas podem ser visualizados através de técnicas de
microscopia eletronica, como a microscopia eletronica de varredura com anélise de po-
larizacao (SEMPA) e a microscopia eletronica de fotoemissao (PEEM). Os padroes de
magnetizagao observados apontam para fora do plano do filme e sao constituidos de fai-
xas (bolhas no caso de um campo externo aplicado perpendicularmente ao filme), com
diferentes simetrias, dependendo da temperatura/espessura do filme (como vamos ver,
a temperatura e a espessura do filme desempenham papéis semelhantes nas estruturas
magnéticas). Além disso, observa-se que esses padroes surgem abaixo de uma regiao de
altas temperaturas/espessuras onde a magnetiza¢ao aponta paralelamente ao plano. Um
exemplo de uma observacao experimental pode ser visualizado na Fig. 1.1. Para enten-
der os mecanismos por tras desses fendomenos de formacao de padrao e reorientacao dos
momentos magnéticos, assim como a dependéncia com a temperatura/espessura, vamos
analisar qualitativamente um modelo classico minimo constituido por variaveis de spin de

Heisenberg.

Modelo Microscépico

A magnetizacao dentro de cada dominio é devida ao acoplamento ferromagnético de
troca (He,) que tende a alinhar momentos magnéticos vizinhos. A existéncia dos domi-
nios ¢ devida a energia dipolar (Hg;,), por isso também chamada energia "desmagneti-

zante" (ou "magnetostatica" por ser, a rigor, a verdadeira interagdo magnética entre spins,
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Figura 1.1: Imagem dos dominios de magnetizacdo em um filme de Fe(2.7 ML)/Ni(5.4
ML)/Cu(001), feitas através de um microscopio eletronico de fotoemissao (PEEM). A
espessura, que desempenha um papel de temperatura efetiva em filmes ultrafinos com
anisotropia perpendicular, cresce da esquerda para a direita. Os dominios de magneti-
zacao em forma de faixas apontam na direcao perpendicular ao filme, onde o contraste
entre branco e preto nas imagens corresponde a dominios com magnetizacao perpendi-
cular oposta, e surgem na regiao de baixas espessuras (esquerda). Nesse caso, a largura
da faixa foi medida e decresce exponencialmente com a espessura. Para espessuras gran-
des (direita) a magnetizagdo passa a apontar paralelamente ao plano do filme. Figura
adaptada de [18].

ou também "de anisotropia da forma'" por sua minimizacao geralmente depender forte-
mente da forma da amostra). Finalmente, dominios sdo magnetizados em uma diregao
preferencial ditada pela energia de anisotropia de superficie (H,,). As escalas de energia
tipicas para filmes ultrafinos com anisotropia perpendicular de metais sobre metais é de
Her =~ 300K, Haip ~ 2K [14] e Hep =~ 20K [19,20].

Assim, a estrutura magnética do sistema depende da minimizacao da energia total:
H =Hez + Haip + Han- (1.1)

Sendo assim, uma forma genérica para o hamiltoniano (1.1) em duas dimensoes (uma
monocamada) é feita tomando os momentos magnéticos como spins de Heisenberg de

modulo unitario. Entao, o primeiro termo

Hep = %/dz»(v S)2, (1.2)



é a interacao de troca de Heisenberg na aproximacao continua, que favorece o alinhamento

paralelo de spins vizinhos. O segundo termo
Haip = Ml + Hagy (1.3)

¢ a energia dipolar, que pode ser dividida na parte rotacionalmente invariante

Q dzd?d = -
HY = = [ 8@ S(@), (1.4)

8r ) |&— 2
e na parte anisotropica

@  3Q [ dEdF

= "5 | Fomp

H (S(@) - 9)(S(@) - v), (1.5)
onde 7 = (¥ — @) /|% — 7’| ¢ um vetor unitario ligando os dois spins e Q o< g*u% > 0 é
a constante que fornece a intensidade da energia dipolar, onde g é o fator giromagnético
e up o magneton de Bohr. O termo Hg; ¢ o acoplamento antiferromagnético de longo
alcance, enquanto que Hfﬁ; é uma anisotropia que favorece orientacoes paralelas ao plano.

O terceiro termo,
K
Han = =% /d:E S2(2), (1.6)

é a energia anisotropica superficial, onde a constante K é positiva, favorecendo a formacao
de dominios com magnetizacao para fora do plano. Através deste modelo pode-se observar

dois tipos de competicoes entre as interacgoes:

1. a que assegura a orientacao da magnetizacao para fora do plano a baixas temperatu-
ras/espessuras é a competigao entre a anisotropia de superficie e a parte anisotropica
da interacao dipolar. Dessa competicao resulta uma transicao de reorientacao de
spins (TRS): acima da temperatura/espessura de transi¢do, o momento magnético
é confinado ao plano da rede (e se torna equivalente a um modelo XY); abaixo
dessa temperatura/espessura a componente perpendicular do momento magnético
é finita;

2. abaixo da TRS, a interacdo de troca (ferromagnética, forte e de curto alcance) é
frustrada pela parte isotropica da interagao dipolar (antiferromagnética, fraca e de
longo alcance), o que leva a formacao de padroes de faixas com magnetizagao para

fora do plano. Esse é o regime de interesse dos estudos apresentados nesta tese.

Através desse modelo podemos ilustrar em termos gerais o comportamento da magneti-
zacao em filmes magnéticos com forte anisotropia perpendicular. A seguir vamos discutir
algumas de suas propriedades, revisando resultados tedricos e experimentais a fim de

caracterizar a fenomenologia bésica desse sistema.
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1. Transicao de reorientacao dos spins

Experimentalmente, o diagrama das diferentes fases magnéticas pode ser "visitado" va-
riando a temperatura e/ou a espessura do filme. Considerando a varia¢ao dos parametros
J,K e ) com a espessura D do filme, em temperatura 7' constante, podemos fazer as
seguintes consideracoes: como os spins na direcao vertical podem ser vistos como estri-
tamente ligados, a interacao de troca deve ser magnificada por um fator D. A interacao
dipolar recebe contribuicao da interacao entre dois blocos de spins separados a uma dis-
tancia muito maior que a espessura do filme e deve escalar com o quadrado da espessura.
No que concerne a passagem entre um estado de magnetizacao no plano para um fora do
plano, a TRS ocorre quando a parte anisotropica da interagao dipolar tem a mesma mag-
nitude da anisotropia perpendicular, que se mantém constante com a espessura devido a
sua natureza de superficie [18,21,22].

O mesmo fenéomeno de reorientacao pode ser observado diminuindo a temperatura
partindo de um estado paralelo ao plano, tal que os parametros (J, 2, K) sejam fortalecidos
pela reducao das flutuagoes térmicas - essa dependéncia pode ser obtida por uma andalise
de grupo de renormalizacao [23]. A TRS é o resultado de uma dependéncia mais forte
com a temperatura da anisotropia perpendicular em relagao ao acoplamento dipolar, assim
que Q(T) > K(T) acima da TRS e K(T') > Q(T') abaixo da temperatura de TRS. Cabe
lembrar que para filmes ultrafinos com anisotropia perpendicular, & temperatura zero
K(0) > ©(0).

Os dominios magnéticos estudados aqui sdo esperados a temperaturas (espessuras)
menores que a da transicao de reorientacao. A natureza dessa transicao é sensivel & es-
trutura desses dominios - que dependem por sua vez do estado fundamental e do efeito
das flutuagoes térmicas sobre ele [24]. Um diagrama de fases deste modelo de Heisenberg
foi construido via simulag¢oes de Monte Carlo por Carubelli e colaboradores (2008) [22] e

pode ser visualizado na figura 1.2.

2. Fases moduladas e o estado fundamental

Como mencionado anteriormente, a anisotropia superficial forca a magnetizacao a
estar orientada ao longo da direcao perpendicular ao plano do filme, para temperatu-
ras/espessuras suficientemente baixas, abaixo da TRS. Nesse caso, uma configuragao de
magnetiza¢do uniforme resulta em um valor grande para a energia dipolar (1.3). Essa
energia ¢ reduzida quando esse estado é quebrado em dominios de magnetizacao oposta,
formando um padrao de faixas. No entanto, a insercao de dominios de magnetizagao
oposta eleva a largura e, portanto, a energia das paredes de dominio (principalmente de-
vido ao fato de que, nas paredes de dominio, spins vizinhos nao sao paralelos resultando

num acréscimo da energia de troca). Esse balanco energético entre a energia de troca e

11



3 L] I L] I L] I L] I
[ , .
2.5 Paramagnético . 7
o ®
[
2F . -
° Ferromagneto planar
[
T 1.5F e 4
'}
| SRR > -
°
.
0.5F J_Faixas ° N
i L |
. I . I P . I
(5)_]2 0.14 0.16 1M 0.18 0.2

Figura 1.2: Diagrama de fases de temperatura versus o inverso da anisotropia superficial
(n = K/Q), para um valor especifico da for¢a relativa entre as interagoes de troca e dipolar
(J/2 = 3). Os dominios de faixas com magnetizac¢ao perpendicular ao plano estudados
aqui sao observados no regime de baixas temperaturas e forte anisotropia superficial,
sendo que os resultados apresentados nesta tese equivalem ao limite n — oo, onde nao
observamos uma TRS. Figura adaptada de [22].

a dipolar é satisfeito otimizando a largura do dominio de faixa L, que depende essenci-
almente da razao entre J e €1, levando ao estado fundamental do sistema: o estado de
faixas, que sao dominios paralelos onde a magnetizacao para fora do

plano alterna entre positiva e negativa. Para o caso em que a largura das —

faixas L é muito maior que a espessura do filme D (que é o caso de filmes

ultrafinos com anisotropia perpendicular), Yafet e Gyorgy (1988) [21] 2’
determinaram que, para anisotropias perpendiculares acima de um valor ‘f\;
critico, o estado fundamental é o estado de faixas separadas por paredes _‘S

de Bloch. Estas sao paredes onde o momento magnético faz uma rotagao

paralela & dire¢ao dos dominios de faixas (ver Fig. 1.3).

Experimentalmente, motivados pelo trabalho seminal de Yafet e
Gyorgy (1988), esse estado de faixas abaixo da transigao de reorientacao Figura 1.3: Pa-
foi apontado por Pappas, Kéimper e Hopster (1990) [25] e confirmado por rede de Bloch.
Allenspach e Bischof (1992) [26] em filmes de Fe com estrutura f.c.c. (ci-
bica de face centrada) sobre Cu(100).

Considerando o limite de alta anisotropia superficial (K — o) e variaveis de Ising,
Czech e Villain (1989) [27| argumentaram que a configuracdo de dominios de xadrez
teria energia mais baixa que a de faixas. Essa controvérsia foi resolvida por Kaplan e

Gehring (1993) [28] e Maclsaac e colaboradores (1995) [29] que compararam as energias de
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possiveis candidatos ao estado fundamental e concluiram a favor do padrao de faixas. Mais
recentemente, ainda no caso Ising, o estado fundamental de faixas foi demonstrado ser o
correto em bases matematicamente rigorosas por Giuliani, Lebowitz e Lieb (2006) [30].

Cabe ressaltar que em ambos casos, Ising e Heisenberg, a largura L das faixas a tempe-
ratura zero varia exponencialmente com a intensidade da interacao dipolar em relacao a
interagao de troca L & exp(Fq,/2), onde o custo energético para uma parede de dominio
¢ Eq4, = 2J para o modelo de Ising e Fy, = 2\/m para o modelo de Heisenberg.
Uma caracteristica interessante do estado de faixas, fruto de sua origem competitiva, é
que sua largura depende da razao J/€). Pode-se esperar, portanto, que a largura dos
dominios de faixa varie com a temperatura/espessura do filme, dependendo de como as
energias dipolar e de troca sao influenciadas por esses parametros.

Experimentalmente, essa dependéncia da largura das faixas com a temperatura é na
maioria das vezes observada, com raras excegoes, embora sua forma funcional seja contro-
versa [31]. Exemplos da dependéncia da largura de modulacao com a espessura do filme

e com a temperatura podem ser vistos nas figuras Fig. 1.1 e Fig. 1.4.

T=300K 340K

Figura 1.4: Dependéncia da largura das faixas com a temperatura em um filme de Fe(2.7
ML) /Ni(5.4 ML)/Cu(001). As imagens sao de 20 um x 20 pum e foram feitas através de

um microscopio eletronico de fotoemissao (PEEM). Figura adaptada de [18|.

Fusao das faixas (stripe melting)

Como podemos notar nas figuras Fig. 1.1 e Fig. 1.4, além do efeito da tempera-
tura/espessura na largura das faixas, esses parametros modificam a maneira como as
faixas estao dispostas. Esse efeito é o tema central desta tese. Podemos entender o estado
fundamental como um arranjo paralelo de faixas. Entretanto, o efeito de temperatura
leva esse arranjo a sofrer flutuacoes de diferentes tipos, até levar as faixas a se acomo-
darem em um padrao labirintico. Os diferentes tipos de flutuagoes comportadas pelas
faixas correspondem a diferentes tipos de ordem desses dominios, com quebras de sime-
trias caracteristicas relacionadas a diferentes fases termodinamicas. Nas secOes seguintes
deste capitulo iremos descrever mais profundamente os principais aspectos envolvidos na
fusao (ou derretimento) das faixas. Por ora vamos apenas esbogar algumas caracteristicas

da estrutura de dominios de faixas e revisar os resultados experimentais no sentido de

13



como esses podem se ordenar. Para caracterizar as possiveis fases é necessario primeiro
compreender as simetrias envolvidas no problema.

Como apontado anteriormente, a competicao entre as interacoes de troca e dipolar
leva, a temperatura e campo nulos, o sistema a ter um estado fundamental de faixas.
Essa rede de paredes de dominio (ver Fig. 1.5) pode ser vista como um sdlido bidimensi-

onal caracterizado por:

e ordem orientacional - é invariante sob rotacoes de +.

e ordem translacional - é invariante nao so sob translacoes de
comprimentos de onda perpendiculares as paredes, como
também sob quaisquer translacoes paralelas as paredes.
Nesse sentido, o sistema tem simetrias tipo liquido em uma

Figura 1.5: estado fun- diregao (a paralela) e tipo solido na outra (a perpendicular).

damental de faixas. Podemos denominar essa ordem como uma ordem transla-

cional anisotropica [11].

Conhecendo os diferentes tipos de ordem do estado fundamen-
tal, duas questoes que se levantam sobre as possiveis fases do sistema é se a quebra das
simetrias se d4 na mesma temperatura ou cada qual em temperaturas distintas, e como se
dé& a quebra das simetrias, isto é, qual o mecanismo e o tipo de transicao associado. Essas
questoes serao discutidas ao longo da tese. No que diz respeito a ordem translacional,
que parece ser a ordem mais suscetivel & flutuacoes térmicas, experimentalmente foram
observadas diferentes excitacoes com respeito ao estado fundamental, como podemos ver
na Fig. 1.6. De fato, os tipos de ordem dessas faixas a temperatura zero sao um caso par-
ticular do ordenamento em duas dimensoes de um cristal unidimensional. Como apontado
por Landau e Peierls [32], flutuages térmicas destroem a ordem translacional de longo
alcance nesses sistemas, analogamente aos cristais liquidos esméticos em duas dimensoes.
Na secao 1.6 iremos mostrar que a fase de faixas em baixas temperaturas é uma fase
esmética caracterizada por duas causas essenciais para a perda da ordem translacional: a
primeira sdo deslocamentos na posi¢ao das paredes de dominio (sinuosidades ou ondula-
¢oes); a segunda é a proliferacao de defeitos topologicos chamados discorddncias, que sao
inser¢oes de faixas semi-infinitas em outras faixas (ver Fig. 1.6.A).

Embora as evidéncias sejam claras de que a baixas temperaturas a fase esmética seja
observada em filmes ultrafinos magnéticos com anisotropia perpendicular, diferentes ti-
pos de ordens e defeitos sdo observados (ver Fig. 1.6.B-E). Principalmente, a sequéncia
de fases observada entre as fases esmética e a desordenada (ver Fig. 1.7.a e Fig. 1.7.b)
ainda é controversa e carecem de caracterizagoes quantitativas. Um exemplo intrigante
é o de Portmann e colaboradores [12], que observaram uma fase reentrante a altas tem-

peraturas de menor simetria, pouco abaixo da temperatura de transicao a um estado
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Figura 1.6: Imagens de um filme de Fe fcc crescido sobre Cu(100), com espessura de
2.6 + 0.6 camadas atdomicas, feitas pela técnica de microscopia eletronica de varredura
com anélise de polarizacdo (SEMPA). A esquerda, em (A), diferentes defeitos topologicos
translacionais, as discordancias, caracteristicos da fase esmética. Em (B) um defeito
circular, do tipo alvo. Em (C), defeitos do tipo "chevron". Em (D) e (E) diferentes
estruturas de faixas a temperatura ambiente e, em detalhe, os correspondentes fatores de

estrutura. Figuras adaptadas de [33].

paramagnético (ver Fig. 1.7.c-f). Aumentando a temperatura efetiva, essa fase ordenada
surge a partir de uma fase desordenada com padroes labirinticos e portanto com maior
simetria. Sao raros os casos em que a simetria do sistema é reduzida com a temperatura,
e para tanto a simetria reduzida da fase reentrante deve ser balanceada por algum tipo
de desordem em outro aspecto tal que a entropia nao diminua com a temperatura [12].
Todavia, uma explicacao para esse fenomeno de reentrancia ainda nao foi formulada.
Ainda assim, as imagens obtidas mostram um complexo diagrama de fases moduladas
com estruturas de diferentes simetrias, onde todavia seus constituintes basicos ainda sao
faixas. Essas estruturas parecem estar em sintonia com uma vasta classe de problemas de
baixa dimensao, onde nao existe uma teoria estrita para os tipos de fases e de transicoes
presentes. O que procuramos evidenciar nesta tese é que, além da fase esmética obser-
vada experimentalmente a baixas temperaturas, é provavel que entre essa fase e a fase
labirintica ou desordenada exista uma fase intermediaria, de ordem orientacional apenas,
denominada fase nemdtica. Essa questao, assim como a existéncia da fase esmética, tam-
bém é um exemplo do problema da fusiao de solidos bidimensionais [34]: enquanto alguns
modelos evidenciam o papel dos defeitos topolégicos e predizem a ocorréncia de estados
intermediarios e transi¢coes de fase continuas, outros sugerem uma transi¢cao de primeira
ordem direta para a fase desordenada de altas temperaturas. Algumas teorias relevantes
para o caso da fusao das faixas, assim como sua aplicabilidade em filmes ultrafinos com

anisotropia perpendicular, sao revisadas nas proximas secoes, que trazem a problematica

15



Figura 1.7: a. fase esmética de baixas temperaturas, com T = 293K e espessura de
2.44 camadas atomicas (ML), apresentando diversas discordancias. Em detalhe o fator
de estrutura (espectro de poténcias de Fourier) indicando que as faixas possuem ordem
orientacional local; b. fase desordenada para a mesma temperatura, porém espessura de
1.97 ML. Em detalhe um defeito topologico orientacional das faixas e o fator de estru-
tura isotropico; c-f. transicao inversa: a temperatura efetiva aumenta de c-f, em uma
sequéncia de padrao de faixas, padrao labirintico, novamente o padrao de faixas e a fase

paramagnética. Figuras adaptadas de [12].

das fases de equilibrio e as transi¢oes de fase como o principal tema desta tese.

As excitacoes e os diferentes tipos de ordem dos dominios de faixas em filmes finos dis-
cutidos acima nao sao facilmente trataveis através do modelo microscopico de Heisenberg
introduzido nesta secao. Além disso, o problema da sequéncia das fases moduladas surge
abaixo da TRS. Nesse regime a componente dominante é a perpendicular ao plano e as
paredes de Bloch separando as faixas sdo muito mais estreitas que a largura das faixas [24].
Nesse caso um modelo uniaxial, com varidveis de Ising, passa a ser um bom candidato
para estudar as propriedades estatisticas das fases moduladas. Sendo assim, vamos nos
restringir a estudar o limite de alta anisotropia superficial, o limite de Ising, introduzindo

na proxima secao o modelo escalar no qual se fundamenta a pesquisa apresentada aqui.

1.2 Modelo dipolar continuo

Aqui introduzimos o modelo dipolar continuo, um Hamiltoniano ferromagnético com
simetria uniaxial de Landau-Ginzburg frustrado pela interacao dipolar antiferromagnética
de longo alcance. Como sera evidenciado ao longo do capitulo, esse modelo captura a
fenomenologia basica da formacao de padroes em filmes ultrafinos magnéticos abaixo da
TRS. Esse modelo nao é o Hamiltoniano microscopico propriamente dito, mas sim um
funcional efetivo, resultante da expansao em poténcias da magnetizacao ¢, que fornece a
energia do microestado ¢(x) em unidades da energia térmica T (usaremos kg = 1). Ele

pode ser escrito como a soma do Hamiltoniano de troca e a interacao dipolar na forma:
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H[(b] = Htroca [¢] + Hdipolar [¢] (17)

O Hamiltoniano de troca corresponde a versao coarse grained do modelo microscopico
de Ising:

J
Hlsing - _§;S’LSJ (18)
/[/7]

A forma funcional de sua versao coarse grained pode ser derivada pela transformacao
de Hubbard-Stratonovich [35] na fungao de particao. De acordo com a defini¢ao do co-
arse grain, como inicialmente proposta por Gibbs, essa transformacao corresponde a um
particionamento do espaco de coordenadas do sistema, em pequenas células, ou graos,
de volume pequeno porém finito e que agrupam, sob um mesmo rétulo, um conjunto de
microestados "proximos" ou semelhantes - no sentido de correspondéncia a um mesmo
macroestado. Assim a distribuicao de probabilidades dos estados do sistema é tomada
pela sua versao coarse-grained, que dentro de uma precisao finita corresponde aos mesmos
microestados. O funcional resultante é basicamente a energia livre de Landau para o fer-
romagneto, que por sua vez tem correspondéncia direta com a expansao da magnetizacao
na energia livre na aproximagao de Bragg-Williams em torno da transigao [36], mantendo
os termos minimos requeridos pela simetria para descrever a transicao. O funcional de

Landau obtido pela transformacao de Hubbard-Stratonovich é:

T
12a2

(T - Tc)
2a?

¢*(x) + 50" (%) |, (1.9)

Hywald] = [ x| 5900074

onde T, = zJ em duas dimensdes (z é o nimero de primeiros vizinhos na rede subjacente
do modelo microscopico e para o caso da rede quadrada z = 4), e a é o tamanho linear da
célula do coarse graining - que é associado a uma, frequéncia de corte ultravioleta necessaria
para convergéncia das integrais. Aqui ¢(x) é a magnetizagdo coarse grained, correspon-
dente a média térmica local de um nimero muito grande de spins de Ising situados em
uma célula centrada em x, ressaltando o carater mesoscopico do "Hamiltoniano efetivo".
O termo gradiente favorece energeticamente configuracoes de magnetizacao homogénea.

O termo dipolar tem a forma usual:

Q
Hapourl6] = 5 [ @ [ @x06)(x = % )o(x) (1.10)
onde a interacao dipolar repulsiva é:
J(x— %) = 1/jx— x|, (1.11)

em duas dimensoes, tomando uma aproximacao de ordem zero para a interacao entre
duas células magnetizadas. Essa aproximagao consiste em tomar a magnetizacao de uma
célula nao como uma distribuicao continua mas sim como pontual, sendo que a corre-

¢ao em proxima ordem decai na quinta poténcia da distancia [37]. Essa aproximagao é
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natural, dentro do espirito das classes de universalidade, j4 que estamos interessados em
comportamentos a longas distancias. Para escrever agora o Hamiltoniano completo (1.7),
& conveniente reescalar o campo ¢ — J~'/2¢, tal que o termo do gradiente seja % Sendo

assim ele pode ser escrito como:
idl =5 [ x| (Vo0 + ) + 50+ 5 [ @xom)ax-xot] (112

onde agora a constante 0 descreve a intensidade relativa entre as interagoes de troca
e dipolar e os parametros ry = (T — T.)/2a*J e u = T./12a*J* fornecem a forma do
potencial local. E importante notar que o Hamiltoniano total ¢ isotropico, isto é, as
interacoes competitivas sao invariantes frente a rotacoes espaciais. Embora aqui estejamos
denominando esse funcional como um Hamiltoniano, como de fato comumente se faz na
literatura de mecanica estatistica e fenomenos criticos, ele nao é uma funcao de variaveis
para as quais foram definidas relacoes de comutacao, etc. E justamente um "Hamiltoniano
efetivo", no sentido em que nele ja foi realizado um "trago parcial" dos graus de liberdade
microscopicos.

Na teoria classica de Landau e Ginzburg para fenomenos criticos esse funcional é a
energia livre do sistema. Foi no advento dessa teoria que Landau introduziu seu con-
ceito de parametro de ordem. Embora desconhecendo os fenomenos microscopicos, como
historicamente foi o caso do Hélio superfluido, reconheceu que esses devem ter algumas
propriedades gerais, como sua localidade no espaco de coordenadas e simetrias, e essas
propriedades governam a maior parte do comportamento caracteristico em distancias mai-
ores que as atomicas. Tradicionalmente a mecanica estatistica liga diretamente o nivel
microscopico dos nicleos e atomos (em escalas de 10712 a 107® ¢cm) com o nivel macrosco-
pico (de milimetros a metros). O parametro de ordem, como uma quantidade dinamica e
flutuante, intervém em escalas intermediarias ou mesoscopicas caracterizadas por escalas
de, por exemplo, 107% a 1072 ¢m. Do conceito de parametro de ordem de Landau, e da
teoria de Landau e Ginzburg para transi¢oes de fase, iniciou-se uma teoria sistematica de
campos efetiva na mecanica estatistica, que culminou na elaboracao da teoria do grupo
de renormalizagao e, no que concerne essa tese, de um Hamiltoniano efetivo de Landau-
Ginzburg-Wilson que conserva as propriedades criticas, como as classes de universalidade
e as quebras de simetrias, de um modelo mais microscopico [38]. Sendo assim, tomamos o
funcional de Landau-Ginzburg para a energia livre do sistema e o tratamos como a energia
para uma particular configuracao local do parametro de ordem, e, ao invés de considerar-
mos apenas a energia minima, permitimos excitagoes dessas configuracoes de acordo com
seu peso estatistico. Os estados do sistema podem ser especificados pelo campo ¢(x) e
tém energia efetiva H[¢]. A funcao de particao é entdo uma integral de caminho, uma

integral funcional, sobre todos os valores possiveis de ¢(x) em todas posi¢oes x:

7 = / Do(x)e PHIL, (1.13)
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A fungao de parti¢ao (1.13) nao pode ser calculada exatamente porque ela nao é gaussi-
ana, devido o termo quértico ¢* em (1.12). O tratamento perturbativo sistematico através
de expansoes em séries do coeficiente u do termo ¢* concerne & formulacio diagramética
da teoria do grupo de renormalizacao. Esse tipo de tratamento nao sera trabalhado aqui,
embora alguns de seus conceitos e aproximagoes relacionadas a ele serao discutidos nas
secoes 1.4 e 1.5. Na proxima secao serd discutida a aproximacao de campo médio, que
embora seja uma aproximagao muito simples para a fungao de partigao (1.13), delineia as

caracteristicas béasicas do modelo e suas particularidades frente ao modelo sem frustracao.

1.3 Campo médio

Nesta secao investigamos a aproximagao mais crua para o modelo, que consiste em
fazer uma aproximacao de ponto de sela, tomando apenas a contribuicao dominante do
estado de menor energia (¢y) no computo da integral de caminho na funcao de partigao
(1.13):

Z =e P&l L F = _TInZ = Hp, (1.14)

recaindo na energia livre de Landau. Uma anéalise semelhante & apresentada aqui, embora
para filmes de espessura muito maior que a largura das faixas, foi feita por Garel e
Doniach (1982) [39] e Sornette (1987) [40] utilizando a mesma abordagem de Landau
para o campo médio. Antes de seguirmos adiante para minimizar F', é conveniente definir

as transformadas de Fourier do campo ¢:
1 ik.x
o(x) = — D oK™ (1.15)
Kk

p(k) = / d*x p(x)e "X, (1.16)

assumindo que o sistema est4 contido numa area L? com condicoes de contorno periddicas,
tal que os vetores de onda assumem valores k; = 27n;/L, com ¢ = 1,2 sendo as compo-
nentes cartesianas e n; = 0,+£1,+2,.... Sendo assim, a representacao do Hamiltoniano

(1.12) no espago de momentos é:

- f > ARORG(k) + 75 Y dlki)olke)o(ks)d(—ki — ke — ky), (1.17)

k ki,ka k3

HIg]

em que a competicao entre as intera¢oes estd unicamente expressa pela fungao A(k), o

espectro de flutuacoes:

J (k)
5 )

e J(k) é a tranformada de Fourier da interagao dipolar. Essa func¢ao, em série de poténcias

A(k) =79+ k> + (1.18)

até segunda ordem em k tem a forma J(k) ~ J(0) — 27wk + ar?k?, onde a é a constante de
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rede e J(0) ~ 9.05/a para condigoes de contorno periddicas e J(0) = 27 /a para condi¢oes
de contorno livres, caracterizando o carater de longo alcance da interacao. Podemos

reescrever o espectro de flutuagoes como:
A(k) = 1o+ Ag + (k — k)7, (1.19)

onde k,, = w/§ e Ay = J(0) k,,/7T—k?,, considerando por simplicidade apenas dependéncia
linear em £ na interacao dipolar. Aqui fica evidente que a competicao introduz um novo
comprimento caracteristico que depende da intensidade relativa entre as interagoes (ver
figura 1.8).

K2
AK) '

SN (3T
Km ‘

Figura 1.8: Ilustracao do espectro de flutuagoes A(k) (graficado em linha sélida) com um
minimo em um vetor de ondas k,, diferente de zero, como resultado da competicao entre

as interagoes de curto k2 e longo alcance J(k)/d (em linhas tracejadas).

Com a representacao do Hamiltoniano no espago de Fourier, podemos procurar pela

solucao ¢y que minimiza a energia livre de Landau:

5H[¢] _ — 2 X r X u 3X 1 2X/ X/ X_XI
g =0 =~V + o) +us'60 + 5 [ o) I(x—x]). (120
ou no espaco de Fourier:
oH[g] u
so—k) 0~ ARek) + 77 Z 6 (k1) (ka)p(k — ki — k). (1.21)

Encontrar uma solucao para as equacoes acima nao é uma tarefa facil. O que fazemos é
propor uma forma da solucao, que esperamos ser periddica no espaco com um comprimento
de modulacao caracteristico:

do(x) = mgcos(ko - x) (1.22)

L2
po(k) = m07(5k,k0+5k,—k0), (1.23)

caracterizando uma fase modulada. Substituindo na equagao (1.21), chegamos nas solu-

coes para a amplitude:
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{ 0 para A(kg) >0
moy =

+1/—5-A(ko)  para A(ky) < 0. (1.24)

O vetor de onda caracteristico é determinado pela minimizagao da energia livre com
respeito a ky. Podemos escrever a energia livre em qualquer de seus pontos extremos

através das equagoes (1.17) e (1.21) como:

Hlg = 113 30 ARI6( (1.25)

substituindo a solugao ¢ (1.23) com amplitude my dada pela equacao (1.24) nessa ex-

pressao obtemos

Hido] _ ~ A(ko)
L? 6u
Minimizando essa expressao com respeito a kg, obtemos que o vetor caracteristico da

. (1.26)

modulac¢ao corresponde ao minimo do espectro de flutuagoes:
ko = k. (1.27)

Uma caracteristica notavel dessa solucao, embora ilustre muito bem como as interacoes
competitivas ocasionam a fase modulada, é que o vetor de onda caracteristico nao depende
da temperatura. Isto porque supomos uma solucao modo tinico para o minimo de energia
livre do sistema. Essa aproximacao deve ser boa na vizinhanca da transicao entre o estado
desordenado e a fase modulada, ji que a transi¢do acontece quando A(k,,) troca de sinal
e como o minimo do espectro de flutuacoes é em £k,,, esse modo deve ser o primeiro a
se tornar estavel. Para temperaturas abaixo da transicao devemos incluir a contribuicao
de harmonicos impares [41,42] para obter uma dependéncia da largura da faixa com a
temperatura. Esse caso serd analisado ao final desta secao.

Inserindo a solu¢do modo tnico ¢y da equagao (1.23) na energia livre (1.17) obtemos

a mesma forma funcional da energia livre do ferromagneto:

2 1 , 3u
T2 H1b0l = 5 A(ko)mg + T=ma, (1.28)

levando a tradicional forma de pogo duplo abaixo da temperatura de transicao (ver
Fig. 1.9). A temperatura de transi¢do sofre um pequeno ajuste devido a presenca da
interagao dipolar, e é dada pela condi¢ao A(kg, T,) = 0, substituindo os valores da forga
da interacao dipolar e de troca nos parametros o e §, o que leva a um pequeno acréscimo
a temperatura de Curie:

2 oS

Tyo = T. + 24> J(0)Q — 2a°7 VR (1.29)

Sendo assim, a abordagem de campo médio prevé uma transi¢ao de segunda ordem entre

a fase desordenada e a fase modulada, tal qual a observada na aproximacgao de campo
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T>Tk0 T:TKO T<Tk0

Figura 1.9: Tlustragao do perfil da energia livre F (1.39) em fun¢do da amplitude mg do
parametro de ordem, com a diminuicao da temperatura do sistema através da temperatura

de transicao da fase modulada Ty, .

médio do modelo ¢* sem a interacao dipolar. A seguir analisaremos como o vetor carac-
teristico kg é modificado pela inclusao de um harmonico impar na solugao de modo tnico.
Esse tratamento nao modifica a natureza da transicao, entretanto permite observar a de-
pendéncia da largura dos dominios de faixas com a temperatura proximo a temperatura

de Curie.

Solugao modulada com um harmoénico impar

Supondo ainda que estamos na vizinhanca da temperatura de Curie, vamos analisar o

caso da inclusao do terceiro harmonico na solugao de modo tinico:

¢o(x) = mgcos(ko - x)+ my cos(3kg - x), (1.30)
L? L?
Po(k) = mo— (kg + Ohc—ico) + 1117 (Ohcaico + O3k )- (1.31)

O terceiro harmonico deve ser o primeiro modo a contribuir para a solucao de faixas,
j& que harmonicos pares podem ser descartados ao requerer que a solucao de faixas deva
ser periddica, ou seja, que a magnetizacio separada por uma distancia 7/kg deve diferir
apenas por um fator —1. Substituindo a solucao com a inclusao do terceiro harmoénico
(1.31) na equagao de estado (1.21) chegamos a um sistema de duas equagoes, uma para

k = k( e outra para k = 3kg:

4
—3—um0A(k0) = my +mimy + 2mem] (1.32)
4 _ .3 2 3
miA(3ky) = mg+ 6mgmy + 3my. (1.33)
u
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A solucao para a primeira equacao, além da solucao paramagnética é:

. mq 16A<l€0)
mo =~ <1i\/—7— Sz | (1.34)

onde faremos uma aproximacao razoavel para a relacao entre as amplitudes. Ja que

estamos trabalhando na vizinhanca da transicao, o modo principal deve ter uma ampli-
tude muito maior que seu harmonico: mg > my, 0 que na expressao anterior se traduz

aproximadamente em:

2A(ko) 9
_ 1.35
S > i (1.35)
e leva a reescrever a solucao para a amplitude do modo principal como
4A(]{Z0) my
~ 4/ — - —. 1.

Desprezando termos de ordem mais altas em m;/mg na equacao (1.33), obtemos que a

amplitude do terceiro harmonico deve ser aproximadamente:

Ak [ 4A(K)

~ 3A(3ko) 3u (1.37)

e entdo obtemos na expressao para a amplitude mg (1.36) a mesma solugao de modo tnico

(1.24), porém com uma pequena corregao:

.- ]

mo =~

(1.38)

onde a condi¢ao para a aproximacgao mg > m; basicamente se traduz na relacao entre os
espectros de flutuagdo A(ky) < 3A(3ky). Para procurar pelo vetor de onda caracteristico
ko que minimiza a energia do sistema, substituimos a solugao (1.31) na forma da energia

livre em um minimo (1.25) para obtermos:

HIg) = = (maA (k) + miABK)) = — - 4%(ko) {1 - %] S (39)

onde desconsideramos as corregoes de ordem O(A?(kq)/A?(3ky)). Derivando essa expres-
sao em relagao a kg e desconsiderando as solugoes para as quais a energia do sistema tem
um maximo em H = 0, que correspondem as solu¢oes de A(ky) = 0, obtemos a seguinte
expressao para o vetor de onda caracteristico:
0A(ko)
Ok

A%(ko) DA(3ky) _

[3A(3ko) — A(ko)] + Ak Ok

(1.40)

Para solucionar essa equacao faremos uma série de suposicoes razoaveis. A primeira é
supor uma forma mais geral para o espectro de flutuacoes em uma aproximacao parabolica,

assim como a expressio analisada anteriormente na equacgao (1.19), dada por:
A(k‘) =179+ CI,Q(]{J — ]{Jm)z (].4:].)
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1 dA(k)
27 dk lk=ky,
(1.40) obtemos uma equagao de ordem quintupla para ko. A fim de simplificarmos essa

onde ay = . Ao substituirmos essa forma do espectro de flutuagoes na equacao
expressao, dentro do espirito da aproximacao para a vizinhanca da transicao, supomos
que o vetor de onda caracteristico é levemente modificado do valor em campo médio no

caso modo tnico dado pela equagao (1.27) por uma corre¢ao pequena dada por:
ko = k,, — €. (1.42)

Os passos que se seguem foram obtidos utilizando as facilidades do aplicativo de dlgebra
computacional Maple. Substituindo a forma de A(k) dada pela equacao (1.41) na equagao
para kg (1.40) obtemos uma equacao de quinta ordem para kq. Podemos ainda usar a forma
dada pela equacao (1.42) e expandir essa equagao em séries de poténcia de e. Mantendo
essa expansao em primeira ordem em ¢, obtemos uma equacgao linear para € cuja solucao
depende dos parametros rg, k., e as. O resultado obtido é ainda muito complicado, mas
pode ser simplificado supondo a proximidade a transicao, tal que expandimos a expressao
para € em séries de poténcias de ry e obtivemos:

i
Gazks

ko = ki — (1.43)

A validade para a expansao em séries de poténcias de ro na solucao para ¢, fazendo
uma comparagao com o termo seguinte da expansao, ¢ de que —ry <K gkfnag. Para fins
de validar essa aproximacao para €, podemos comparar essa condi¢ao com a aproximacao
inicial my > my, ou equivalentemente A(ky) < 3A(3ky). Substituindo as expressoes
(1.41) e (1.43) nessa condigao obtemos —ry < 3kZas, isto é, a aproximagao para € esta
em acordo com nossa aproximacao mg > my. Nesse nivel de aproximacao a temperatura
de transicao T}y, nao sofre alteragoes pela inclusao do terceiro harmonico.

Esse resultado em campo médio, que prediz uma dependéncia quadratica do vetor de
onda caracteristico com a temperatura, foi observado com boa precisao em filmes mag-
néticos ultrafinos com anisotropia perpendicular de Fe sobre Cu(100) por Portmann e
colaboradores (2006) [43]. No entanto, outros resultados experimentais sugerem um ce-
nario controverso para a dependéncia de kg com a temperatura [31]. Por exemplo, Won e
colaboradores (2005) [18] observaram em filmes de Fe sobre Ni sobre Cu(001) uma depen-
déncia exponencial do comprimento de modulacao tanto com a temperatura, como com a
espessura do filme. Esse resultado estd em acordo com a dependéncia exponencial da lar-
gura das faixas no estado fundamental e em como as constantes de interagao (J, K e Q no
caso do modelo de Heisenberg) sio renormalizadas pelo efeito da temperatura/espessura
(ver se¢ao 1.1). No proximo capitulo apresentaremos resultados que corroboram a depen-
déncia quadratica do vetor de onda ky com a temperatura obtida pela aproximacao em
campo médio (1.43).

A aproximacao de campo médio claramente despreza as flutuacoes do parametro de

ordem 0¢ = ¢ — (¢) ao tomar apenas o valor médio para computar a fungao de partigao.
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Por exemplo, no modelo ¢* (sem interacoes competitivas), pode-se usar as técnicas do
grupo de renormalizagao para mostrar que a transi¢ao continua sendo de segunda ordem,
porém os expoentes criticos que a caracterizam sofrem alteracoes em relagao aos valores
obtidos por campo médio, quando a dimensao do sistema é menor do que quatro. Para
o caso da inclusao da interagao dipolar, o espectro de flutuagoes em (1.19) é bastante
diferente do modelo ¢*. Enquanto nesse tltimo as excitacoes de mais baixa energia se
dao em torno do ponto k£ = 0, com a inclusao da interacao dipolar essas excitacoes se dao
em torno do circulo |k| = k,, (ver Fig. 1.10). Assim, ha relativamente mais modos de
excitacao no modelo dipolar continuo, sugerindo que as flutuacoes devem ter um papel
muito mais draméatico do que no modelo ¢*. Nas duas proximas secoes vamos elucidar o
papel das flutuacoes, principalmente em como seu efeito pode levar & inclusao de diferentes
termos efetivos na energia livre de Landau e como esses modificam o carater da transicao

de segunda ordem.

AK) |

Figura 1.10: Ilustracao do espectro de flutuacdes em duas dimensoes. Essa funcao é
isotropica e a superficie de minima energia é o circulo |k| = k,, em duas dimensdes,

graficada no plano k,k,.

1.4 Campo médio autoconsistente

Como um primeiro passo para incluir flutuacoes ao estudo de campo médio, pode-se
usar a aproximacao de campo auto-consistente, conhecida também por aproximacao de
Hartee, que consiste em tomar uma forma gaussiana do hamiltoniano (1.7) substituindo

um fator ¢2 do termo ¢* pela sua média (¢?) e determinando-a autoconsistentemente. Essa

25



aproximagao foi usada por Brazovskii (1975) [6] para Hamiltonianos escalares e vetoriais
em d dimensoes com um espectro de flutuacoes idéntico ao obtido expandindo em série
de poténcias de k a interagao dipolar (1.19,1.41). O resultado obtido foi uma transi¢ao de
primeira ordem entre uma fase desordenada e uma fase modulada, ao contrario do previsto
em campo médio - e por isso também recebeu a denominacao de transicao de primeira
ordem induzida por flutuacoes. Por esse ter sido um trabalho pioneiro ao analisar o
impactante papel das flutuacoes térmicas em funcionais de Landau-Ginzburg-Wilson com
o espectro de flutuacoes apresentando um minimo em um vetor de onda diferente de zero,
e dado o grande espectro de aplicabilidade desses modelos a problemas que apresentam
fases moduladas, muitas vezes esses modelos sao referenciados como pertencentes a classe
de universalidade de Brazovskii.

A aproximacdo de Hartree consiste basicamente em contrair o termo ¢* no Hamilto-
niano (1.12) ao produto (¢?) ¢?, tornando-o gaussiano e portanto a fun¢ao de parti¢ao
pode ser integrada. Entao a fungao de correla¢ao de dois pontos (onde o termo diago-
nal (¢*(x)) foi substituido no termo quartico) é determinada autoconsistentemente [36].
Comparando-a com as expansoes perturbativas diagramaticas usualmente empregadas em
sistemas quanticos de muitos corpos, ela é andloga ao método RPA (random phase ap-
proxzimation). O resultado da aproximagao de Hartree foi analisado mais recentemente
para o modelo de Brazovskii por Hohenberg e Swift (1995) [44]. Eles mostraram que a
diferenca da energia livre entre a solugdo desordenada (¢(x)) = 0 e a solugdo modulada
(p(x)) = mg cos(k,, - x) proxima & transi¢ao de primeira ordem pode ser expandida em

séries de poténcias da amplitude:

1
OF =rpmi + ZuRmé + %meg, (1.44)

onde os parametros rgp,up e wgr sao renormalizados pelas flutuacoes do parametro de
ordem, e ri é determinado autoconsistentemente na aproximacao de Hartree. Essa forma
da energia livre de Landau, diferentemente da obtida em campo médio (1.39), se traduz
em uma transicao de primeira ordem. Outro resultado marcante dessa aproximacao é que
a fase desordenada é metaestavel para toda temperatura finita abaixo da transicao.
Uma questao pertinente acerca do método autoconsistente é seu limite de aplicabi-
lidade. Como discutido por Brazovskii, ele deve ser valido para magnitudes do termo

1/6 < 1. Ja Hohenberg e Swift obtém, como uma condicdo para a

quéartico interagente u
aproximacio se manter autoconsistente, que u'/1® < 1, isto &, que a constante de aco-
plamento u deve ser muitissimo pequena. A aplicabilidade dessa aproximacao em duas
dimensodes é contestavel [45], pois sugere que a transicao se da entre uma fase desorde-
nada diretamente a uma fase moduladada com ordem orientacional de longo alcance a
temperaturas finitas. Nesse caso a quebra da simetria orientacional continua é proibida
em duas dimensoes nos mesmos moldes do teorema de Mermim-Wagner [7, 46|, em que

as flutuacoes térmicas podem destruir a ordem de longo alcance a qualquer temperatura
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finita. De fato, como apontado por Brazovskii, o modelo em trés dimensoes estd na sua
dimensao critica inferior, com as flutuac¢oes da solu¢do modulada (cos(kox)) divergindo
logaritmicamente com o tamanho do sistema. Ja Swift e Hohenberg (1977) [47] mostra-
ram que a situacao no caso de duas dimensoes é mais delicada, onde as flutuagoes dessa
solucao divergem linearmente com o tamanho do sistema. Esse cenério sugere uma natu-
reza diferente para a solucao de baixas temperaturas, que serd discutida no contexto do
grupo de renormalizacao na proxima secao e no ambito de aproximacoes elésticas para o
Hamiltoniano na secao 1.6.

E importante ressaltar que outras aproximacdes perturbativas foram empregadas na
analise do modelo de Brazovskii usando métodos do grupo de renormalizacao (GR) no
espaco de momentos. A forma particular do espectro de flutuagoes ilustrado na Fig. (1.10)
torna problemaética a aplicabilidade dos métodos do GR a essa classe de problemas. En-
tretanto, novas técnicas desenvolvidas para estudar sistemas fermionicos de muitos cor-
pos [48] (onde as excitagoes de mais baixa energia também ocorrem numa superficie do
espaco de momentos - a superficie de Fermi) foram empregadas no contexto da classe de
Brazovskii [44,49]. Nao vamos entrar nos méritos dessa discussao aqui, mas vamos apenas
apontar que os resultados obtidos sao satisfatoriamente proximos ao método de Hartree
autoconsistente, principalmente no que diz respeito a relevancia do termo ¢° no funcional
efetivo renormalizado, em acordo com energia livre de campo médio (1.44). Nesse mesmo
contexto, em um resultado recente empregando as mesmas idéias do GR, Barci e Stariolo
(2007) [10] mostraram que o processo de renormalizacao em duas dimensoes leva a um
Hamiltoniano efetivo com a inclusao de um acoplamento quartico com simetria quadru-
polar, que modifica o tipo de transicao e a natureza da fase de baixas temperaturas. Essa

questao serd aprofundada na proxima secao.

1.5 Hamiltoniano efetivo e a fase nematica

Numa visao bastante simples, a teoria do grupo de renormalizagao consiste na trans-
formacao envolvendo a dilui¢ao ou decimacao de graus de liberdade (um coarse grain),
acoplada com uma mudanca nas escalas de comprimento. Essa transformagcao feita recur-
sivamente leva a relacoes de recorréncia para os parametros que caracterizam os diferentes
potenciais do Hamiltoniano (por exemplo 7 e u no modelo ¢?), que convergem para valores
(rr,ug) caracterizando a classe de universalidade da transicao de fase estudada. Sendo
assim, o final desse processo de renormalizacao leva a um funcional efetivo para a energia
do problema - uma versao coarse grained do funcional original. No caso, se um parametro
caracterizando um potencial converge para um valor finito, esse potencial é dito relevante.
Por outro lado, se converge a zero é denominado irrelevante, ja que ele nao altera a classe

de universalidade do problema [36].
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Por exemplo, no modelo ¢* abaixo da dimensdo critica superior, podemos supor que
parametro do potencial quartico é nao local na forma u(ky, ko, k3, ky) =~ 1y + usk?, onde
k? representa qualquer combinacdo quadratica dos vetores ki, ko, ks, k. Essa forma é
permitida pelas simetrias da interacao ferromagnética. O resultado da aplicacao do GR
para esse caso é que ug corresponde a um potencial relevante, enquanto uy converge a
zero e portanto é irrelevante. Isto é, a expansido no termo gaussiano r(k) = ro + ck? é
suficiente para descrever corretamente a transicao do ferromagneto uniaxial.

O caso ilustrado no exemplo acima pode ser dife-
rente no caso do Hamiltoninano de Brazovskii em duas
Ko dimensoes, onde os modos que minimizam a energia e
dominam a fisica perto da transicao se encontram em

K1 um anel de raio k,,, ao invés de um ponto k,, = O.

D Km3 Nesse caso Barci e Stariolo [10,50] mostraram que a

y funcao de acoplamento u(ky, ko, ks, ky), ndo depende
™ dos modos k; porém depende dos angulos 6; de cada

N

um desses modos. Devido a conservagao de momen-

tos e a invariancia global sobre rotacgoes, a funcao u
depende apenas de um angulo, como pode ser visto

Figura 1.11: Representacao dos qua-
na figura 1.11. Além desses vinculos que os momentos

tro vetores de onda da energia de inte-
racio na superficie de minima energia. do acoplamento quartico devem satisfazer sobre o mi-

nimo do A(k), a simetria de permutacao dos indices
forga a simetria w() = u(6 + ). Dessa forma, a interacido quartica é representada nao
por algumas constantes, mas por uma fun¢ao continua de um angulo. Essa funcao pode

ser expandida numa série de Fourier:
u(0) = ug + ug cos(20) + uy cos(40) + - - -, (1.45)

onde o primeiro termo corresponde ao considerado usualmente na teoria de Brazovskii,
e todos os outros termos sao relevantes no sentido do GR [10]. Com o intuito de ana-
lisar como o potencial caracterizado por u, altera o tipo de transicao no sistema, por
simplicidade os autores analisaram o efeito dos dois primeiros termos. O tipo de simetria
u(f) = u(0+ ) sugere a correspondéncia com o parametro de ordem nemético de cristais

liquidos em duas dimensoes:
A 1

onde 7, j assumem valores 1 e 2 correspondendo as coordenadas cartesianas. Esse parame-
tro de ordem tensorial é simétrico e possui trago nulo, e é interpretado como o momento
quadrupolar para a densidade ¢2. Como sera mostrado no préoximo capitulo, esse parame-

tro de ordem possui a simetria nematica, isto é, a orientagao das faixas ou das modulagoes
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do campo ¢ é independente do sentido de seu vetor gradiente V¢(x), assim como a dire-
¢ao das moléculas anisotropicas que compoem os cristais liquidos. Com a representacao
do termo quadrupolar em termos do parametro de ordem nematico, o termo de interacao

pode ser escrito como:

Hip = /de{u0¢4(X) + ug tr Q?}. (1.47)

Como (¢(x)) corresponde a ordem posicional e [ d?z(Qy;(x)) a ordem orientacional,
pode haver casos em que uma fase com ordem orientacional apenas e com simetria nema-
tica 0 — 0 + 7 seja estavel. Através da aproximacao de Hartree para esse Hamiltoniano
efetivo, Barci e Stariolo [10] mostraram que o sistema sofre uma transi¢do continua para
uma fase com ordem orientacional apenas, a fase nemdtica, caso a interacao quadrupolar
seja atrativa, isto é uy < 0. Nesse nivel de aproximacao, que corresponde a uma aproxi-
macao de campo médio autoconsistente para ¢ e de campo médio para ();;, a transi¢ao a
fase nematica é de segunda ordem - como veremos logo adiante, flutuagoes térmicas mo-
dificam esse cenario. Um dos resultados obtidos por Barci e Stariolo que serd usado para

discussao desse trabalho é a forma calculada para o fator de estrutura da fase nemética:

T

k)= 1.4
S(k) r+ as(k — ko)? — ak? cos(20)usy’ (1.48)

onde 6 é o angulo entre k e a dire¢cao média do sistema na fase nematica. Aqui as é o
parametro medindo a curvatura do espectro de flutuagoes em torno do minimo k,,, us é
o parametro de interacao quadrupolar, e r e  sao a massa renormalizada e a amplitude

do parametro de ordem nemético obtidos autoconsistentemente pelas equacoes:

d*k
r = T0+UQ/WS(k), (149)
a = —%/éﬂl;k%os(%)é’(k). (1.50)

Partindo da energia livre obtida integrando a funcao de particao do modelo na aproxi-
magao de Hartree, os autores mostraram que, considerando flutuagoes angulares p(x) na
direcao média do sistema, a transicao entre a fase isotropica e a fase nematica é descrita

por uma energia livre para as flutuagoes na forma:
0F = K(T) /d2x|V<p(X)|2, (1.51)

onde a fun¢ao da temperatura K (7T') depende dos parametros microscopicos do modelo
de Brazovskii com a interacao quadrupolar. Essa energia livre tem a mesma forma da
energia livre para o modelo XY em duas dimensoes, onde ocorre a transicao de Kosterlitz-
Thouless (KT). Essa é uma transi¢do mediada por defeitos topologicos, onde no caso do

modelo XY vortices abaixo da temperatura de transi¢ao se tornam ligados formando uma
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fase com ordem dita de quase longo alcance, isto é, as correlacoes espaciais decaem com
uma lei de poténcia com um expoente dependente da temperatura.

No caso do Hamiltoniano de Brazovskii, Barci e Stariolo mostraram que o problema da
transicao para baixas temperaturas pode ser mapeado, em ordem dominante nas flutua-
coes direcionais, no modelo XY, onde as disclinacoes, defeitos topologicos caracteristicos
dos sistemas de faixas, desempenham o papel dos vortices na transicao. Essa transicao e
a natureza das fases de baixa temperatura foram previstas por Toner e Nelson (1981) [11]
no contexto das transicoes mediadas por defeitos para filmes de cristais liquidos esmé-
ticos e colestéricos, que também possuem um parametro de ordem modulado em duas
dimensoes, analogamente as faixas. Essa abordagem assim como alguns de seus aspectos
sao o tema da proxima secao. Na verdade, essas duas abordagens sao complementares
e levam ao mesmo diagrama de fases, com a diferenca de que a teoria revisada nessa
secao parte diretamente do modelo mais microscopico e mostra como as flutuagoes levam
a interacoes quarticas efetivas que representam interacoes multipolares, onde a interacao
quadrupolo-quadrupolo é a primeira contribuicao nao trivial. Ela também possibilita a
alternativa de interpretar a fase nemética como uma condensagao quadrupolar, em vez
de uma fase constituida por pares ligados de defeitos topologicos. No proximo capitulo
apresentaremos os resultados das simulacoes de Langevin para o modelo dipolar continuo
onde encontramos evidéncias da fase nemética a baixas temperaturas, com um fator de

estrutura bem descrito pela forma apresentada na equacao (1.48).

1.6 Hamiltonianos elasticos

Nas se¢oes anteriores exploramos a transicao em campo médio para uma fase modulada
com ordens orientacional e posicional de longo alcance e na secao 1.4 consideramos os
"modos de flutuacao de densidade" no parametro de ordem implicando uma transicao
de primeira ordem para fase modulada, mas que em duas dimensoes tem sua validade
questionavel. Isto porque a quebra de uma simetria continua, a orientacional, nao pode
se dar em duas dimensoes [7]. Isso ficou evidente na se¢ao anterior, onde delineamos
que interagoes multipolares efetivas com simetria nematica que surgem devido ao efeito
das flutuagoes térmicas sao todas relevantes. Como ficou claro, a orientacao das faixas,
dadas pelo vetor gradiente do campo ¢, é de natureza analoga a do modelo XY em duas
dimensoes e portanto esperamos a mesma fenomenologia para o caso do derretimento das
faixas. Nessa secao apresentaremos uma abordagem que evidencia o papel das diferentes
excitacoes e defeitos topoldgicos suportados pelo sistema de faixas, os chamados "modos
de flutuacao elasticos", e que sera utilizada no proximo capitulo para comparacao com o0s
resultados obtidos neste trabalho.

Como apontado na secao 1.1 desse capitulo, o estado fundamental de faixas é uma

30



realizacao particular de soélidos bidimensionais com periodicidade unidimensional. O pro-
blema da fusao bidimensional em sélidos e da auséncia de ordem de longo alcance a baixas
temperaturas é de longa data e o tipo de ordem e transi¢oes comportados ainda ¢ ma-
téria de controvérsia nesse campo [51]. Nesta secao iremos revisar aspectos da teoria de
Kosterlitz, Thouless, Halperin, Nelson e Young (KTHNY) [34] para transi¢oes mediadas
por defeitos nesses solidos, que foram estendidas para o caso de cristais liquidos esméticos
bidimensionais e sistemas que formam faixas por Toner e Nelson (1981) [11]. No contexto
da formagao de dominios de faixas em filmes finos magnéticos, Garel e Doniach (1982) [39]
empregaram essas técnicas partindo de uma aproximacao harmonica para a energia livre
na aproximacao de campo médio do seu modelo de Landau-Ginzburg. A seguir seguire-
mos seus passos, em que o caso ¢ andlogo ao modelo dipolar continuo estudado nesta tese.
Partimos da aproximacao de campo médio mantendo apenas o termo gaussiano tal que a

energia livre é escrita por:

1
F=gsm ;A(/f)qﬁ(kw(—k)- (1.52)

Como agora estamos interessados em descrever modos elasticos, tomamos a diferenca

energética associada a desvios do vetor de onda caracteristico k,,:
2L2 Z¢> K)as(k — k)2, (1.53)

onde tomamos a aproximagao para o espectro de flutuagoes dada por (1.41). Tomando

apenas pequenos desvios em torno de k,,, a expressao acima pode ser aproximada por:

y o (k+ kp)?
OF =~ 2L2Z¢ K)as(k — k) TR (1.54)
(k* — k)
B 2LQZ¢ R ANCTRNCI (1.55)
= —5 [ @ [(VPo(x))? = 2k;,(Vo(x))* + k0% (x)] - (1.56)

Sk

Partindo dessa diferenca de energia livre, assumiremos que
a solucao de modo tinico é perturbada por um campo de de-
formacao elastica u(x,y) (ver Fig. 1.12), sendo que a solugao
¢ modulada na direcdo : ¢(x) = ¢gcos(knzx + u(z,y)). In-
serindo essa solu¢do perturbada na energia elastica (1.56), e

mantendo apenas os termos de ordem quadréatica em u obte-

mos:

2 2 2
OF ~ fg;fg /d% [4k:4 (gU) + 2 (%) ] . (L57)
m v Y Figura 1.12:

do campo de deslocamento

TNustracao

31 u(z,y) nas paredes de domi-
nio da solucao de modo tinico

com modulacao na direcao z.



onde mais uma aproximacao foi feita desprezando a contri-

2
.~ 2 . .
buigao (%) no segundo termo em frente ao primeiro termo

(%)2. No caso da energia livre descrita por (1.57), Toner e
Nelson [11] mostraram que o primeiro termo corresponde aos

modos de flutuacao da largura das faixas, enquanto o segundo corresponde a flutuagoes
nas curvaturas delas. Essa interpretagao pode se feita com auxilio da figura 1.13.A. Essas
duas flutuacoes sao denominadas por flutuacoes tipo fonon nessa aproximacao, e deno-
minadas em geral por flutuagoes de ondula¢ao correspondendo a qualquer combinacao
de modos de deslocamentos das faixas. A forma funcional da energia livre descrita pela
equagao (1.57) é a mesma que descreve a elasticidade no caso dos cristais liquidos na fase
esmética em duas dimensoes, considerados por Toner e Nelson. Eles mostraram que, ao
considerar flutuacoes térmicas, as func¢oes de correlacao do campo (¢(x)¢(0)) para qual-
quer temperatura finita decaem exponencialmente a zero nas duas diregoes, sendo que
na direcao perpendicular as faixas elas decaem mais lentamente - como uma exponencial
esticada de expoente % Isso significa, além de que flutuacoes nas curvaturas das faixas
sejam energeticamente menos custosas, que a ordem translacional é de curto alcance a
qualquer temperatura finita. Logo, a fase de faixas com ordem translacional de longo
alcance é instavel para qualquer temperatura finita devido as flutuacoes de ondulacao nas
paredes de dominio. Esse cenario pode mudar no caso do efeito de anisotropias devido

um campo cristalino, por exemplo. Esse caso serd considerado ao final desta secao.

d
ta)
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Figura 1.13: A. os diferentes modos fundamentais das flutuacoes de ondulacdo descritas por
(1.57), que sao basicamente deslocamentos, perturbagoes ou sinuosidades nas paredes das faixas.
B. discordancia em sistemas de faixas. A intensidade de uma discordancia é medida pelo seu
vetor de Burgers, definido por o quanto um circuito em torno da discordancia falha em fechar.
Sua geometria caracteriza um defeito translacional. C. disclinagoes em sistemas de faixas. Uma
carga pode ser assinalada a esses defeitos notando que um vetor normal as faixas executa uma
rotagdo de +7 em um circuito em torno da disclinagao + ou —. Uma disclinagao + (—) também
¢ denominada concava (convexa) e suas geometrias as caracterizam como defeitos orientacionais.

Figuras adaptadas de [11].

Apesar da ordem translacional ser de curto alcance, nesse caso a ordem orientacional

ainda é de longo alcance. Podemos definir o parametro de ordem nematico como na secao
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anterior (1.46), onde na presente aproximacao as flutuagdes de ondulagao fazem com que
a flutuacdo da diregao local das faixas em relacdo a dire¢do Z (diregdo média do sistema)
possa ser descrita pela flutuagao angular ¢(x) ~ d,u(x). Embora a ordem orientacional
nesse caso nao seja descorrelacionada pelas flutuagoes de ondulacao, existem ainda outros
tipos de excitacao que o sistema de faixas sofre. Esses sao os defeitos topologicos, em que,
nos sistemas que formam faixas, os mais simples sao as discorddincias e as disclinagoes
(ver Fig. 1.13). Um defeito topolégico é um campo de um parametro de ordem que
nao pode ser eliminado por nenhuma distorcao continua do parametro de ordem. Por
exemplo, nas flutuacoes de ondulacao representadas na Fig. 1.12, o parametro de ordem
¢ pode ser suavizado tal que volte a corresponder ao estado fundamental de faixas. Um
defeito topoldgico contém um niicleo, onde o parametro de ordem vai a zero, a ordem
entao é quebrada nesse local, e ao redor dele o parametro de ordem varia suavemente [36],
atribuindo uma carga topoldgica ao defeito. Talvez o exemplo mais conhecido sejam
os vortices no modelo XY. No caso das faixas as discordancias caracterizam um defeito
translacional e as disclinagoes caracterizam um defeito orientacional. Podemos observar na
figura 1.13 que se "juntarmos" os dois tipos de disclinagoes obteremos uma discordancia,
isto é, uma discordancia ¢ um par ligado de disclinagoes.

No caso da fase esmética, estavel somente a temperatura zero para interacoes isotro-
picas, os autores mostraram que ela suporta pares ligados de discordancias. No entanto,
devido as flutuagoes de ondulacao e as discordancias livres, a fase de faixas se transforma,
em uma fase nemética para qualquer temperatura nao nula. A fase nemética possui as

assinaturas tipicas das fases de baixas temperaturas em transicoes mediadas por defeitos:

1. apresenta pares ligados de disclinagoes - correspondendo as discordancias livres -
que introduzem uma nova escala de comprimento, a distancia caracteristica entre

as discordancias livres ({p) que é uma fungao da temperatura,

2. a ordem orientacional, caracterizada pela funcao de correlacao nematica, se mantém
robusta para distancias menores que {p, sendo apenas perturbada por flutuagoes de
ondulacao. No entanto para distancias maiores que p, a ordem orientacional decai
algebricamente - tal qual sobre um ponto critico nas transicoes de fases de segunda
ordem - com o expoente da lei de poténcias dependendo da temperatura. Esse tipo
de comportamento da funcao de correlacao caracteriza uma ordem de quase longo

alcance.

Essa escala de comprimento &p entre as discordancias livres/disclinacoes ligadas é
aquela que separa as distancias onde a ordem orientacional é robusta daquelas quando
é descorrelacionada lentamente pelos defeitos orientacionais ligados. Essa escala permite
conceber a fase nematica como sendo compostas por células de tamanho £p, sendo que
essas células sao anisotropicas devido ao fato das flutuagoes de ondulagao (ver Fig. 1.14)

paralelas as faixas serem menos suscetiveis as flutuagoes.
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Figura 1.14: Representacao visual da fase nemética, resultante da atuacao das flutuagoes
de ondulagao e dos pares ligados de disclinagoes. A orientagao de cada célula é entao

dada pela média das orientagoes das faixas englobadas por ela. Figura adaptada de [11].

A energia livre elastica na fase nemaética é obtida por Toner e Nelson comparando as
correlagoes orientacionais (que sdo obtidas através de aproximagoes para a energia livre
(1.57) com as contribui¢oes energéticas das discordancias livres) com o resultado que se-
ria obtido através da conhecida energia livre de Frank para cristais liquidos nemaéticos
bidimensionais. Para distancias grandes eles obtém a mesma energia descrita pela equa-
¢ao (1.51). Portanto, na temperatura da transicao de Kosterlitz-Thouless, disclinag¢oes
desligadas passam a ser menos custosas energeticamente e o sistema passa a uma fase

isotropica, com ordens orientacional e translacional de curto alcance.

Efeito de anisotropias

O caso da teoria KTHNY na presenca de um substrato, em que a isotropia do sistema é
quebrada e passa a ter direcoes preferenciais, ja foi considerado em muitos contextos. Para
sistemas de faixas, Ostlund e Halperin (1981) [52] indicaram que um substrato cristalino
pode estabilizar a fase esmética a temperaturas finitas, onde a anisotropia introduz um
termo (Gyu)2 na energia elastica (1.57). O sistema entao passa para a fase nemética via
uma transicao tipo KT mediada por pares de discordancias. No contexto de filmes ultrafi-
nos magnéticos com anisotropia perpendicular, Czech e Villain (1989) [27] desenvolveram
uma energia livre efetiva de baixas temperaturas para perturbagoes discretas (dobras ou
torgoes, do inglés kinks) em uma solugdo modulada da energia livre de Bragg-Williams do
modelo ferromagnético de Ising com interacoes dipolares. A energia livre efetiva obtida
pelos autores é analoga a modelos para interfaces cristalinas, um modelo solido sobre s6-
lido (SOS) anisotropico. A baixas temperaturas a posi¢ao das paredes de dominio estao

fixadas (pinned) a rede, passando via uma transigao de rugosidade (roughening transition)
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a um "solido flutuante" (do inglés floating solid), onde os dominios ndo estdo mais fixados
a rede e nao possuem ordem posicional. Segundo os autores, essa transicao ¢ a mesma
transicao tipo KT mediada por pares de discordancias considerada no contexto da teoria
KTHNY de solidos bidimensionais em um substrato periodico [53].

De importante relevancia para o presente trabalho, no caso especifico de filmes ul-
trafinos magnéticos com anisotropia perpendicular, Kashuba e Pokrovsky (1993) [54]
e Abanov e colaboradores (1995) [55] derivaram uma aproximagao elastica para o mo-
delo microscopico de spins de Heisenberg (1.1) apresentado na se¢ao 1.1, com a dife-
renca de que eles levaram em conta uma anisotropia cristalina com simetria tetragonal.
Abanov e colaboradores mostraram que a fase esmética é estavel para temperaturas fi-
nitas e indicaram dois possiveis cenérios, dependendo das energias eldsticas relativas,
para a passagem a uma fase desordenada que eles denominaram de "liquido tetrago-
nal". No primeiro cenario a fase esmética passa ao liquido tetragonal diretamente via
uma transicao de primeira ordem. No outro cenério, o mais provavel segundo os au-
tores, é que a fase esmética sofre uma transicao tipo KT como mencionado h& pouco,
para uma fase nematica que ele denominaram "Ising nemaética", ja que nessa fase in-
termedidria a anisotropia tetragonal estabiliza a ordem orientacional como de longo al-
cance. A passagem para o liquido tetragonal é dominada pela energia de anisotropia
de orientacao das faixas, onde a prevaléncia de defeitos orientacionais, chamados de
paredes de dominio de faixas (ver Fig. 1.15), sobre os pares ligados de disclinagao le-

vam a uma transicao de segunda ordem da classe de universalidade de Onsager-Ising.

Embora as anélises feitas por Abanov e colaboradores sejam
a proposta mais proxima das observacoes experimentais até o
momento, os experimentos mais recentes [18,43] que foram
detalhados na secao 1.1 apontam para um cenario de "solido
flutuante" onde o efeito das anisotropias induzidas pela rede é
muito reduzido. Segundo Portmann e colaboradores [12], que
observaram alguns efeitos do substrato de Cu(100) sobre a es-
trutura de dominios magnéticos de faixas apresentadas pelo Figura 1.15: Paredes de do-
filme de Fe, o efeito das anisotropias cristalinas é quase inexis- minio de faixas, estabilizadas

tente devido a diferenca das escalas de comprimento, onde a devido o efeito da anisotropia
cristalina. Figura adaptada

constante de rede é aproximadamente a &~ 0.1nm enquanto as 55
de [55].

larguras das faixas sao da ordem de 1um. No entanto, o subs-
trato fornece um centro de pinning tal que a posicao das faixas
nao flutua livremente como um sélido flutuante verdadeiro - tanto que a fase esmética é
observada nesses experimentos (ver Fig. 1.7.a). Os autores também analisaram o caso em
que o substrato de Cu(100) forma uma cunha de aproximadamente 3° que cria uma rede

de degraus monoatomicos de periodicidade ~ 3.5nm. Nesse caso uma anisotropia é cri-
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ada e as faixas se alinham preferencialmente paralela ou perpendicularmente aos degraus.
Embora a simetria tetragonal na orientagao das faixas observada fossem evidentes, como
disclinacoes de simetria quadrada na fase isotropica, os autores nao observam nenhuma
mudanca na natureza do processo de perda de ordem orientacional, reforcando o fraco
papel das anisotropias cristalinas (floating solid) em contraposi¢ao as previsdes de Abanov
e colaboradores.

Relevantes ainda para o contexto do papel das anisotropias cristalinas nas propriedades
elasticas dos modelos para as transicoes de fase mediadas por defeitos estao as anélises
tedricas, numéricas e experimentais de modelos e sistemas que pertencem a classe de
universalidade do modelo XY. Como foi discutido anteriormente, a transicao nematica-
isotropica ¢ mapeada nesse modelo. Nesse caso a ordem nemética possui a simetria
adicional de inversao # — 6 + m em relacao ao modelo de spins planares, e as disclinacoes
entao correspondem aos vortices com uma carga topoldgica modificada. Estudos do GR
aplicados ao modelo XY com uma anisotropia tetragonal, denominados modelos XY hy,
foram realizados por José e colaboradores (1977) [56], que apontaram um comportamento
nao-universal para a criticalidade do problema. No caso do modelo XY isotropico, e em
geral nas transicoes mediadas por defeitos, as quantidades termodinadmicas possuem uma
divergéncia exponencial na temperatura de transicao caracterizadas por niimeros univer-
sais - expoentes criticos "nao convencionais" ji que nao sao associados a divergéncias
dadas por leis de poténcia. Com um campo anisotropico hy atuando sobre os spins plana-
res, os autores mostraram que a transicao se torna de segunda ordem com os expoentes
criticos nao universais variando continuamente com hy, por exemplo o expoente critico
da divergéncia da magnetizacao variando com (3 o 1/hy. Recentemente Taroni e colabo-
radores (2008) [57] através de uma compilagao de resultados experimentais na literatura
e simulacoes de Monte Carlo para o modelo XY com anisotropia tetragonal sugerem que
essa variacao nao universal dos expoentes criticos é limitada em uma "janela" universal
entre as classes de universalidade do modelo XY isotropico e do modelo de Ising.

A procura por evidéncias destes cenarios é uma das motivagoes deste trabalho e serao

discutidos e comparados com os nossos resultados apresentados no proximo capitulo.
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Capitulo 2

Simulacoes de Langevin

Neste capitulo apresentamos os resultados principais desta tese, em que, através de si-
mulacoes da dinamica de Langevin para o modelo dipolar continuo, obtivemos resultados
consistentes apontando a estabilidade de uma fase termodinamica de natureza nemética a
baixas temperaturas. Comecamos com a escolha apropriada da dinamica que caracteriza
o contato do sistema com um banho térmico, seguido pela sua implementacao numeérica,
que levara ao algoritmo usado para as simulagoes computacionais. Depois apresentaremos
alguns resultados, como as propriedades do estado fundamental e a dependéncia da lar-
gura da faixa com a temperatura, comparando-os com as predicoes tedricas e resultados
experimentais do capitulo anterior. Por fim, apresentaremos os resultados de equilibrio

obtidos nas simulacoes que confirmam a estabilidade da fase nematica.

2.1 Dinamica de Langevin

Nesta se¢ao introduzimos a dinamica natural para o modelo dipolar continuo (1.12) em
contato com um banho térmico. Essa dinamica é descrita por uma equacao estocastica
em que a relaxacao do campo ¢ a um minimo de energia é frustrada pelo efeito de um
rufdo térmico. E uma generalizacio da equacdo de Langevin para descrever o movimento

Browniano ao caso de um sistema de muitos corpos, que sera discutida a seguir.

Equacao de Langevin

Em 1908, Paul Langevin propos uma equacao de Newton fenomenoldgica para des-
crever o movimento Browniano de uma particula coloidal suspensa em um liquido. Sua
interpretacao era de que o movimento dessa particula era descrito pela acao de dois tipos
de forgas provenientes do impacto com as moléculas do liquido: colisoes aleatérias com a

particula Browniana atuariam como uma forca dirigindo seu movimento rapido e errético
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(forga estocéstica), o que levaria a uma forca friccional (for¢a sisteméatica) atuando sobre a
particula em uma escala maior de tempo. Como serd apontado logo adiante, uma relacao
interna entre essas forcas resulta do fato de ambas terem a mesma origem microscopica.

A equacao de Newton proposta foi:

dv v
— = —— 4+ F(t 2.1

onde o primeiro termo do lado direito é a forca devido & viscosidade do meio, com B
sendo a mobilidade, e F'(t) é a forga aleatoria, sobre a qual Langevin fez duas suposi¢oes

fundamentais:

1. A forca média devida as colisoes é nula:
(F(t)) = 0. (2.2)

2. As colisoes sucessivas sao independentes, ou descorrelacionadas:

(FO)F(t)) = C5(t — '), (2.3)

onde C' mede a intensidade da forca estocastica e (...) ¢ a média sobre um conjunto de
diferentes realizacoes. A primeira condicao reflete a auséncia de uma dire¢ao preferencial,
enquanto a segunda implica que a particula nao guarda memoria das sucessivas colisoes,
o que significa que o tempo caracteristico de interacao entre a particula Browniana e as
moléculas do liquido é muito menor que os tempos de observacao.

Utilizando as propriedades estatisticas do ruido para obter a solu¢ao da equacao (2.1)
para a velocidade média e a velocidade quadratica média a tempos longos (apos a relaxagao
inicial devido ao termo de atrito frente o termo inercial), juntamente com a suposigao de
que a particula Browniana estd em equilibrio térmico com o liquido e que, portanto, vale

o principio da equiparticao da energia, Langevin obteve a relacao:
2kgT

B )
conhecida como relacao de Finstein, que a derivou de uma maneira diferente em 1905,

C —

(2.4)

ou relacao de flutuacao-dissipacao, exprimindo a conexao entre as flutuacoes da forca
estocastica e a dissipacao contida na forca de atrito, como uma consequéncia da condicao
de equilibrio térmico com o meio a temperatura 7. Pode-se estender o caso de uma
particula Browniana para sistemas de muitas particulas em contato com um reservatorio
térmico e sujeitas a tipos variados de forgas deterministicas [58|. Para um primeiro passo
na aplicagao da equacao de Langevin a outros casos, reescreve-se (2.1) em termos do

momento e do Hamiltoniano da particula Browniana:

L —é%—g + F(t). (2.5)
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Para determinar as propriedades dinamicas de teorias de campos de Landau-Ginzburg-
Wilson, a teoria de Langevin é naturalmente generalizada para campos continuos. Sua
forma especifica depende da natureza em grandes comprimentos de onda e baixa frequén-
cia temporal do sistema microscopico que se tem intengao de modelar (por exemplo se ha

ou nao algum vinculo restringindo a dinamica do parametro de ordem).

Equacao de Ginzburg-Landau dependente do tempo

No caso dos filmes ultrafinos magnéticos com anisotropia perpendicular, a condutivi-
dade térmica dos fonons da rede cristalina € muito maior que se comparada a dos momen-
tos magnéticos, assim que a energia dos momentos magnéticos é transferida rapidamente
para o substrato e a magnetizacao nao obedece nenhum vinculo conservativo. Neste caso
a dinamica de Langevin para o sistema é puramente dissipativa e sua generalizacao para

os campos ¢(x) com um Hamiltoniano fenomenologico H é imediata a partir de (2.5):

O9(x) S H 9]
=T t 2.6
com
(nx,t)) = 0 (2.7)
((x, n(x, ) = 20T6(t—¢)5%(x — X)), (2.8)
onde novamente escolhemos kg = 1 e I' é um coeficiente dissipativo fenomenologico.

A relagao de flutuagao-dissipacao é a condi¢ao para que o estado assintotico esteja em
equilibrio com o banho térmico, e n(t) é um campo estocastico independente para cada
posicao no espaco usualmente chamado de ruido branco, que é descorrelacionado no tempo
e tem uma distribuicao de probabilidades gaussiana. Esse campo incorpora a dindmica
os graus de liberdade com vetores de onda maiores que a frequéncia de corte introduzida
no "coarse graining" para o Hamiltoniano efetivo, assim como outros graus de liberdade
rapidos que nao sao descritos por ¢. Na auséncia do ruido branco 7, as variaveis ¢
na equagao (2.6) relaxam aos valores de configura¢oes que minimizam a energia. Esse
modelo fenomenoldgico para a dinamica recebeu diferentes nomes ao longo da historia,
devido as diferentes contextos ou problemas em que foi introduzido. Ele é frequentemente
referido como modelo de Ginzburg-Landau dependente do tempo, ou modelo A, segundo a
classificagdo de Hohenberg e Halperin (1977) para a teoria de fendmenos criticos dinamicos
[59]. Cabe ressaltar que, no presente caso onde o espectro de flutuagoes possui um minimo
em um vetor de onda diferente de zero, essa equacao tem correspondentes em modelos para
formacao de padroes espaciais fora de equilibrio, como a equagao de Swift-Hohenberg [47|
para descrever a convexao de Rayleigh-Bénard, e que recebem a classificacao de modelo
Is por Cross e Hohenberg (1993) [60] nesse contexto de formagao de padroes espaciais

estacionarios fora de equilibrio.
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A equacao de Langevin acima também pode ser derivada a partir da equacao também
fenomenologica para a dinamica micromagnética, a equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert,
em sua versao estocéstica, que leva em conta os efeitos da interacao da magnetizacao
com os graus de liberdade microscopicos (fonons, elétrons de condugao, spins nucleares,
etc.), o que se traduz na agitacao térmica que causa mudangas continuas na orientagao
do momento [61,62]. No caso de filmes magnéticos ultrafinos se pode mostrar que a
forte anisotropia uniaxial possibilita desacoplar a evolucao da componente perpendicular
das componentes planares [63], recaindo na equagao de Langevin (2.6). Finalmente, essa
equacao para o modelo dipolar continuo é explicitamente escrita como:

1 09(x,1)

T = VROt +ro(xt) —ud’(x. 1) (2.9)

—% /dzx'gb(x', t)J(|x = x'|) +n(x,t)/T,

a
onde colocamos explicitamente o espacamento entre sitios a, equivalente a uma frequéncia
de corte ultravioleta, na integral da interacao dipolar. Aqui usamos r = |rg|, onde o
parametro ry é tomado como negativo, ja que estamos interessados em analisar a formacgao
de faixas do sistema a baixas temperaturas, tal que o potencial local tenha a forma
desejada de duplo poco. E conveniente expressar as equacoes de Langevin (2.9) na forma

adimensional por meio da seguinte transformagao de variaveis [64]:

X — (T)%X

6 — (%)gf) (2.10)
t — (I'r)t.

Restam agora apenas trés parametros relevantes para a dinamica, que sao renormali-

zados da seguinte maneira:

§ = ri6 (2.11)

T = Y1 (2.12)
T

a = ria. (2.13)

Essas transformagoes levam a equagao (2.9) para seguinte forma adimensional:

Op(xt)  _ V2p(x,t) + o(x,t) — ¢°(x, 1)

ot
1 2./ / /
- g/ad X¢(Xat)J(IX_X|)+77(X’t)7 (214)

com uma frequéncia de corte em distancias curtas a = 27/A e uma correla¢do do termo
de ruido (n(x,t)n(x’,t')) = 2T 6(t —t') §*(x — x'). E interessante escrever essa equacio de
Langevin no espaco de Fourier:

w = —A(k)o(k,t) + [-0°(x, 1) + n(x, t)}f (2.15)
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Para fins de clareza e compatibilidade com a subsequente implementacao numeérica

dessa equacao, os tultimos dois termos nao foram escritos explicitamente no espaco de
. .qF . . .

Fourier. Aqui ]k significa a k componente da transformada de Fourier. Agora o espectro

de flutuacoes é escrito como:
Ak) =k* =1+ J(k)/6. (2.16)

Em geral se pode afirmar que uma solucao modulada de vetor de onda caracteristico
ko sera estavel na dinamica de Langevin, isto é, terd uma amplitude finita, se A(ky) <
0. Apos apresentarmos a metodologia empregada para as simulagoes, ilustrar algumas
propriedades dos estados fundamentais e o papel do espectro de flutuagoes na estabilidade

dos modos serda melhor avaliado.

2.2 Implementacao numeérica

Nesta secao vamos apresentar os métodos empregados para implementacao numérica
da equagao diferencial estocéstica (2.15). Comegaremos pela discretizagdo espacial do
problema, seguindo pela escolha apropriada das condigoes de contorno e os métodos de
aproximacao para lidar com as interagoes espaciais do modelo. Depois de representar
todos os termos da equacao de Langevin no espaco discreto, inclusive o termo de ruido,
apresentaremos o método de integracao temporal empregado.

Como primeiro passo, definimos a discretizacao espacial em uma rede quadrada de

espacamento a:

x = alid + ji) com i,j=1,2...L (2.17)
2

= —Z(léf?—i-mﬂ) com [,m=0,+1,+2...4+ L/2 (2.18)
a

onde T e g sao os vetores unitarios dos eixos cartesianos da rede. A passagem do continuo

ao discreto no Hamiltoniano (1.12) pode ser sintetizada pela seguinte substituigao:

/ &z - a? Z (2.19)

o que leva a um fator multiplicativo a® em frente a interacao dipolar e a? multiplicando
todo o Hamiltoniano na sua versao discreta. O espectro de flutuagoes no caso de espaco
discreto é entao escrito como:

2

AR) = K2 — 1+ %J(k). (2.20)

Um problema que surge ao implementar numericamente a equacao de Langevin é li-

dar com a interacao dipolar numa rede quadrada finita. Dependendo do tamanho e da
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configuracao do campo ¢, seus efeitos de longo alcance podem levar a resultados espi-
rios, como a efeitos da forma da amostra ou efeitos de borda que alteram a natureza das
configuragoes que minimizam a energia do sistema. Seu efeito pode ser particularmente
dréastico em efeitos de tamanho finito nas transicoes de fases que o sistema apresenta.
Para minimizar todos esses efeitos, a interacao dipolar é calculada no inicio da imple-
mentacao numérica usando a técnica das somas de Ewald, que assume infinitas réplicas
periddicas do sistema e utiliza um caso particular da féormula da soma de Poisson, subs-
tituindo as somas espaciais da interacao sobre todas réplicas por somas no espago de
Fourier, onde as somas sao rapidamente convergentes [65]. O resultado é que a interagao
dipolar J(x,x") = 1/]x — x/|? sofre corregoes para distancias grandes, ou vetores de onda
pequenos. Como as distancias entre os sitios da rede se mantém constante ao longo da
simulac¢do, a matriz J(x,x’) modificada pelas somas de Ewald sob as infinitas réplicas
precisa ser calculada somente no inicio da simulacao.

Como a interagao ferromagnética ¢ de curto alcance, basta truncar a interagao com
os vizinhos nas primeiras réplicas, o que equivale a ter condicoes de contorno periddicas
no proprio sistema, esse sendo equivalentemente visualizado como um toro bidimensional.
Para implementacao dessa interacao, ao invés te tomarmos uma aproximacao de diferenca
finita em primeiros ou segundos vizinhos para o laplaciano na rede, o que implicaria em
reforcar direcoes preferenciais para a interacao, usamos a forma isotropica do laplaciano no
espaco de Fourier: k2. Isso equivale no espaco das coordenadas a tomar uma contribuicao
ponderada de todos os vizinhos do sitio. A vantagem de calcular a energia local de um
sitio no espaco de Fourier também se reflete no custo computacional para o computo da
interacdo dipolar. Ao invés de calcularmos a soma dupla, um processo da ordem de L*

opera(;()es, usamos o teorema da COHVOlll(;éO:
1 e o
Y o) I(x—x) = Iz > ok)I(K)e ™ = [p(k)J(K)]y (2.21)
x/ k

onde | T éa componente x da anti-transformada de Fourier. Assim podemos aproveitar
a eficiéncia das rotinas de FFT (transformadas rapidas de Fourier) em diminuir considera-
velmente o tempo de transformacao. Nesse caso, a escolha certa para uma rotina de FFT
pode trazer muitas vantagens. Rotinas usuais geralmente se restringem a algoritmos para
tamanhos lineares L que sao poténcias de 2, ou de outros nimeros primos, e que custam da
ordem de N log, N operacoes para cada dimensao, tornando o calculo da energia dipolar
de O((Nlog, N)?) [66]. Esse custo computacional ¢ diminuido em até 4 vezes utilizando
a biblioteca FFTW [67] (abreviacao para Fastest Fourier Transform in the West) para
transformadas de Fourier discretas, que se adapta ao processador especifico usado para a
simulacao, além de possibilitar redes de tamanhos arbitrarios.

A forma discreta do ruido branco pode ser obtida observando que na passagem da delta
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de Dirac no espaco continuo (x) para a delta de Kronecker no espago discreto se da por:

§*(an — an’) = %52@ —n') = %5,“1/, (2.22)
e assim: (n(x,t)n(x’,t')) = 256(t — t')0x . Nota-se que se uma varidvel estocastica 7(t)
tem uma distribuicdo de probabilidades gaussiana de variancia o e outra variavel p(t)
tem variancia unitéaria, os dois processos se equivalem por 7(t) = y/ou(t). Para tratar o
ruido branco nas simulacoes, usa-se um gerador de niimeros aleatorios entre zero e um com
uma distribuicao de probabilidade uniforme, onde é aplicado um método de transformacao
para passar a uma distribui¢ao de probabilidades gaussiana de variancia unitaria [66]. Na
pratica, a descorrelagao espacial (e temporal) do ruido branco é garantida com o uso de
um bom gerador de niimeros aleatorios.

Assim, a equacao de Langevin (2.15) no espago discretizado e com parametros adi-
mensionais, escrita aproximadamente como na maneira implementada numericamente,
é:

F

—¢3(x,t) + \/iij;u(x, t)] , (2.23)

k

w — ok, 1) {18 14 %J(k)} +

onde a interagao dipolar J(k) em (2.23) é a transformada de Fourier rapida (FFT) do
resultado das somas de Ewald, que sao computadas no inicio da simulacao. Embora essa
forma do laplaciano na rede seja isotropica, depois da discretizacao espacial a interagao
dipolar nao é mais isotropica para todas escalas espaciais e se torna gradualmente aniso-

tropica a medida que o vetor de onda se aproxima de 7w, como pode ser visualizado na
Fig. 2.1.

Método de Integragcao Temporal

A maneira com que a equacao diferencial parcial estocastica (2.23) é integrada ou
discretizada temporalmente garante a eficiéncia (custo computacional) e a confiabilidade
dos resultados obtidos (precisdao e estabilidade do algoritmo). O algoritmo escolhido
devera ser um compromisso entre esses dois critérios. Em termos gerais, um algoritmo de
integragao temporal consiste em discretizar a derivada no lado esquerdo da equagao (2.23)
em passos finitos do tempo At e o do campo A¢, o que leva a equacoes algébricas para
a mudanca em ¢ quando a varidvel independente ¢ é aumentada em At. Algoritmos que
usam mais de uma equacao algébrica para determinar essa mudanca o fazem para corrigir
ou cancelar erros de ordem mais baixa. Geralmente, o nimero n de equagoes determina
a ordem do algoritmo, correspondendo a um erro O(A¢"*!) na mudanga da variavel [66].

Por outro lado, um método de integracao temporal de ordem n tem um custo compu-
tacional n vezes menor. Sendo assim, a preferéncia é por um método seguro de primeira
ordem. Por se tratar de uma equacao diferencial parcial, a maneira como ambas discreti-

zagoes do tempo e espago estao relacionadas afetam a estabilidade do algoritmo. Dentre
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Figura 2.1: Curvas de nivel da interacao dipolar calculada através das somas de Ewald

para uma rede quadrada de tamanho linear L = 384 e constante de rede a = 1. A
interagao dipolar comega a se tornar anisotropica para escalas espaciais [k| > 1, enquanto

o laplaciano discretizado assume forma circular em todo plano (k,, k).

as muitas maneiras de tratar a derivada temporal de primeira ordem frente ao termo di-
fusivo (o laplaciano), o método mais estavel recomendado é o semi-implicito, onde o valor
do termo difusivo é tomado no tempo posterior ¢t + dt e a interacao dipolar no tempo
t. Para o caso da equacao de difusao, esse método é incondicionalmente estavel, isto é,
¢ estavel para qualquer passo de tempo [66]. No presente caso, o método semi-implicito
apresentou uma melhora muito significativa frente ao método de Euler, que é um método
explicito de primeira ordem.

Como a discretizacao temporal do ruido branco se da pela mesma maneira que no caso
espacial (2.22), o método de integracao empregado (um método semi-implicito espectral

de primeira ordem) é descrito pela equagao:

2

= —o(k,t +d)k* — o(k, 1) [—1 + %J(k)]

ok, t+dt) — o(k,t)
dt

+ | = (x,t) + 2/,L(><,1t)] , (2.24)

a?dt

e se resume a uma uma atualizacao simultanea de toda rede dada pela seguinte equacao
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algébrica:

aZ
okt +dt) = m{[l—dt—dtgj(k)} (k. )
F
+ | —dt ¢*(x,t) + QZ;th/,L(X,t)] } (2.25)
k

com o ruido gaussiano de variancia unitaria: (u(x,t)) = 0 e (u(x, t)u(x',t')) = Opvxx-
A estabilidade aqui depende essencialmente das constantes de discretizacao espacial a
e temporal dt e de que a amplitude do campo ¢ nao exceda um valor méximo, o que
acaba limitando a intensidade do ruido, isto é, a temperatura. As principais operagoes
da simulacao, quanto ao consumo de tempo de processamento, sao transformar Fourier o
campo ¢ e o termo (—@> + 1) e entdo transformar de volta o novo valor do campo. Tsso
possibilita ir a tamanhos relativamente grandes em amostras.

Como veremos nas proximas secoes, esse tipo de simulacao é capaz de reproduzir grande
parte da fenomenologia presente em filmes ultrafinos magnéticos com forte anisotropia uni-
axial, justamente pela natureza mesoscopica do modelo. Outros tipos de simulac¢oes tém
obtido sucesso no intuito de compreender os mecanismos envolvidos nos fenomenos desses
sistemas. Por exemplo, a partir da década de noventa, deu-se inicio a uma intensa investi-
gacao das propriedades de equilibrio e fora de equilibrio em simulacoes de Monte Carlo do
modelo microscopico de Ising. Elas mostraram um complexo diagrama de fases [22,68-71|
e também se tornaram ferramentas muito importantes na compreensao dos processos di-
namicos que levam o sistema ao equilibrio [72-75]. De importante relevancia para esse
trabalho Cannas e colaboradores (2006) [71] observaram fortes evidéncias da fase "Ising
nematica" em simulacdes de Monte Carlo para o modelo de Ising com interacoes dipola-
res, no entanto com um comportamento critico muito mais complexo que os previstos por
Abanov e colaboradores [55]. Contudo, no caso de Ising (variavel £1) a forma abrupta
das paredes de dominio fica numericamente fixada (pinned) a rede subjacente, o que induz
uma estrutura de padroes um tanto artificial. Por exemplo, a simetria tetragonal da rede
numérica domina completamente o cenario em redes quadradas. No caso de simulacoes
de Monte Carlo do modelo de Heisenberg as simulagoes sao muito tteis para investigar
o papel da anisotropia perpendicular e oferecem uma ferramenta importante para a de-
terminacao do diagrama de fases na regiao onde ocorre a transicao de reorientacao de
spins [22]. Ainda assim, no que concerne a estrutura de padroes de magnetizagdo, ambos
casos de simulagoes de Ising e Heisenberg estao limitados a tamanhos pequenos.

Neste trabalho é introduzido um modelo com a intencao de fazer uma conexao entre
os realisticos porém custosos modelos de Heisenberg e os modelos de Ising que sao muito
mais simples e ainda nao sao apropriados para a compreensao da diversidade de estrutu-
ras magnéticas presentes em filmes ultrafinos com anisotropia perpendicular. Além disso,

o modelo introduzido aqui admite tratamentos tanto numéricos quanto analiticos, o que
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torna possivel construir um cenério mais compreensivel para os comportamentos de equi-
librio e dinamico dos filmes ultrafinos com anisotropia perpendicular [10,76]. Na proxima
secao apresentaremos algumas anélises numéricas do estado fundamental e uma situagao

em que conseguimos observar a dependéncia da largura da faixa com a temperatura.

2.3 Estado fundamental e a largura das faixas

Nesta secao, além de resultados para simulacoes a temperatura finita, apresentaremos
algumas caracteristicas do estado fundamental, que podem ser analisados em simulagoes
a temperatura nula, com as condicoes iniciais apropriadas. O estudo das solucoes a
temperatura nula também serve de preparacao para as simulagoes em temperatura finita,

como a sintonia dos parametros relevantes d e a para selecionar:
1. o minimo k,, do espectro de flutuacoes;

2. o valor negativo do espectro de flutuagoes A(k,,), e por consequéncia o vetor de onda

do estado fundamental £y, modificado pelas contribui¢coes dos harmonicos impares.

A metodologia empregada para sintonizar esses parametros parte da analise visual do
espectro de flutuagoes em um caso especifico a = 1. O vetor de onda k,, é diretamente
selecionado pela forca relativa entre as interacoes d, enquanto o nimero de modos estaveis
no espectro de flutuagoes (A(k) < 0), pela constante de rede a. Essa por sua vez tem
uma relagao direta, dada pelas transformagoes adimensionais na equacdo (2.13), com
a profundidade do estado fundamental, ou a magnitude da temperatura de transicao
dada pelo valor constante e positivo de r = —|rg|. Esse procedimento para o ajuste dos
parametros é ilustrado na Fig. (2.2) no caso § = 15 em uma rede de tamanho linear L =
384 para dois diferentes casos de profundidade do estado fundamental: o caso "raso" onde
apenas modos muito proximos de k,, possuem A(k) < 0, e o o caso "profundo", onde
muitos modos sao estaveis.

Com a equagao de Langevin na sua forma dimensionalisada, o valor de k,, é seleci-
onado pela forca relativa entre as interacoes §, e essa relagdo permanece para o caso
adimensional. No entanto, a profundidade do espectro de flutuacoes para o modelo em
sua forma dimensionalisada pode ser diretamente relacionada ao valor aditivo —r onde,
se r > k2 + J(kn)/0, entdo a solugao que minimiza a energia do sistema serd uma solugao
modulada ¢(x) = cos(kg - x); caso contrario, se r < k2 + J(k,,)/d, a tnica solugao é a
trivial ¢ = 0. Depois da passagem para a forma adimensional, como se pode notar pelas
forma das transformagoes (2.13) esse papel de r na estabilidade das solu¢oes moduladas
fica atribuido a constante de rede a. O procedimento que seguimos para a escolha apro-

priada dos parametros 0 e a é analisar a parte variavel da fun¢do A(k) no caso a = 1,
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Figura 2.2: A esquerda mostramos a contribuicao das interacoes para o espectro de flu-
tuagoes para o caso 0 = 15 e a = 1, que possui um minimo em k,, = 7/16 ~ 0.19,
para tamanho linear do sistema L = 384. Nesse caso selecionamos a profundidade, e
por consequéncia o nimero de modos estaveis, através do parametro r. Dois casos estao
apontados: "raso" com r = 0.56, e "profundo" com r = 1.00. A direita mostramos o
espectro de flutuacoes completo com os parametros ja adimensionalisados, onde a? = r
assim como escrito na equagao (2.20). Ali observamos a porcao do espectro de flutuagoes
que é negativa. Os pontos circulados correspondem ao valor do vetor de onda kq do estado
fundamental.

selecionando a profundidade pelo parametro r e em seguida passar a forma adimensional:
a =12 e § = r'/25. Para os dois casos apontados na Fig. 2.2, analisamos as condi-
coes iniciais de faixas paralelas com uma modulacao senoidal para todos vetores de onda
27n/L da rede e, depois de um ntmero seguro de passos de tempo (usamos dt = 0.5),
obtivemos as energias estacionarias de cada modo. O resultado é que o vetor de onda k
que minimiza a energia no caso a*> = 0.56 ¢ o mesmo do minimo de A(k): ko = k,, = 7/16.
Para o caso profundo a® = 1.00 obtivemos ko = 7/48. Esses valores para o estado fun-
damental estao circulados em cada caso na Fig. 2.2 e condizem com a anéalise de campo
meédio discutida no capitulo anterior.

Como esperado, se visuializarmos o perfil do campo ¢(x) na dire¢do da modulagao
observaremos a distincao entre os dois casos: no estado fundamental raso a solucao é tipo
cosseno e possui a contribuicao apenas do modo kg = k,,,; para o caso profundo o perfil é
uma onda mais quadrada, com a contribuicao de todos harmonicos impares do vetor de
onda caracteristico kg. Essas distin¢oes entre os casos raso e profundo pode ser visualizado
na Fig. 2.3, onde também podemos notar que a amplitude da modulacao difere muito nos
dois casos, ja que, pelo menos em aproximacao de modo tinico, a amplitude do modo
—A(ko).

E interessante observar que a forma que as paredes de dominio apresentam no caso

caracteristico da modulacao deve ser proporcional a

profundo sao muito diferentes das encontradas nos modelos de Ising sem interagao dipolar,

ou das convencionais paredes de Bloch e Néel que dividem dominios em ferromagnetos de
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Figura 2.3: O perfil do campo dos estados fundamentais para os casos raso (a* = 0.56) e
profundo (a? = 1.00) é mostrado a esquerda, onde podemos observar a diferenca na forma

e na magnitude da modulacao. Para fins de comparacao, a distancia foi dividida pela a

largura da faixa h = 7/ko. A direita estd a componente do fator de estrutura S(k)
|¢(k)|?/L? na direcao da modulagdo em escala log-linear, que fornece a contribuigio de
cada modo ao estado fundamental. Aqui fica evidente a solu¢ao modo tinico para o caso

raso, e a contribuigao no caso profundo dos harmonicos impares 37/48, 57/48, etc.

Heisenberg tipicos. Esse "ombro" pronunciado, que caracteriza uma deslocalizacao das
paredes de dominio, foi observado experimentalmente em filmes de Fe sobre Cu(100) por
Vindigni e colaboradores (2008) [31] em regimes de baixas temperaturas (10 K). Como
apontado nesse trabalho, essa forma das paredes de dominio é uma caracteristica do
caso Ising dipolar apresentado apenas em duas dimensoes. Essa caracteristica ressalta
a relevancia desse modelo no contexto dos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia
perpendicular. Sendo assim, nos resultados apresentados de agora em diante, sempre
consideraremos valores dos parametros a e § que correspondam a estados fundamentais
profundos. A seguir serao apresentados resultados do efeito de temperatura sobre o estado
fundamental do caso 6 = 15 e a = 1, com especial atencao a dependéncia da largura da

faixa com a temperatura.

Largura das faixas

Como foi discutido na secao 1.3, a contribuicao dos harmonicos impares leva a modificar
o vetor de onda caracteristico kg da modulacao para valores menores que o minimo do
espectro de flutuacoes k,,. Esse efeito ja pode ser observado nos casos analisados nas
figuras Fig. 2.2 e Fig. 2.3. Essa dinamica a temperatura zero é exatamente a dinamica na
aproximacao em campo médio, onde r mediria a distancia para a temperatura de transicao
e H seria a energia livre do sistema. No entanto estamos considerando a equacao de

Langevin (2.9) justamente como uma dinamica governada pela minimizagao da energia
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efetiva H frustrada pelo efeito do ruido térmico, a fim de explorarmos todas excitacoes
que o sistema pode comportar. Nesse caso o valor negativo de A(kq) equivale a distancia
do estado fundamental para a temperatura de Curie. Nessa secao vamos analisar o efeito
das flutuagoes ao estado fundamental do caso profundo 6 = 15 e a = 1 a fim de observar
a dependéncia ko(T).

As simulacoes sao feitas para um tamanho L = 384 usando passos de tempo dt = 0.5
para valores de temperatura entre 0.0 < 7" < 0.7. O sistema é inicializado em T = 0.7
e é resfriado lentamente a uma taxa dr. A cada temperatura de interesse, o processo de
resfriamento é paralisado, onde ao sistema é permitido evoluir n; passos de tempo, tal que
esteja em equilibrio com o banho térmico, para depois serem coletadas amostras a cada
n., passos de tempo, tal que as medidas sejam descorrelacionadas. Como veremos logo
adiante, os resultados obtidos nesta secao se baseiam no comportamento do sistema na fase
desordenada, acima de qualquer fase de baixas temperaturas e os tempos necessarios para
obtencao dos dados de equilibrio sao muito pequenos, variando entre n, = 100, n,,, = 220 e
dr = 10~* para temperaturas maiores que 7' = 0.27, e n, = 32000, n,,, = 2000 e dy = 1076
para temperaturas entre 0.2 < T < 0.27. Para temperaturas menores que 7' = 0.2 os
valores utilizados n; e n,, foram de uma a duas ordens maiores, entretanto nessa regiao
de baixas temperaturas nao podemos garantir que o sistema esteja em equilibrio térmico.
Foram utilizadas 500 amostras para as médias estatisticas em temperaturas acima de
T = 0.35, 200 para o intervalo 0.27 < T" < 0.35, 100 para o intervalo 0.2 < T < 0.27. Em
geral, para temperaturas abaixo desse valor foram utilizadas da ordem de 10 amostras
para o calculo das médias.

Para caracterizar ko(T') faremos medidas de equilibrio em diferentes temperaturas do

modulo do vetor de onda para qual o fator de estrutura tem seu maximo:
Kaw = <)mEXS(k))> . (2.26)

Essa quantidade fornece uma boa estimativa do periodo caracteristico da modulacao ko,
independente da orientagao das faixas. A média k,,,, é obtida calculando seu valor para
cada configuracao e depois fazendo uma média sobre amostras para uma dada tempera-
tura.

Na secao 1.3 obtivemos uma expressao para a dependéncia do vetor de onda caracte-
ristico na aproximacao de campo médio incluindo a contribuicao do primeiro harmoénico
impar. A expressao obtida foi:

s
 6a2k3,’

ko(T) = ki (2.27)

onde ro o< T'— Ty, e Ty, é a temperatura de Curie modificada com a inclusao da interagao

dipolar, e as é o parametro que mede a curvatura do espectro de flutuagoes. Na figura

Fig. 2.4 mostramos os resultados para k,,,, assim como o ajuste dado pela dependéncia
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quadréatica de (2.27). O ajuste foi feito fixando o valor conhecido k,, ~ 0.197 e a depen-
déncia quadratica com a temperatura se mostrou em acordo com os dados na regiao de

temperaturas acima de 7" = 0.13.
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Figura 2.4: Grafico de k., em funcao da temperatura, onde a linha sélida corresponde
a um ajuste por ko(T) = k,, — b(T — Ty, )? correspondendo a forma funcional dada pela
equacao (1.43). Os valores obtidos pelo ajuste sao de Ty, = 0.48 e b = 0.79, usando
k= m/16.

O valor obtido para a temperatura de Curie foi de Ty, = 0.48. Para verificarmos a
consisténcia desse ajuste devemos procurar por quantidades que indiquem quando se da
a "transicao" para o estado paramagnético associado a Ty,. Na verdade, essa nao é uma
transicao de fases, ja que abaixo do estado paramagnético as faixas possuem magnetizagao
global nula e portanto nao ocorre nenhuma quebra de simetria. A temperatura de Curie
deve ser quando o sistema sofre flutuacoes térmicas suficientes para que o campo ¢ nao
distingua mais a forma de duplo pogo do potencial local favorecendo dois valores para
o campo, de um poco tnico centrado em zero. Isso pode ser acompanhado observando
a distribui¢do de probabilidades do campo P(¢), que podemos acompanhar através de
medidas dos histogramas do campo ¢. Os histogramas para duas temperaturas sao mos-
trados na figura 2.5. No entanto a anélise visual dos histogramas nao permite identificar
com precisao a passagem entre dois maximos de valores mais provaveis do campo, para
um maximo em ¢ = 0. Para contornar esse problema medimos também a variancia dessa

distribuicao, dada por:
1
@)= {5 0). .
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que deve ter um minimo na temperatura de Curie. Essa quantidade também pode ser

vista na figura 2.5. Os dois resultados corroboram a estimativa de T}, ~ 0.48 dada pelo

ajuste quadratico.
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Figura 2.5: A esquerda estdo os histogramas do campo ¢ mostrando que a passagem

entre uma magnetizacao polarizada para um estado paramagnético se da entre T'=0.4 e

T = 0.5. A direita a média do quadrado do campo ¢, que é uma medida da largura da

distribuicao do campo e deve ser minima na temperatura de Curie - que aqui esta entre

T =0.48 e T'= 0.5 dentro da precisao das medidas.

No caso das simulagoes de Monte Carlo para os modelos de Ising e Heisenberg desses

sistemas nunca foram reportadas na literatura essa dependéncia da largura das faixas com

a temperatura, dadas por L(T) = 7 /ky(T), muito provavelmente devido as suas limitagoes

computacionais aliadas a sua natureza microscopica. Através do modelo dipolar continuo

e as simulagoes da equagao de Langevin associada conseguimos observar nao so6 a depen-

déncia ko(T'), como verificar que ela é bem descrita pela aproximacao de campo médio.

Ainda assim, como apontado na secao 1.1, essa dependéncia com a temperatura ainda

é controversa tanto do ponto de vista experimental, quanto tedrico [77,78|. O resultado

apresentado aqui estd em acordo com a dependéncia observada experimentalmente por

Portmann e colaboradores (2006) [43] para o caso de filmes ultrafinos magnéticos com ani-

sotropia perpendicular de Fe sobre Cu(100), em contraposicao a dependéncia exponencial
observada por Won e colaboradores (2005) [18] em filmes de Fe sobre Ni sobre Cu(100).

Uma analise mais cuidadosa das propriedades estruturais desses filmes é necessaria para

estabelecer os limites de aplicabilidade dos nossos resultados.

Podemos analisar visualmente algumas amostras das nossas simulagoes com a ajuda do

aplicativo DynamicLattice da biblioteca de utilidades para analise grafica LASSPTools.

Esse programa permite mapear as configuracoes da rede quadrada em cores brancas e

pretas, correspondendo respectivamente a valores positivos e negativos de ¢. Essa analise

visual permite uma consideracao qualitativa e preliminar para as simulacoes, e tem sua

utilidade para determinar a regiao de parametros relevantes para o problema que queremos
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Figura 2.6: Configuragoes de tamanho L = 384 para o caso 6 = 15 e a = 1, em um
processo de resfriamento a uma taxa de dr = 107° para as temperaturas (da esquerda
para direita): 0.4, 0.3, 0.2, 0.15, 0.14 e 0.13.

estudar. Por exemplo, nas simulagoes apresentadas nessa secao podemos visualizar a
dependéncia da largura das faixas e a aproximacao da temperatura de Curie. Algumas
configuragoes para diferentes temperaturas podem ser observadas na figura 2.6. Como
podemos notar, a regiao utilizada para obter a dependéncia ky(7") corresponde a uma
fase desordenada de faixas. Estimamos que para esse caso, uma transicao para fases de
baixas temperaturas deve ocorrer na regiao 0.1 < T < 0.2. A natureza das fases de baixa

temperatura serao o tema da proxima secao.

2.4 Fase nematica

Nessa secao apresentaremos resultados obtidos por simulacoes de Langevin para o mo-
delo dipolar continuo que confirmam a observagao de uma fase intermedidria de natureza
nemética e se configuram como tema central desta tese. Grande parte dos resultados
discutidos aqui foram publicados na revista Physical Review B (Condensed Matter and
Materials Physics) [13] - uma copia da publicagao se encontra no apéndice.

Como foi discutido no capitulo anterior, uma das caracteristicas da fase nemética é
que a distancia entre os defeitos topologicos que caracterizam sua estrutura de dominios
orientacionais depende da temperatura. Portanto, para poder capturar sua estrutura
global necessitamos buscar por uma regiao de parametros em que a largura das faixas
seja muito menor que o tamanho do sistema. Os valores que julgamos satisfatorios foram
para § = 21/5, onde o minimo do espectro de flutuacoes é em k,, = /3 que, considerando
um estado fundamental profundo com a = /5, corresponde a um estado fundamental
ko = 1.014 ~ /3 (ver Fig. 2.7). As simulagoes foram realizadas para tamanhos L = 192
e L = 384 para temperaturas entre 0 < 7" < 0.18, onde a integracao temporal se mostrou
estavel usando um passo de tempo dt = 0.5. Para as simulacoes apresentadas nesta secao
nao observamos nenhuma variagao no periodo caracteristico de modulacao no regime de
temperaturas analisados, principalmente devido a largura da faixa ser muito pequena (~ 3

sitios).
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Figura 2.7: A esquerda o espectro de flutuacoes para o caso § = 2v/5 e a = v/5 e tamanho
L = 384. Em termos gerais, pode-se afirmar que os modos estaveis sio os de A(k) < 0. A

direita o campo ¢ em func¢ao da posicao indicando a amplitude e o periodo da modulacao.

Procedimento de termalizagao

Os resultados foram obtidos através do seguinte procedimento de termalizacao: o sis-
tema é inicializado no estado fundamental e aquecido em uma taxa dp. O processo de
aquecimento é suspenso ao chegar em uma temperatura de interesse e um transiente de
periodo n; passos de tempo é dado para o sistema equilibrar, antes de comecar a serem
gravadas configuragoes a cada n,, passos de tempo. As medidas sao realizadas mediando
sobre estas configuragoes.

Para estimar os tempos caracteristicos de transiente (n;) e descorrelagao (n,,) foram

analisados os comportamentos da funcao de correlacao a dois tempos

Ot ta) = 3 (6(x, )0, ) (2.29)

X

que descreve quantitativamente as propriedades dinamicas do sistema. Considerando o
instante de tempo t > t,, essa funcao mede o quanto o sistema se descorrelaciona de
si mesmo durante a evolucao temporal, ou seja, o quanto ele se afasta no espaco de
configuracoes de seu estado no tempo t,,. Num procedimento de resfriamento rapido, o
sistema é deixado relaxar durante um tempo de espera t, e nesse ponto se comecam a
medir as autocorrelagoes até um tempo t+t,. Se o sistema ja atingiu o equilibrio térmico
nesse ponto, entao a dinamica é estacionaria e o sistema tem invariancia translacional
do tempo, isto é C(t, + t,t,) = C(t), depende s6 de um tempo. Assim é estimado o
tempo transiente para que o sistema termalize. Para estimar o tempo de descorrelacao foi
observado quanto tempo a funcao de autocorrelagao de equilibrio leva para ser depreciada
de seu valor a tempos iguais (C(ty,t,) = 1.0), a uma certa fragdo da correlagio, aqui
tomada como C(t+t,,t,) = 0.36. Esses valores foram medidos para temperaturas finitas

de até T' = 0.09, para temperaturas mais baixas foram usados valores estimados tal que
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o sistema esteja o mais proximo possivel do equilibrio. Valores tipicos de n; estao entre
5 x 10* & 4 x 10% e os valores de n,, sdo da ordem de 10° passos de tempo. Entre 20 e 60

configuragoes sao utilizadas para efetuar as médias térmicas.

2.4.1 Parametros de ordem

Como mencionado na secao 1.5, o vetor gradiente de campo ¢, que é perpendicular
a curvatura local da faixa, é o ingrediente fundamental para obtermos um parametro de
ordem orientacional do sistema. No caso das simulacoes, para simplificar o tratamento
numérico, iremos considerar o vetor diretor:
Vo(x)
nx) = ——=, (2.30)
[Vé(x)|
sendo que o vetor diretor é calculado usando um esquema de diferencas finitas de segunda

ordem para o gradiente na rede:

Vad(x) ~ (p(x — €,) — o(x + €4))/2a, (2.31)

onde a ¢ a componente cartesiana do vetor diretor e é, é um vetor unitario da rede. Essa
aproximacao leva em conta apenas os primeiros vizinhos da posi¢ao x. Agora utilizaremos
a defini¢do do parametro de ordem nematico dada pela equacao (1.46) que leva a defini¢do

do parametro de ordem tensorial em termos do vetor diretor:

1

Qap(x) = na (x)115(%) = 5 dag, (2.32)

onde «, 8 = 1,2 sao as componentes cartesianas. Como em um cristal liquido, um pa-
rametro de ordem orientacional () pode ser definido como o autovalor positivo da média
espacial no tensor acima [9]. Essa definicdo é muito utilizada em simulagoes numéricas
de cristais liquidos por facilitar a quantificacao da parametro de ordem orientacional in-
dependentemente da orientacao média do sistema. No limite termodinamico, esse valor
corresponde a quantidade cos 26, onde n = (cosf,sinf) e 6 é o angulo entre o campo
diretor local e a orientacdo média do sistema (ver Fig. 2.8). Entretanto, como o vetor
diretor dentro das faixas nao fornece necessariamente a orientagao local, sobretudo a tem-
peratura finita onde a magnetizagao dentro do dominio sofre flutuagoes, um valor mais

preciso para () é obtido mediando somente sobre as posi¢oes das paredes de dominio:
— 1
Qus=7; > " Qup(x), (2.33)

onde a linha denota a soma restrita e L’ o nimero total de sitios que se encontram nas

paredes de dominio, isto é, na vizinhanca imediata onde o campo ¢ troca de sinal. Agora
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é possivel escrever explicitamente o parametro de ordem orientacional como o autovalor

dessa média espacial restrita do tensor nemético:

Q - @121 + @122 (2-34)

Figura 2.8: ilustracao dos vetores diretores e de como eles caracterizam a ordem orien-
tacional através da quantidade cos(26), onde 6 é o angulo entre a orientagao local e a

orientacao média global do sistema.

A ordem translacional das faixas se relaciona basicamente com a regularidade da po-
sicao das paredes de dominio. Umas das maneiras de caracterizar a ordem translacional

das faixas é através de uma magnetizacao staggered, definida como:

1

A2

Z sgn (¢(x)) sgn (cos(k - x)) ), (2.35)
X

onde sng é a funcao sinal e para k é usado o vetor de onda do estado fundamental. Uma
outra quantidade que medimos foi a energia do sistema. Embora medida com boa precisao
pelo niimero de amostras, ela nao mostrou nenhuma assinatura evidente de transicoes de
fase, variando suavemente com a temperatura. Ja o calor especifico mostrou uma variagao
muito irregular, sendo necessarias um nimero de amostras ordens de grandeza maior para
obter resultados conclusivos.

As medidas dos dois parametros de ordem obtidas nas simulacdes em tamanho linear
L = 192 e 384 estao na Fig. 2.9. Esses dois parametros de ordem devem ser nao nulos
apenas quando o sistema apresenta ordem de longo alcance, referente a cada tipo de
ordem. No entanto, além dos efeitos de tamanho finito na fase desordenada que é comum
a todo tipo de simulacoes, nos casos em que a ordem é de quase longo alcance um efeito
de tamanho finito também deve ser observado nas fases ordenadas.

Os dados indicam claramente uma transicao de fases onde os dois tipos de ordem
emergem a uma temperatura finita. Para L = 192, embora a magnetizacao staggered caia
significativamente em T = (.11, os dois parametros de ordem vao a zero em T =~ 0.12.
Entre essas temperaturas o parametro de ordem translacional parece apresentar um forte

efeito de tamanho finito. A medida que a temperatura diminui adentro na fase ordenada,
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Figura 2.9: Parametros de ordem em funcao da temperatura para L = 192. Os simbolos
vazios correspondem ao tamanho maior, L = 384. As linhas verticais separam apro-
ximadamente os diferentes regimes observados, distinguidos pelas funcoes de correlagao

espaciais, que serao discutidas a seguir.

uma estrutura de faixas se estabelece gradualmente através da aniquilacao de defeitos. Isso
ficara mais evidente logo adiante, quando faremos uma analise visual das configuracoes.
Através das medidas dos parametros de ordem, podemos calcular as susceptibilidades

pelas suas respostas lineares:

o = (@)~ (@) (2.36)
e = (m) - m), (287

usando o vetor de onda do estado fundamental para k. As medidas para as simulagoes
de tamanho linear L = 192 sao mostradas na figura 2.10. Enquanto os resultados para
a susceptibilidade orientacional indicam uma transicao clara para uma fase com ordem
orientacional, o nimero de amostras considerados aqui nao possibilita fazer uma analise
da susceptibilidade do parametro de ordem translacional, dado as grandes flutuacoes. O
caso de uma transicao de fase associada a my, com base nos dados dos parametros de
ordem ¢ inconclusiva.

Ao final da secao faremos uma analise mais detalhada da susceptibilidade orientacional.
Como a quantidade de dados é insuficiente para analisar a dependéncia com o tamanho
finito perto da transicao, ja que fizemos simulagoes de apenas dois tamanhos, nao é pos-
sivel afirmar a estabilidade de uma fase intermediaria nematica, com ordem orientacional

apenas somente com base nesses dados. Como a dependéncia da ordem translacional
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com o tamanho é mais forte que a orientacional, estes resultados indicam a presenca de
regioes de temperatura com assinaturas de diferentes fases ou regimes, que podem ser
caracterizados por outras medidas mais cuidadosas da ordem subjacente. Como os ce-
narios apresentados no capitulo anterior sugerem diferentes tipos de ordem, como ordens
de quase longo alcance caracterizadas pela forma funcional do decaimento das funcgoes de
correlacao espaciais, vamos a seguir definir tais quantidades para os dois tipos de ordem,

assim como sua contrapartida no espaco de vetores de onda.

6000

5000 ¢
4000
3000

2000 |

susceptibilidades

1000 -

Figura 2.10: Susceptibilidades dos parametros de ordem em func¢ao da temperatura para
L = 192. O valor maximo para Y, se encontra em 7" = 0.117. Para yj os erros esta-
tisticos, principalmente na regiao de baixas temperaturas, nao possibilitam uma anélise

quantitativa.

2.4.2 Correlagoes espaciais e fator de estrutura

Tipicamente, as fases nemética e esmética em duas dimensoes sao caracterizadas pela
presenca de defeitos topoldgicos e ordens denominadas de quase longo alcance, isto é, as
correlacoes espaciais decaem algebricamente com a distancia, caracteristicas singulares
das transicoes mediadas por defeitos. Para analisar melhor as propriedades estruturais

das diferentes configuragoes magnéticas, calculamos o fator de estrutura estatico:

1
S(k) = — (le(K)I)., (2.38)
e a funcao de correlacao espacial associada:
1

Clr) = 75 D (b(x)p(x +1)), (2:39)

X

que podem ser computadas usando uma transformada de Fourier rapida [67]. Por se

tratar de um sistema com ordenamento anisotrépico, as direcoes relevantes para a funcao
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Figura 2.11: Fungoes de correlagao na regiao esmética em 7' = 0.1. A figura a esquerda
mostra a funcao de correlacao orientacional na direcao perpendicular para L = 384,
mostrada em um grafico com escala log-log, antes e depois do procedimento de suavizagao.
A linha continua corresponde a um ajuste pela funcao Ar=*v, com a, = 1.18 e A um
parametro de ajuste. Na direcao paralela essa funcao decai imediatamente a zero. A figura
a direita mostra as fungoes de correlacao espaciais paralela (inser¢ao) e perpendicular,
ambas para L = 192. A funcdo paralela C, mostrada em escala log-log. As linhas
continuas correspondem a ajustes pelas fungbes r=“* e cos(kor)r=*¥, com w, = 0.33 e

wy = 0.19 e ky = 1.014. Valores similares sao obtidos no caso L = 384.

de correlacao espacial sao as direcoes paralela e perpendicular as faixas, denotadas por
C, e Oy, respectivamente. Estas quantidades descrevem a ordem translacional ao longo
das duas direcoes.

Outra quantidade relevante em termos estruturais é a fungao de correlacao orientaci-
onal (ou nematica) [79,80|, que traz informagoes a respeito do decaimento espacial da

orientacao das faixas, e é definida como:

Con(r) = % (Tr Q(x + 1)Q(x)) (2.40)
= S Quex+TIQue) + Qulx +DQu(),  (24)

X

onde a fungao somada na Eq. (2.40) é analoga a (cos [20(x +r) — 26(x)]). Cabe mencionar
que, ao contrario do caso do parametro de ordem (), para este caso consideramos todos os
sitios da rede para computar seu valor. Nas Figs. 2.11 e 2.14 podemos visualizar exemplos
das funcoes de correlagao para duas temperaturas diferentes.

Para temperaturas baixas (T < 0.11), as correlacoes orientacionais sao fortemente
afetadas pelas oscilagoes residuais do campo ¢(x), como veremos a seguir. Com intuito
de obter valores mais precisos para a funcao de correlacao orientacional, é conveniente
suavizar o parametro de ordem tensorial (2.32) com um procedimento introduzido na

Ref. [80], em uma espécie de média ponderada local do parametro de ordem. Os campos
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Figura 2.12: Configuracoes tipicas na fase esmética para L = 192 em (a) 7' = 0.1 e (b)

T = 0.104. Em (a) a regiao circulada destaca dois pares de discordancia; acima se encontra
uma "passagem'" devido a duas discordancias inseridas na mesma faixa, e abaixo um par
de discordancias separadas por uma faixa. Em (b) um par separado por quatro faixas e
um par formado por uma discordancia com vetor de Burgers maior e uma discordancia

dupla.

Q11(x) e Q12(x) sdo suavizados individualmente usando o seguinte processo iterativo:

foen() = 30+ 5 3 S (2.42)
x'€NN
onde f(,) ¢ um dos dois campos depois de n iteracoes, e NN significa os quatro primeiros
vizinhos de x na rede quadrada. Trés iteracoes sao suficientes para obter resultados mais
claros (Fig.2.11). Para fins de clareza, sdo sempre calculadas as funcées de correlagao
orientacionais conectadas, onde o quadrado da média do parametro de ordem orientacional
é subtraida da Eq.(2.41), tal que C,,, corresponda somente as flutuagoes direcionais.
Para temperaturas suficientemente baixas (7' < 0.03) as correlacoes espaciais decaem
imediatamente a uma constante e, portanto, existe ordem de longo alcance orientacional
e translacional. Nesse regime de temperaturas, a flutuagao térmica nao é suficiente para
mudar o sinal do campo ¢, como podemos avaliar pela grande amplitude dos pontos
localizados nas paredes de dominio na solucao de faixas apresentada anteriormente na
figura 2.7. Nessa regiao a estrutura de faixas se mantém fixa, caracterizando o regime

solido.
Regime esmético
Em uma larga escala de temperaturas, 0.03 < T" < 0.11, encontramos evidéncia de um

regime esmético, semelhante a fase de cristal esmético predita por Abanov e colabora-

dores [55] e observada experimentalmente em filmes de Fe sobre Cu(100) por Portmann
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e colaboradores [12]. Como discutido ao final da segdo 1.6, a estabilidade dessa fase a
temperaturas finitas se deve provavelmente a um efeito de discretizacao da rede numérica.
Neste regime, as flutuagoes de ondulagao ja sao suficientes para causar um decaimento
algébrico das correlacoes translacionais a baixas temperaturas, para 7" > 0.03. Porém, em
T = 0.09 pares ligados de discordancias surgem e se tornam mais comuns a medida que
a temperatura aumenta. A ordem de longo alcance orientacional é robusta e permanece
por uma escala de temperaturas maiores. Acima de T = 0.065 a ordem orientacional
também passa a decair algebricamente, no entanto ainda para um valor finito dado pela
média do quadrado do parametro de ordem (Q?) - lembramos que estamos calculando
as correlacoes conectadas. Isso sugere que a ordem orientacional nesse regime sofre um
efeito residual do pinning numérico que estabiliza a ordem esmética.
Um exemplo do comportamento algébrico das fun-

coes de correlacao nessa regiao ¢ mostrado na Fig. 2.11 Sk

para T = 0.1. E importante notar que o expoente do
decaimento algébrico translacional nesse regime au-
menta com a temperatura e é diferente nas direcoes
perpendicular e paralela - valores dos expoentes va-
riam de w, = 0.034 e w, = 0.036 para T" = 0.035 até
wy = 0.365 e w, = 0.212 para 7" = 0.104. Essa vari-

acao dos parametros é prevista pelas teorias de tran-

sicoes mediadas por defeitos, embora nao tenhamos Figura 2.13: Fator de estrutura para
dados e estatistica suficientes para avaliar sua depen- 0 caso esmético em 7' = 0.1 e L = 384,

déncia funcional com a temperatura. Com a ordem ©nde observamos dois picos de Bragg al-

orientacional de longo alcance se observa uma depen- gébricos pronunciados.
déncia mais fraca do expoente algébrico com a tem-
peratura na direcao perpendicular, com expoentes entre 1.18 < a < 1.43. Na direcao
paralela, a funcao de correlagao orientacional é uma constante. Esse comportamento das
funcoes de correlagao se reflete na forma do fator de estrutura mostrado na figura 2.13,
onde se nota a forte ordem orientacional do sistema. Na Fig. 2.12 estao algumas configu-
racoes tipicas desta fase. Nota-se que ela é caracterizada pelas flutuacoes de ondulagao e

uma densidade finita de pares de discordancia - alguns tipos diferentes estao destacados.

Regime nematico

Em uma escala estreita das temperaturas, 0.11 < 7" < 0.118, onde o parametro de
ordem orientacional é ainda alto mas a magnetizacao staggered cai consideravelmente, hé
uma mudanca no comportamento das funcoes de correlagao. Na direcao paralela, a ordem
translacional se descorrelaciona exponencialmente rapido a zero, indicando auséncia de

ordem translacional das faixas. Na direcao perpendicular, onde a ordem é mais robusta,
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Figura 2.14: Fungoes de correlagdo na regiao nematica para T = 0.114 e L = 384. A

figura a esquerda mostra a funcao de correlacao orientacional conectada nas direcoes

perpendicular e paralela em escala log-linear. As linhas continuas correspondem a ajustes

pela fungao Aexp(—r/A), com A\, = 13.77 e A,

= 6.42. Na figura a direita estao as

fungoes de correlagao translacionais nas dire¢oes paralela (insergao) e perpendicular. A

funcao paralela C, estd mostrada em escala log-linear. As linhas continuas correspondem

a ajustes pelas fungoes A exp(—r/&;) e cos(kor) exp(—r/&,)r~
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Figura 2.15: Configuragao tipica de tamanho L = 384 da regiao nematica para 1" = 0.114.

Alguns defeitos estao em evidéncia. Em pequenos circulos, dois pares de discordancia

dentro de um dominio esmético; em um circulo maior um dipolo de disclinacao; uma série

de discordancias inseridas em uma tinica faixa esta colorida, e em uma elipse um dominio

de faixas em orientacao perpendicular.



observa-se um comportamento intermediirio onde a correlacao translacional ¢ melhor
descrita pelo produto de uma lei de poténcia e uma exponencial. Um exemplo desse com-
portamento pode ser visto na Fig. 2.14. Provavelmente é devido a esse decaimento mais
lento da ordem translacional na direcao perpendicular as faixas que observamos um valor
finito para a magnetizacao staggered my na figura 2.9. Sendo assim podemos inferir que
uma andlise quantitativa dos parametros de ordem para tamanhos maiores de sistema deve
levar a conclusao que esse regime nematico de fato seja uma fase termodinamicamente
estavel com ordem orientacional apenas. A respeito da natureza da ordem nessa fase, a
funcao de correlacao orientacional conectada decai exponencialmente em ambas direcoes
a um valor finito, indicando uma ordem de longo alcance. No entanto o decaimento se déa
com diferentes comprimentos de correlacao nas duas dire¢oes, o que indica que os domi-
nios orientacionais nesse regime sao mais largos na direcao perpendicular, confirmando a
anélise discutida na secao 1.6 do capitulo anterior.

Analisando visualmente as configuragcoes, observam-se muitos tipos de excitacao cor-
rompendo a ordem orientacional. Uma configuracao tipica pode ser vista na Fig. 2.15.
Esse regime apresenta grandes discordancias formadas por mais de uma faixa (com o vetor
de Burgers maior), que podem ser consideradas como um par ligado de disclinag¢oes de
carga oposta. Pequenos dominios de orientagao perpendicular (circulados em Fig. 2.15)
também estao presentes e se tornam maiores e mais comuns a medida que a tempera-
tura aumenta. Semelhantemente aos experimentos em filmes ultrafinos magnéticos com
anisotropia perpendicular, ndo encontramos evidéncias para as "paredes de dominio de
faixas" previstas por Abanov e colaboradores [55], mesmo embora a forma dos dominios
sugira que a anisotropia tetragonal ainda exerca influéncia no sistema.

Cercados por defeitos topologicos orientacionais, observam-se dominios de faixas que
sao localmente esméticos, onde a ordem é descorrelacionada principalmente por flutuacoes
de ondulagao e pares de discordancias (alguns circulados na Fig. 2.15). Podemos notar
que isso esta em acordo com a imagem construida por Toner e Nelson [11] para a fase
nematica no ambito das aproximagcoes elasticas, ja que observamos dominios nematicos
anisotropicos, onde a tunica diferenca é a presenca de pares de discordancia no interior
desses dominios. Aqui também cabe ressaltar a diferenca da ordem esmética local nesse
regime com o regime anterior. Nesse caso os diferentes tipos de pares de discordancias
no interior dos dominios neméticos perdem a geometria rigida encontrada no regime es-
mético, indicando que na regiao nematica os dominios de faixas sofrem menor influéncia
da rede, em acordo com os resultados experimentais de filmes magnéticos ultrafinos com
anisotropia perpendicular [12], mencionados ao final do capitulo anterior, onde a ordem
orientacional desacopla os dominios da rede formando uma espécie de sélido flutuante
(floating solid).

Como mencionado na secao 1.5, a estabilidade de uma fase nemética a temperaturas

finitas pode ser interpretada como uma condensacao quadrupolar. A fim de compararmos
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Figura 2.16: A esquerda o fator de estrutura espacial no regime nematico para 7' = 0.114
e L = 384 e a direita sua projecdo no plano (k;, k,). Observamos que os maximos sao
suavizados em relacao ao regime esmético pelas flutuacoes angulares, e a auséncia da
ordem translacional se traduz na forte diminuicdo do valor dos maximos de S(k). Na
projecao no plano as intensidades mais escuras correspondem aos valores mais intensos
do fator de estrutura, onde foi utilizada uma escala logaritmica para evidenciar a forma
circular das flutuacoes angulares. As linhas tracadas sobre o grafico indicam os cortes
utilizados aqui para visualizar a comparagao dos dados com a equagao (2.43) através do

ajuste pela fungao (2.44).

os resultados previstos por Barci e Stariolo [10,50| para a estabilidade da fase neméatica
em modelos da classe de Brazovskii, calculamos o fator de estrutura para 7' = 0.114 e
L = 384. O fator de estrutura para as simulagoes pode ser visualizado na figura 2.16, onde
observamos claramente o papel das flutuagoes angulares em torno da direcao preferencial.
A comparacao é feita através de um ajuste numérico tridimensional em todo o plano

(ks, ky). A predigao teorica e a fungdo de ajuste sdo dadas por:

T
k) = T+ as(k — ko)? — ak? cos(20)us (2:43)
fka, ky) = 5 T (2.44)
r4ay (VEZ+ K2 —ko)” — q(k2 + k2) cos(2(tan~" (ky/ks) — 6o))

Mantendo fixo o valor da temperatura em 7" = 0.114, o ajuste tridimensional convergiu

para os seguintes valores:

ro= 0.0547 (2.45)
as = 1.3278 (2.46)
ko = 0.9660 (2.47)
g = —0.0557 (2.48)
o = 1.5688. (2.49)
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Figura 2.17: Gréficos para a regido em torno do maximo de S(k). A esquerda estd o corte
em k, = 0, onde observamos a difusdo posicional de S(k). A direita o corte em k, = ko,
onde observamos as flutuacoes angulares de S(k). Em ambos os casos a fungao (2.44) se

ajusta muito bem aos dados.

E interessante notar que o parametro de ajuste ¢ é negativo, o que confere com as predi-
coes teoricas da secao 1.5, ja que este corresponde ao produto da amplitude do parametro
de ordem nemético com a intensidade da interagao quadrupolar, que deve ser negativa
(atrativa) para a fase nematica ser estavel. Através de uma andlise visual, observamos que
a funcao (2.44) se ajusta muito bem aos dados, inclusive nas regices distantes aos picos
do fator de estrutura. Para analise visual, aqui mostramos quatro cortes bidimensionais
que estao indicados em Fig. 2.16. Na figura 2.17 estao as comparagoes para as regioes
proximas e sobre o pico do fator de estrutura, e na figura 2.18 as comparacoes sao feitas
para as regioes de menor intensidade, mostrando que a fungao f(k,, k,) se ajusta bem aos
dados nao s6 para as regioes dominantes. Esse resultado reforca a analise apresentada
na secao 1.5 de que as flutuagoes térmicas, em sistemas bidimensionais com interacoes
competitivas, renormalizam as interacoes do sistema na forma de interacoes multipolares

efetivas com simetria neméatica.

Fase isotrdpica

Para estimar a temperatura de transicao 7. entre as fases com ordem orientacional e
a isotropica, sao medidos o comprimento de correlacao orientacional, obtido via ajustes
exponenciais da fun¢ao de correlacao orientacional, e a susceptibilidade de @) obtida pela
equagao (2.37) na fase isotropica. Os resultados para L = 192 podem ser vistos na
Fig. 2.20, onde os dados sdo bem ajustados por leis de poténcia (que indicam que T, ~
0.117). Esse ajuste entra em desacordo com a divergéncia exponencial esperada para uma
transicao KT mediada por disclinagoes, discutidas no capitulo anterior. No entanto, se

observarmos o fator de estrutura na vizinhanga (7" = 0.118) da transigdo na figura 2.19
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Figura 2.18: Graficos para as regides menos intensas de S(k). A esquerda estd o corte
em k, = 0, e a direita o corte em k, = ko, onde observamos que a funcao (2.44) se ajusta
bem aos dados em todo plano (k,, k,). Observem as escalas de grandeza dos dados nessa

regiao, em comparacao com a figura 2.17.

percebemos que os efeitos da anisotropia da rede quadrada sao dominantes, no entanto
nao a ponto de induzir uma transicao da classe de universalidade de Ising - as flutuagoes
angulares também estao presentes e se espalham pelo anel de vetor de onda preferencial
|ko| ~ 1.01. Os expoentes criticos obtidos nao permitem uma anélise segura da classe de
universalidade da transicao isotropico-nematica - para tanto seriam necessarias anélises
de escalonamento de tamanho finito e um conjunto de amostras suficiente para uma boa
estatistica [81]. Por outro lado eles podem ser uma razoavel estimativa inicial para uma
andlise mais segura. Ainda assim, a analise visual do fator de estrutura para 7' = 0.118
indica a possibilidade da transicao se enquadrar na classe de modelos nao universais XY h4,
onde a transicao nao é nem a transicao de KT para sistemas isotropicos, nem a transicao
de Onsager-Ising para anisotropias tetragonais muito intensas.

A medida que a temperatura aumenta, flutuacoes angulares em torno destas duas dire-
coes preferenciais espalham os quatro picos e o sistema se torna quase isotropico, e o peso
espectral do fator de estrutura cai sobre um anel e tem uma forma levemente tetragonal
(Fig. 2.19). Uma configuragao tipica ilustrando a simetria fracamente tetragonal da fase
desordenada logo acima da transicao pode ser vista na Fig. 2.21. Perto da transicao a
fase isotropica ainda apresenta o comportamento exponencial-algébrico nas correlacoes
translacionais, assim como no regime nematico, indicando que essa fase localmente se
assemelha a fase de baixas temperaturas. A caracteristica anisotropica da funcao de

correlacao orientacional desaparece nessa fase, onde C,,, decai exponencialmente a zero.

Consideracoes finais

Nesta secao apresentamos resultados de equilibrio para as simulagoes de Langevin do
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Figura 2.19: Fatores de estrutura para as temperaturas 0.118 (esquerda) e 0.14 (direita).
Muito proximo da temperatura de transicao (7' = 0.118), observamos o papel da aniso-
tropia tetragonal induzida pelo pinning da rede, que no entanto nao é dominante - as
flutuacoes angulares estao distribuidas pelo anel de raio |ko| ~ 1.01. Na fase isotropica
(T = 0.14) observamos que a simetria orientacional é restaurada, embora a forma do fator

de estrutura ainda possua uma forma levemente tetragonal.
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Figura 2.20: Comprimento de correlacao orientacional (simbolos cheios) e a susceptibi-
lidade (simbolos vazios) em fungdo da temperatura na fase isotropica. As linhas cor-
respondem aos seguintes ajustes por leis de poténcia: xu,(T) ~ (T — 0.1172)7 119 e
En(T) ~ (T —0.1161) 7061,

modelo dipolar continuo. A escolha dos parametros em § = 2v/5 e a = /5, correspon-

dendo a faixas de largura pequena, possibilitaram observar em escala global as estruturas

magnéticas dos dominios de faixas em diferentes regimes de temperatura. A natureza me-
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Figura 2.21: A configuracao a esquerda mostra a fase isotrépicaem 7' = 0.12 para L = 192,

—
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apresentando perto do centro um defeito tipo alvo. Pequenos defeitos tipo alvo sao comuns
nessa fase. Acima e a direita, um grande defeito tipo alvo em uma porcao destacada de
uma configuracao de L = 480 em um processo fora de equilibrio a 7" = 0.13. No meio,
uma porcao de uma configuracao a 7" = 0.112 exibindo um grande par de disclinacoes,

formando uma discordancia livre. Abaixo, pares de discordancias em T = 0.104.

soscopica do modelo possibilitou observarmos excitacoes nas estruturas das faixas muito
semelhantes as encontradas experimentalmente, algumas estao evidenciadas na Fig. 2.21.
As simulacoes foram feitas para dois tamanhos lineares do sistema. As medidas para
L = 192 possibilitaram médias estatisticas mais seguras sobre todo o espectro de tempe-
raturas, onde analisamos o comportamento para os parametros de ordem e suas respectivas
susceptibilidades. A caracterizacao dos diferentes regimes de temperatura apontados por
essas quantidades se tornou completa com as medidas das fun¢oes de correlacao e fatores
de estrutura para o caso L = 384, salientando a natureza das ordens subjacentes. Com
base no conjunto de dados apresentados podemos afirmar a estabilidade de uma fase es-
mética em uma grande regiao de baixas temperaturas, seguida por uma fase nemdtica
em uma faixa estreita de temperaturas antes de alcancar a fase isotropica de altas tem-
peraturas. A natureza das fases de baixa temperaturas determinadas pelas funcoes de

correlacao espaciais estd resumida na tabela 2.1.

‘ fase esmética ‘ fase neméatica

correlacoes orientacionais | ordem de longo alcance ordem de longo alcance

correlacoes translacionais | ordem de quasi-longo alcance | ordem de curto alcance

Tabela 2.1: Tipos de ordem sujacentes nas diferentes fases de baixa temperatura.

Embora as simulacgoes tenham sido realizadas para apenas dois tamanhos e um ntimero
limitado de amostras, impossibilitando por exemplo uma anélise de escalonamento em ta-

manhos finitos para determinacao das classes de universalidade das transicoes esmética-

nemética e nematica-isotropica, conseguimos através das medidas dos parametros de or-
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dem, das suas susceptibilidades e funcoes de correlacao espaciais, e do fator de estrutura,
aliadas a uma analise visual das configuracoes, estabelecer um cenario para a natureza
das fases de baixa temperatura, do qual destacamos a estabilidade de uma fase nematica

de ordem orientacional apenas.
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Conclusao

Nesta tese estudamos a fenomenologia dos filmes magnéticos ultrafinos com anisotropia
perpendicular através de analises teodricas e simulagoes numéricas. Os estudos se limita-
ram aos casos em que a anisotropia perpendicular é dominante e os momentos magnéticos
apontam preferencialmente para fora do plano, isto é, abaixo da transicao de reorientacao
dos spins. E nesse regime que surgem espontaneamente padroes bastante regulares de
magnetizagao, sob campo externo nulo constituidos por padrdes de faixas. Esse fenomeno
pertence a uma vasta classe de sistemas fisicos, quimicos e biolégicos, onde a formacao de
padroes espaciais é fruto de interacoes competindo em diferentes escalas de comprimento.
Nos filmes magnéticos ultrafinos isso se deve & competicao entre as interagoes de troca, de
curto alcance e ferromagnética, e a dipolar, de longo alcance e antiferromagnética. Como
fruto dessa competicao resulta o estado fundamental de faixas desse sistema, onde o ar-
ranjo de suas paredes de dominio pode ser analisado como um tipo de solido bidimensional
com ordenamento anisotropico.

Para estudar como se dao as quebras das simetrias caracteristicas desses dominios de
faixas, translacional anisotrépica e orientacional, introduzimos o modelo dipolar continuo
para filmes ultrafinos magnéticos com anisotropia perpendicular, um modelo coarse grai-
ned que captura a fenomenologia em escalas espaciais mesoscopicas. No primeiro capitulo
discutimos diversas abordagens analiticas para esse problema. Fazendo uma aproximacao
quadrética para as interacoes no espaco de momentos, mostramos que a energia para o
problema recai em uma classe geral de modelos denominada classe de Brazovskii. Nessa
representacao fica claro que o modelo dipolar continuo possui espectro de flutuagoes com
um minimo em um vetor de onda diferente de zero, correspondendo aos estados de mi-
nima energia, em que o papel das flutuacoes térmicas muda drasticamente o cenario de
campo médio. A predicao original de Brazovskii para a aproximacao de campo médio
autoconsistente nos modos de flutuacao da amplitude da modulacao prevé uma transicao
de primeira ordem induzida por flutuacoes para um estado modulado com ordens de longo
alcance, porém esse nao é o caso em duas dimensoes. No contexto das analises via técni-
cas do grupo de renormalizacao e aproximacoes elasticas ao problema, mostramos que o
problema recai nas transicoes de fase mediadas por defeitos, que descrevem por exemplo
as transicoes encontradas no modelo XY e solidos bidimensionais.

No segundo capitulo introduzimos a dinamica utilizada para fazer as simulacoes de
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Langevin do modelo dipolar continuo, em busca de confirmar os cenérios tedricos e ex-
perimentais apresentados no primeiro capitulo. Na literatura, esse tipo de simulacoes
sao geralmente feitos para estudos da dinamica de crescimentos de dominios, com raras
excegoes para temperatura finita [82]. Nesta tese mostramos que as simulagoes da di-
namica de Langevin para modelos coarse grained se configuram como bons candidatos a
estudar as propriedades de equilibrio das fases moduladas, complementando os estudos
de simulacoes de Monte Carlo de modelos mais microscopicos.

Um dos fenomenos observados nas simulacoes foi a dependéncia da largura das faixas
com a temperatura, que é praticamente inacessivel nas simulacoes de Monte Carlo dos
modelos de Ising e Heisenberg com interacoes dipolares. Nesse caso observamos que a
aproximacao de campo médio descreve muito bem a dependéncia do vetor de onda carac-
teristico da modulacao, assim como a temperatura de Curie, quando a separacao de fases
se inicia a partir de um estado paramagnético. A dependéncia observada se ajusta bem
em uma larga escala de temperaturas onde a fase de equilibrio corresponde a fase isotro-
pica, indicando que embora a aproximagao de campo médio descreva de maneira muito
ineficiente a transicao para uma fase com ordem orientacional, devido o efeito dréstico das
flutuagoes no anel de vetores de onda que minimizam a energia, a dependéncia na largura
da faixa parece ser independente do grau de ordenamento das faixas. Essa observacao
estd em acordo com as observacoes experimentais em filmes magnéticos ultrafinos com
anisotropia perpendicular de Fe sobre Cu(100) feita por Portmann e colaboradores [43],
onde a dependéncia quadrética é observada proxima a temperatura de Curie. Seria in-
teressante observar nas simulacoes a influéncia reciproca entre a variacao da largura das
faixas e o grau de ordenamento das mesmas no regime de baixas temperaturas.

Por fim, analisamos as simulagoes de equilibrio para uma regiao de parametros em que
a largura das faixas é bastante estreita, com uma amplitude da modulacao alta - um caso
de estado fundamental profundo de faixas de largura de ~ 3 sitios. A conjuncao desses
dois fatores levou a um efeito da fixagao (pinning) da modulacao na rede numeérica. Esse
efeito é relevante em todos regimes de temperatura, sobretudo para a estabilidade da fase
esmética a temperaturas finitas. Como apontado no primeiro capitulo, essa propriedade
estd bem estabelecida na literatura, tanto do ponto de vista tedrico [27,52, 55|, como
experimental [12,33]. A ordem translacional de quase longo alcance nessa fase indica
que os defeitos topologicos, pares ligados de discordancia, desempenham um papel funda-
mental, em acordo com a teoria KTHNY para transicoes de fase mediadas por defeitos.
No entanto, a precisao de nossos resultados nao permite ponderar sobre a natureza da
transi¢ao esmético-nematica. Ainda assim, pela analise visual das configuragoes podemos
distinguir os tipos de defeitos topoldgicos presentes nas duas fases e pudemos observar
que a transicao é marcada pela passagem a estruturas menos fixadas a rede numérica,
em acordo com o cenario de "solido flutuante" previsto analiticamente e observado ex-

perimentalmente. Para determinar com precisao a classe de universalidade da transicao

70



2 L L L L L L L
-2 -15 -1 -05 0 05 1 15 2

X

Figura 2.22: Comparacao entre as flutuagoes angulares no fator de estrutura obtidas
experimentalmente para filmes de Fe sobre Cu(100) - em detalhe na figura superior - e
as obtidas através das simulagoes de Langevin do modelo dipolar continuo (Fig. 2.16).

Figura superior adaptada de [33].

esmética-nematica é necessario fazer uma analise de escalonamento para tamanhos fini-
tos, através de simulagoes com mais amostragem estatistica e para um ntimero maior de
tamanhos.

O principal resultado dessa tese se configura na observacao e caracterizacao de uma
fase nematica de baixas temperaturas. Suas propriedades estruturais sao bem descritas
pela andlise tedrica de Barci e Stariolo [10,50] para um modelo geral de sistemas com
interacoes competitivas em duas dimensoes. Essa correspondéncia permite interpretar
a fase nematica como uma condensacao quadrupolar. A quebra de simetria orientacio-
nal da transicao nemética-isotropica é capturada pelas medidas do parametro de ordem
orientacional e sua susceptibilidade. Esses dados sugerem que a transicao é de segunda
ordem, possivelmente pertencendo a classe nao universal do modelo XY com anisotropia
tetragonal (XYhy) [57], entretanto, uma analise de escalonamento para tamanhos finitos
se faz necessaria para corroborar essa analise. Esse resultado é reflexo de que a anisotropia
imposta pela rede nao é tdo marcante quanto sugerido por Abanov e colaboradores [55],
onde a transicao é da classe de universalidade de Onsager-Ising e prevalecem as pare-
des entre dominios de faixas mutuamente perpendiculares, que nao sao observados nem
experimentalmente, nem nas configuracoes apresentadas nas simulacoes. Entretanto, o
papel da anisotropia tetragonal observada na fase neméatica esta em acordo com a anélise

de Abanov e colaboradores, no sentido em que estabiliza a ordem orientacional de longo
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alcance. Outro ponto interessante é que a fase nematica parece ser fortemente suprimida
pelo efeito da rede numérica, ji que é observada apenas em uma faixa estreita de tempe-
raturas antes da transicao para a fase isotropica. Isto é, nas simulagoes a fase dominante
a baixas temperaturas é a esmética, enquanto se compararmos com um sistema isotropico
como considerado por Toner e Nelson [11], o cenario de temperaturas finitas ¢ dominado
pela fase nematica.

Evidéncias e caracterizagoes experimentais em filmes magnéticos ultrafinos com aniso-
tropia perpendicular da fase nematica ainda nao foram reportadas na literatura. Ainda
assim, acreditamos que ela possa ser observada e quantificada através de uma analise de
suas propriedades espaciais - como indicamos no primeiro capitulo, através da equacao
(1.50) é possivel medir o parametro de ordem nematico através do fator de estrutura. Indi-
camos aqui a semelhanga entre as flutuagoes angulares no fator de estrutura (ver Fig. 2.22)
obtidos por Vaterlaus e colaboradores (2000) [33] para filmes de Fe sobre Cu(100), mostra-
das no primeiro capitulo, e os resultados apresentados nesta tese para o fator de estrutura

na fase nemética.
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We show results from simulations of the Langevin dynamics of a two-dimensional scalar model with
competing interactions for ultrathin magnetic films. We find a phase transition from a high temperature disor-
dered phase to a low temperature phase with both translational and orientational orders. Both kinds of order
emerge at the same temperature, probably due to the isotropy of the model Hamiltonian. In the low temperature
phase, orientational correlations show long-range order while translational ones show only quasi-long-range
order in a wide temperature range. The orientational correlation length and the associated susceptibility seem
to diverge with power laws at the transition. While at zero temperature the system exhibits stripe long-range
order, as temperature grows, we observe the proliferation of different kinds of topological defects that ulti-
mately drive the system to the disordered phase. The magnetic structures observed are similar to experimental

results on ultrathin ferromagnetic films.

DOI: 10.1103/PhysRevB.76.054453

I. INTRODUCTION

In the past years, the interest in understanding the thermo-
dynamic and mechanical properties of magnetic ultrathin
films has grown considerably. Part of this interest is obvi-
ously motivated by the great amount of technological appli-
cations related to their magnetic behavior, such as data stor-
age and electronics.! In recent years, the advance in
experimental techniques has made possible to study in great
detail the complexity of magnetic order in thin films, where
an extremely rich phenomenology is present.>~* Part of this
phenomenology—as in many other physical and chemical
systems®—is due to the presence of competing interactions
acting on different length scales that frustrate the system and
leads to mesoscopic pattern formation. In the case of an ul-
trathin magnetic film in the absence of an external magnetic
field, stripe patterns of opposed magnetization are formed
due to the competition between the ferromagnetic exchange
interaction and the long-ranged dipolar interaction.®

Of particular interest for applications in data storage are
films with strong perpendicular anisotropy, where spins point
preferentially out of the plane. This happens when the (per-
pendicular) anisotropy energy overcomes the effect of dipo-
lar interactions which induce an in-plane anisotropy. When
this happens, the system goes through a “spin reorientation
transition” (SRT).” In this phase, when magnetization
points preferentially out of plane, complex magnetic struc-
tures arise, showing the formation of patterns with stripe
order.>*!10 Antiferromagnetic stripe order dominates the low
temperature, low energy behavior. As temperature increases
toward the SRT, perfect stripe order is disrupted by prolif-
eration of topological defects, such as dislocations and dis-
clinations in the magnetic patterns, which eventually drive
the system to the paramagnetic high temperature phase. Un-
derstanding how magnetic stripe order emerges from micro-
scopic interactions and the characterization of the relevant
thermodynamic behavior in the perpendicular phase is of rel-
evance both from a fundamental point of view and for future
applications in magnetic memory devices at the nanoscopic
level.
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Theoretical analysis of thermodynamic behavior relies on
elastic Hamiltonian approximations and shows a variety of
possible scenarios, strongly dependent on the behavior of
different kinds of anisotropies present in the elastic
energy.®®!! In Ref. 11, two possible scenarios were antici-
pated, in one, there is a single phase transition from a high
temperature paramagnetic phase to a smectic (stripe) phase at
low temperatures. Other possible scenario shows the pres-
ence of an intermediate nematic phase, where translational
order is lost but orientational one persists. Searching for evi-
dence of these scenarios is one of our motivations for the
present work. There is also a rather large number of numeri-
cal simulations and analysis of the different patterns ob-
served in ultrathin film models. Relevant to the present work
is a series of simulations by De’Bell et al.'> They made
detailed Monte Carlo simulations of Heisenberg and Ising
systems with competing exchange and dipolar interactions.
The stripe nature of the ground state in a two-dimensional
system of Ising spins was determined analytically in Ref. 13
Phase diagrams showing the presence of the spin reorienta-
tion transition in Heisenberg models with perpendicular an-
isotropy, dipolar interactions, and with or without exchange
interactions were also studied.”'* Cannas and co-workers
have made a series of detailed predictions on phase diagrams
and dynamic properties of a two-dimensional Ising model
with competing exchange and dipolar interactions'>~!7 by
Monte Carlo simulations. In particular, in Ref. 17, evidence
was presented of a new, intermediate, nematic phase between
the stripe and disordered phases. There is also a rather large
amount of numerical work focused on qualitative descrip-
tions of patterns but few quantitative approaches.

Simulations of Heisenberg models have been largely re-
stricted to determinations of phase diagrams mainly because
analyzing quantitatively the structure of phases and patterns
that emerge is a computationally very hard task in these
models. On the other hand, studies of Ising models have also
concentrated on quantitatively determining phase diagrams
and also the presence and evolution of magnetic patterns.
Nevertheless, in the Ising case, the sharp nature of domain
walls induces a rather artificial structure of patterns, where,
e.g., tetragonal symmetry dominates completely the scene in

©2007 The American Physical Society
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square lattices. In this work, we introduce a model intended
to make a bridge between the more realistic but cuambersome
Heisenberg models and the much simpler Ising models
which nevertheless are not suitable for understanding the di-
versity of magnetic structures present in a real ultrathin film.
Our results are qualitative in the sense that we do not intend
to reproduce experimental parameter values of a particular
system, but nevertheless we present a quantitative picture of
phase transitions and the behavior of relevant thermody-
namic variables in the regime of perpendicular magnetiza-
tion, which can be easily mapped to real situations. Further-
more, the model introduced below admits numerical as well
as analytical treatment of both equilibrium and dynamical
behaviors and a comprehensive picture is beginning to
emerge. '3

With this aim, in the present work, we introduce and ana-
lyze, by means of Langevin simulations, a coarse-grained
model of an ultrathin film in two dimensions. By making
reasonable approximations to the full micromagnetic dynam-
ics, which should be satisfactory in the perpendicular region,
we address the existence of antiferromagnetic stripe order,
how thermal fluctuations affect this order, the possible ap-
pearance of a phase transition at finite temperature, and the
characterization of the magnetic structures relevant in each
temperature region. Coarse-grained models similar to the one
introduced in the next section have been studied in the past.
In an early work, Roland and Desai? studied the dynamical
process of phase separation and emergence of stripe order in
Langevin simulations of a model for ultrathin films. More
recently, Jagla* explored the different morphologies and pat-
terns that can appear in such systems, showing a variety of
very interesting phenomena. Furthermore, he showed that the
same model is capable of reproducing the detailed phenom-
enology of hysteretic behavior known in ultrathin films.?!
Nevertheless, to our knowledge, more quantitative studies of
the phase transitions and the different kinds of magnetic or-
der present in these types of models have not been addressed
up to now.

II. MODEL AND NUMERICAL IMPLEMENTATION

A widely acceptable microscopic description of micro-
magnetic dynamics is given by the Landau-Lifshitz-Gilbert
(LLG) equation'

A
E=—a¢><3—7¢><(¢><3), (1)

where % is the three-dimensional magnetic moment vector, E
is the effective field acting on it, and « and vy are microscopic
phenomenological constants. The first term induces a preces-
sional movement of the magnetic moment around the field,
while the second term is a phenomenological one represent-
ing a damping effect which induces the magnetization to
align with the field. This representation of magnetic dynam-
ics is satisfactory in a wide variety of situations but it is very
difficult to analyze analytically and is also very demanding
computationally. Nevertheless, below the SRT where perpen-
dicular anisotropy dominates, one can obtain a much simpler
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description of magnetization dynamics suitable to our pur-
poses. Considering a single moment ¢ with the effective
field B pointing in the z direction and expanding the three

components of ¢ in Eq. (1), one easily finds that the evolu-
tion of the perpendicular component is given by?!

‘9¢z 2
o - B4 2)
where the constraint ¢§+ ¢§+¢§=1 was used (this is auto-
matically satisfied by the LLG dynamics). Then, in the limit
of strong perpendicular anisotropy, when the effective field
can be approximated to point preferentially along the z di-
rection, the evolution of the perpendicular component is ap-
proximately autonomous, although the other two components
are not. Consequently, from now on, we will restrict the
analysis to the z component and drop out the corresponding
subindex.

In the system of interest, the effective field will be com-
posed typically of three contributions of the form

B=h+a¢—bfd2x’J(|x—x’|)¢(x’), (3)

where £ is an external field, the second term is a perpendicu-
lar anisotropy field, and the last term will be the dipolar field,
in our case. The constants can be easily related to experimen-
tal ones, but this is not necessary for the purposes of this
work, which is to study some universal properties of the
phases and patterns emerging in such a system. The complete
energy function of the model consists of both a local and a
nonlocal term:

H[p]|=H,[}]+Hy[}]. (4)

According to Eq. (3) for the case of zero external field,
the local potential can be written in full generality:

nigl=3 | dzx{ VST () + gfﬁ*(x)}. ©

In order that the local potential assumes the desired double-
well structure, # and r are taken to be positive phenomeno-
logical constants. We have also added a continuous approxi-
mation for the exchange interaction in the form of an
attractive square gradient term, which favors spatial homo-
geneity of the order parameter.

Disregarding higher order interactions in Eq. (3), the non-
local term modeling a repulsive dipolar interaction has the
form

HNL[(ZS]:%Sfdzxfdle¢(X)J(|X_X,|)¢(X,)’ (6)

where J(|x—x'[)=1/|x—x'|* in two dimensions. In Egs. (5)
and (6), k and & are positive phenomenological constants
that describe, respectively, the range of the short-range ex-
change interaction and the strength of the long-range dipolar
one. In all space integrations it is assumed a short distance
cutoff 27r/ A, which in the numerical implementation appears
naturally as the lattice constant a.
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Hence, in the limit of strong perpendicular anisotropy and
strong damping, the relaxational dynamics of the system can
be modeled by the following Langevin equations:

IPp(x,1) SH[ ¢]
=— + n(x,1), 7
Py S0(x.1) 7(x,1) (7
where I' is a constant (the mobility) which sets the time
scale, and 7(x,t) is a Gaussian thermal noise with (7(x,?))
=0 and (y(x,t)n(x",t"))=2IT8(t—t')&(x—x'), as usual.
Equation (7) can be explicitly written as

19¢(x,1)
r o

= kV2P(x,1) + r(x,1) — ud’(x,1)

1

5fd2x'q§(x’,t)l(|x—x'|)+ n(x,0)/T. (8)

It is convenient to express the above equations in dimen-
sionless form by means of a transformation of variables. Fol-
lowing Roland and Desai,?” this transformation leads to the
dimensionless form of Eq. (8):

JdP(x,t
% = V2G(x,0) + $(x,1) - F(x,1)
1

5fd2X'¢(X’,t)J(|X—X’|)+ n(x.0), (9

with a short distance cutoff 277/ A and thermal noise corre-
lation (7(x,t)p(x’,t"))=2T8(t—t')5*(x—x'). Now, the pa-
rameter 6 stands for the relative strength between the two
competing interactions. The last Langevin equation can be
written in Fourier space as
dd(k,t
% = - A(k) (k1) + [- ¢*(x,1) + 7(x,0].  (10)
To be compatible with the subsequent numerical imple-
mentation of this equation, the last two terms were not ex-
plicitly written in Fourier space. Here, ]i means the k com-
ponent of the corresponding Fourier transform. The function
A(k) corresponds to

Ak)=k>=1+J(k)/ 6, (11)

which encodes all spatial information about the interactions.
If this quantity has a negative minimum at a wave vector k,,,,
selected by varying &, the solution of Eq. (10) is a modula-
tion in a single direction with periodicity given by k,,.

We have numerically solved the stochastic differential
equation (10) discretizing space in a square lattice with mesh
size a. Periodic boundary conditions were implemented us-
ing the Ewald summation technique? in the long-range di-
polar interaction. After spatial discretization, this interaction
is no longer isotropic for all spatial scales and it becomes
gradually anisotropic as the wave vector comes close to .
At the relevant spatial scales for our simulations, J(k) is
slightly anisotropic. It is important to note that symmetry
properties of the different magnetic structures appearing at
low temperatures are affected by the square symmetry of the
lattice. In a triangular lattice, for example, the phenomenol-
ogy may be to some extent different.”> We found it advanta-
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geous to use a spectral method, since in the Fourier space
form of the Langevin equation (10), both spatial derivatives
and the dipolar interactions acquire an algebraic form.

The time derivative was approximated using a simple Eu-
ler scheme with a time step Az. Taking an isotropic form of
the discretized Laplacian, the spatial derivatives were treated
using a semi-implicit method, where the k> term in Eq. (10)
is evaluated in the new time value. This treatment is standard
to improve the stability of the algorithm.?* Therefore, dis-
cretizing Eq. (10) in such manner, i.e., through a first order
semi-implicit spectral method, we obtain the following recur-
rence relation:

ok, 1+ Af) = [1+ Ar— Ata®J(K)/ 8] p(k,1)

1
1+ Atkz{
+[= At (x,0) + n(x,0) ]} (12)

After discretization, the noise term 7, in the way it ap-
pears in the last equation, is a random Gaussian number with
amplitude (27At/a*)"?. The dipolar interaction J(k) in Eq.
(12) is the fast Fourier transform (FFT) of the result of the
Ewald summation, evaluated at the beginning of the simula-
tion. The computational advantage of updating the system in
Fourier space is accomplished using an adaptative FFT
algorithm,?> where the main time consuming operations are
transforming Fourier the field ¢ and the (—¢*+ ) term and
then transforming back the new field value.

III. RESULTS

We performed simulations of the continuum_dipolar
model through Eq. (12). We analyzed the case =25, where
the ground state is a stripe modulated state with wave vector
k,,=1.014 47, which is close to 7r/3. Simulations were per-
formed for system sizes L=192 and L=384 for different tem-
peratures.

The existence of a nontrivial solution with wave vector k,,
of the Langevin equation (10) at zero temperature depends
on whether the term in Eq. (11) is negative at k=k,,. Before
the variable transformation, this could be done varying the
parameter r. After the transformation, the existence of a so-
lution is achieved only by tuning the mesh size a. We set a
=\5. The time integration was stable inside the range of
temperatures of the simulations using a time step Az=0.5.

To measure the orientational order of the stripes, we first
consider the director field:

Vé(x)
V(x)

; (13)

A(x) =

which provides the local orientation of the stripe, when lo-
calized on a domain wall between opposite magnetizations.
An analogy between this quantity and the Frank director of
smectic liquid crystals has already been made on previous
works,?®2% and leads to the definition of a tensor order pa-
rameter:
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1
Qaﬂ(x) = na(x)nﬁ(x) - EacVIB? (14)

where «,8=1,2 are the Cartesian components. Similar to a
nematic order parameter in a liquid crystal, an orientational
order parameter Q can be defined as the positive eigenvalue
of the spatial average of the above tensor order parameter.”
This value corresponds to the quantity cos26, where 7
=(cos 6,sin 6) and 6 is the angle between the local director
field and the mean orientation of the system. However, since
the director field inside the stripe domains does not necessar-
ily provide the local orientation of the stripe, to get a more
precise value for the orientational order parameter, we aver-
age Eq. (14) only over domain wall sites, namely,

— 1
QaB=;2’QaB(X)’ (15)

where the prime denotes the restricted sum with L’ being the
total number of domain wall sites. Now, we can write explic-
itly the orientational order parameter as

0=\07,+ 0. (16)

One possible way to characterize the translational order of
the stripes is through a staggered magnetization defined as

1
me={ 732 senld(x)]sgnleos(k-x)] ), (17)
X
where sgn is the sign function and for k, we use the ground
Sstate wave vector.

The results we present here were obtained with the fol-
lowing procedure: the system is initialized in the ground
state and heated with a heating rate dy. At each temperature
of interest, the heating process is halted and the system is left
to run a transient period of n, time steps before we start
recording system configurations at each n,, time step, used
later to measure the desired quantities. Typical values of n,
were between 5 X 10* and 4 X 10° in order to get as close as
possible to equilibrium. To estimate both transient (n,) and
decorrelation (n,,) times, we analyzed the behavior of the
two-time correlation function for the different system sizes
and temperatures. Typical n,, values were in the order of 10°
and the results are averages over 20-60 system configura-
tions.

In Fig. 1, we show the results for the translational and
orientational order parameters. The data clearly show a phase
transition, where both kinds of order emerge at a finite tem-
perature. In the L=192 case, we found that the two order
parameters decay simultaneously to zero at 7=0.12, even
though the staggered magnetization drops significantly at T
=0.11. In the region in between, the translational order pa-
rameter seems to present strong finite size effects. As the
temperature is lowered in the ordered phase, a stripe struc-
ture develops gradually by the annihilation of defects (see
Fig. 3). Although we were unable to study in more detail the
finite size scaling near the transition, it seems improbable
that an intermediate, nematiclike phase with only orienta-
tional order can be present in this model. Although transla-
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FIG. 1. Order parameters as a function of temperature for L
=192. The open symbols correspond to the larger system size, L
=384. Thin vertical lines separate approximately temperature
ranges of the different regimes.

tional order decays faster than the orientational one, our re-
sults point to the presence of a single phase transition from a
disordered high temperature phase to a low temperature
phase with both orientational and translational orders. This is
one of the possible scenarios that emerge from a theoretical
analysis of a similar model by Abanov et al.!!

To take a closer look at the structural properties of the
different magnetic configurations, we calculated the static
structure factor

S(k) = (| (k) (18)
and the associated spatial correlation function, given by
1 ‘
Clr) =752, e"*S(k), (19)
k

that can be quickly computed using a fast Fourier
transform.>> The relevant directions for the spatial correla-
tion function are the directions parallel and perpendicular to
the stripes, respectively, denoted by C, and C,. These quan-
tities describe the translational order along the two relevant
directions. We have also computed nematic (or orientational)
correlation functions,?”-?® since they encode information on
the spatial decay of orientational order of the stripes. Nem-
atic correlations are defined as

ConlF) = 53 (Tr 0(x + F1Q(Y) (20)

X

1
=E2 (011(x+1)011(X) + Q1p(x +1)0p(x)),  (21)

where the function summed up in Eq. (20) is analogous to
(cos[26(x+r)—26(x)]). Examples of translational and orien-
tational correlation functions can be seen in Figs. 2 and 4 for
two different temperatures.

For low enough temperatures (7<<0.11), the nematic cor-
relations are strongly affected by residual oscillations of the
field ¢(x). In order to obtain accurate values for the orienta-
tional correlation function, we found convenient to smooth
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FIG. 2. Correlation functions in the smecticlike region at T
=0.1. The upper figure shows the connected orientational correla-
tion function in the perpendicular direction for L=384, plotted in
log-log scale, before and after the smoothing procedure. The con-
tinuous line corresponds to a fitting by the function Ar~%, with
a,=1.18 and A a fitting parameter. In the parallel direction, this
function decays immediately to zero. The lower figure shows the
parallel (inset) and perpendicular spatial correlation functions, both
for L=192. The parallel C, function is plotted in a log-log scale.
The continuous lines correspond to fittings by the functions »~“~x and
cos(kor)r~, with @,=0.33 and »,=0.19 and ky=1.014. Similar
values were found in the L=384 case.

the tensor order parameter (14) following a smoothing pro-
cedure introduced in Ref. 28. We smooth the fields Q;,(x)
and Q;,(x) using for each the iterative process

1 1
furn®=2fu®+2 2 fux), (22

x’ eNN

where f,) is one of the fields after n iterations, and NN
means the four nearest neighbors of x on the square lattice.
We found that three iterations are enough to get sensible
results see Fig. 2. Similar smoothing procedures for orienta-
tional correlation functions were used in simulations of melt-
ing of two-dimensional solid systems.>*3! For clarity, in this
work, we always show the connected orientational correla-
tion function, where the mean square orientational order pa-
rameter is subtracted from Eq. (21). In this way, C,,, accounts
for direction fluctuations only. At sufficiently low tempera-
tures (7<<0.03), spatial correlations decay immediately to a
constant and there is translational and orientational long-
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FIG. 3. Typical configurations in the smectic phase for L=192 at
(a) T=0.1 and (b) T=0.104. In (a), the encircled region exhibits two
pairs of dislocations; above, there is a “passage” due to two dislo-
cations inserted in the same stripe, and below, a pair of dislocations
separated by one stripe. In (b), a pair separated by four stripes and
a pair formed by a larger Burgers vector dislocation and a double
dislocation.

range order (see Fig. 1 for the values of the order parameters
in the corresponding temperature regimes).

At slightly higher temperature and in a wide range (0.03
<T<0.11), we found evidence of a low temperature smec-
ticlike regime, similar to the smectic crystal phase predicted
by Abanov et al.'! and observed experimentally by Portmann
et al.” In this phase, undulation fluctuations (meandering ex-
citations) alone are sufficient to cause algebraic decay of
translational correlations at low temperatures for 7>0.03.
However, at 7=0.09, bound pairs of dislocations appear and
become more common as temperature increases. Long-range
orientational order persists over a wider range of tempera-
tures, but above 7T=0.065, orientational order also starts to
decay algebraically.

An example of the algebraic behavior of the correlation
functions in this region is shown in Fig. 2 for 7=0.1. It is
important to note that the exponent of the translational alge-
braic decay in this regime increases with temperature and is
different in the perpendicular and parallel directions—
exponent values range from w,=0.034 and w,=0.036 for T
=0.035 to 0,=0.365 and w,=0.212 for 7=0.104. As for the
orientational order, we observe a small temperature depen-
dence of the algebraic decay exponent in the perpendicular
direction, with exponents lying in the range 1.18<<a<<1.43.
In the parallel direction, the orientational correlation function
is a constant, indicating long-range order in this direction.

In Fig. 3, we illustrate some typical configurations of this
phase. We see that it is characterized by undulation excita-
tions and a finite density of dislocation pairs, some different
types are shown encircled.

In a narrow range of temperatures, 0.11<7<<0.118,
where the orientational order parameter is still high but the
staggered magnetization drops considerably fast, we found a
change of behavior in the correlation functions. In the paral-
lel direction, translational order is decorrelated exponentially
rapidly to zero, indicating the absence of translational order
of the stripes. In the perpendicular direction, where order is
more robust, there is an intermediate kind of behavior where
the translational correlation function is better fitted by a
product of a power law and an exponential. An example of
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FIG. 4. Correlation functions in the nematiclike region at 7'
=0.114 and L=384. The upper figure shows the connected orienta-
tional correlation function in the perpendicular and parallel direc-
tions in a log-linear scale. The continuous lines correspond to fit-
tings by the function A exp(-r/\), with \,=13.77 and \,=6.42.
The lower figure shows the parallel (inset) and perpendicular spatial
correlation functions. The parallel C, function is plotted in a log-
linear scale. The continuous lines correspond to fittings by the func-
tions A exp(-r/§&,) and cos(kgr)exp(-r/&,)r~®», with ¢=10.17 and
£,=60.0 and ©,=0.26 and k;=0.98. “

this behavior is shown in Fig. 4, where one can also see that
the connected orientational correlation functions now decay
exponentially in both directions but with different correlation
lengths. Orientational domains in this regime are larger in the
perpendicular direction.

Analyzing visually the configurations of this region, we
observe many excitations disrupting orientational order. A
typical configuration is shown in Fig. 5. We see that this
regime presents large Burgers vector dislocations that can be
regarded as a tightly bound pair of oppositely charged
disclinations.?® There are also what may be called a disloca-
tion cascade, a series of bifurcations within a single stripe
[colored in Fig. 5(a)]. Small domains of perpendicular orien-
tation [encircled in Fig. 5(a)] are present as well and become
more common and larger as temperature increases [see Fig.
5(b)]. Surrounded by topological defects, there are domains
of locally smecticlike arranged stripes, where order is de-
correlated mainly by meandering excitations and all kinds of
pairs of dislocations [some are encircled in Fig. 5(a)].

In order to estimate the transition temperature 7, between
the orientationally ordered and isotropic phases, we have
measured the orientational correlation length and susceptibil-
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P

FIG. 5. Typical configuration in the nematiclike region at (a)
T=0.114 and (b) T=0.116 for L=384. In (a), some defects are put
in evidence. In small circles, two pairs of dislocations inside smec-
ticlike domains; in the larger circle, a disclination dipole; shown
colored a series of dislocations inside a single stripe and in an
ellipse a domain of perpendicular orientation.

ity of Q in the isotropic phase. The results for L=192 are
shown in Fig. 6, together with power-law fits. We found that
T. lies close to T.~0.117 and that divergences are well fitted
by power-law forms, at variance with the exponential diver-
gence that one would expect in a defect-mediated transition
according to the KTHNY theory.?®3° The power-law behav-
ior seems to be in agreement with a recent result in which the
nematic transition is predicted to be second order.'®

Finally, we discuss the evolution of the structure factor,
Eq. (18), with temperature. In Fig. 7, we show four charac-
teristic examples around the transition. From the first to the
second plot, it can be seen that the sharp peaks characterizing
stripe order are replaced by nematiclike peaks, spreaded
along the ring |k| =k, due to angle fluctuations. The transi-
tion to the disordered phase seems to be through an increase
of domains of perpendicular orientation of the stripes. In the
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FIG. 6. Orientational correlation length (full symbols) and sus-
ceptibility (open symbols) as a function of temperature in the iso-
tropic phase. The continuous curves show power-law fittings,
namely, &,,(T)~ (T-0.1172)""1% and y,,,(T) ~ (T-0.1161)709",

structure factor, this is reflected as the growth of two sym-
metric peaks around k=k,, in the perpendicular direction.
Immediately after the transition, at 7=0.118, the four sym-
metrical peaks are equivalent, as can be seen in the third plot.
As the temperature is further increased, angle fluctuations
around these two preferential directions smear out the four
peaks and the system becomes almost isotropic and the spec-
tral weight of the structure factor lies on a ring with a weakly
tetragonal shape, as shown in Fig. 7. A typical configuration
illustrating the weakly tetragonal symmetry of the disordered
phase just above the transition is shown in Fig. 8.

Not far away from the transition, the isotropic phase still
presents the exponential-algebraic behavior of position cor-
relations as in the nematiclike regime, indicating that it lo-
cally resembles the low temperature phase. The anisotropic
feature of the orientational correlation function disappears in
this phase, where C,, decays exponentially to zero.

IV. CONCLUSIONS

We have made Langevin simulations at finite temperature
of a model for ultrathin ferromagnetic films with perpendicu-
lar anisotropy. These systems have a stripe ground state due
to competition between exchange and dipolar interactions.
We have found a phase transition from a high temperature
disordered phase to a low temperature phase with both trans-
lational and orientational orders. Below, the transition point
isotropy is spontaneously broken, and a smecticlike magnetic
structure develops. Both kinds of ordering seem to take place
at the same T, in agreement with some previous theoretical
predictions. The absence of an intermediate, purely orienta-
tional phase is probably due to the isotropic nature of the
model Hamiltonian. Other terms, which explicitly break ori-
entational order, may be necessary in order to have an inter-
mediate nematic phase. This is what emerges from a recent
analysis of the nematic transition in this same model, where
an extra term was included and shown to be responsible for
the existence of an intermediate nematic phase.'® The nature
of these terms depends on microscopic interactions, namely,
on the modeling of the anisotropy contribution. In this re-
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FIG. 7. Structure factor at 7=0.1, 0.114, 0.118, and 0.14 for L
=384.

spect, more input from experiments is fundamental.

We have found that the numerical results show complex
magnetic structures, with translational and orientational cor-
relations decaying algebraically at low temperatures. Trans-
lational correlations have different exponents for the longitu-
dinal and perpendicular components, relative to the ground
state stripe orientation. The exponents are also temperature
dependent. In the case of orientational correlations, we ob-
serve a weak temperature dependence in the perpendicular
direction and a saturation to a constant value in the longitu-
dinal direction. Qualitatively, one can say that we observe
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FIG. 8. The left configuration shows the isotropic phase at T
=0.12 for L=192, presenting a target defect close to its center.
Small target defects are ubiquitous in this phase. At top right, we
show a large target defect in a portion of a L=480 configuration in
an out-of-equilibrium disordering process at 7=0.13. In the middle,
a portion of a L=384 configuration at 7=0.112 exhibiting a large
dislocation pair made of disclination pairs. Below, pairs of disloca-
tions at 7=0.104.

translational quasi-long-range order and orientational long-
range order at low temperatures.

As temperature grows, it is possible to observe a prolif-
eration of topological defects, with structures similar to those
observed in real systems. In a narrow region around the tran-
sition temperature, both translational and orientational corre-
lations begin to decay exponentially. A power-law fit of the
data of the orientational correlation length and the associated
susceptibility in the high temperature region allows us to
estimate the critical temperature. This power-law dependence
of the orientational correlation length does not agree with the
well known KTHNY theory of two-dimensional melting. We
do not know to what extent the predictions from this theory
should be applicable to magnetic two-dimensional systems
like this. Our results are in agreement with a possible sce-
nario for a smectic magnetic system put forward by Abanov
et al. more than 10 years ago'' and with a recent result on
the second order nature of the nematic transition in the same
model studied in this work supplemented by another term in
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the Hamiltonian which explicitly breaks orientational
order.'8

We found that the weak anisotropy of the dipolar interac-
tion due to spatial discretization and the short width of the
stripes (of three grid points) has led to a pinning effect that
favored the stripe orientation to be preferentially on the two
Cartesian directions. However, looking at the structure factor
around the transition, we found that the fluctuations respon-
sible for disrupting orientational order are not restricted to
the two Cartesian directions and the isotropic nature of the
model still manifests.

More quantitative analytic predictions are clearly needed
in order to assess the quality and limitations of our results.
Also, it would be extremely interesting to do systematic ex-
perimental measurements of structure factors and correla-
tions as a function of temperature, like the ones done by
Pescia and co-workers.>!%32 This would allow, between
other things, to elucidate the experimental conditions under
which a nematic intermediate phase can be present in a mag-
netic system. The similarity between our simulations and ex-
perimental images of perpendicularly magnetized fcc Fe
films grown on Cu(100) (Refs. 2, 10, and 32) is striking. For
example, target defects first observed by Vaterlaus et al.'
were observed in our simulations and are ubiquitous in the
disordered phase (see Fig. 8). Finally, the dynamical behav-
ior of these systems also deserves to be studied, because the
presence of frustration and the emergence of many kinds of
topological defects lead to a complex dynamics, with pinning
of magnetic structures during long time scales, before the
final, asymptotic equilibrium state sets in.'”
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