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RESUMO

Neste estudo, empregamos simulagdes numéricas pelo Método de Monte Carlo, utilizando as
Estatisticas Generalizadas de Kaniadakis, para evidenciar o deslocamento da energia de
bloqueio em materiais ferromagnéticos nanométricos, como o ferro, e para avaliar a temperatura
de bloqueio sob diferentes valores do pardmetro Kappa, ou k-estatistica. Os resultados
apresentados referem-se a nanoparticulas ferromagnéticas da mesma ordem que o ferro, com
geometria cibica e dimensdes de aresta de 15, 25 e 35 nm. Os graficos elaborados representam
as curvas de magnetizagdo ZFC (Zero-Field-Cooled) e FC (Field Cooled), permitindo a
determinag¢do da distribuicdo da temperatura de bloqueio. Essas curvas manifestam uma
temperatura de bloqueio consistente ¢ um comportamento condicionado a magnitude do campo

magnético aplicado, o que se mantém similar para diferentes valores de Kappa.

Palavras-chave: nanoparticulas; simulagdes numéricas; k-estatistica; temperatura de bloqueio.



1 INTRODUCAO

O magnetismo é um fendmeno natural intrinsecamente associado a atragdo ou repulséo
entre materiais semelhantes ou pedacos de ferro, e manifesta-se de maneira proeminente em
substancias designadas como imas. Esse fenbmeno e as propriedades magnéticas desses
materiais tém sua origem na escala atdmica, exemplificado pelo atomo de hidrogénio. Nele, o
movimento do unico elétron em 6rbita ao redor do nucleo € interpretado como uma corrente
elétrica, gerando um momento magnético e, por conseguinte, originando o chamado momento
de dipolo magnético (Holanda et al., 2020). Segundo a lei de Ampére-Maxwell, esse momento
de dipolo magnético € concebido como um pequeno ima em escala atdbmica, induzindo um
campo magnético de pequena intensidade (Holanda et al., 2020). Quando sujeitos a um campo
magnético externo, esses materiais exibem propriedades magnéticas distintas, cujo
comportamento pode variar devido a orientacdo dos seus momentos magnéticos em relacao ao
campo aplicado (Arantes, 2010). As categorias que diferenciam as propriedades magnéticas
desses materiais incluem o diamagnetismo, paramagnetismo, antiferromagnetismo e
ferromagnetismo. Este estudo concentrou-se na investigagdo de estruturas de materiais

ferromagnéticos.

Os materiais ferromagnéticos destacam-se como 0s materiais magnéticos mais
evidentes e relevantes para aplicagdes praticas, uma vez que exibem propriedades magnéticas
distintivas que os diferenciam de outras categorias. Uma das caracteristicas fundamentais
desses materiais é a capacidade de se manterem magnetizados de forma espontanea em
temperatura ambiente, mesmo na auséncia de um campo magnético externo. Esse atributo os
torna especialmente valiosos como imas permanentes. Entretanto, acima de uma determinada
temperatura, conhecida como temperatura critica, de bloqueio ou temperatura de Curie, a
magnetizacdo espontanea do material desaparece. Nesse ponto, 0 material transita para um
estado chamado paramagnético, uma fase magnética fraca que se manifesta apenas na presenca

de um campo magnético externo (Salvador, 2014).

Nanomaterial é aquele que pode ser encontrado na natureza ou sintetizado
artificialmente, possuindo dimensdes entre 1 e 100 nm. Isso inclui nanotubos de carbono,
fulerenos e agregados ou aglomerados de particulas, os quais apresentam propriedades,
fendmenos e efeitos bioldgicos atribuidos a essas dimensdes (Camacho, 2017). Esses materiais
constituem um tipo de sistema singular que incorpora caracteristicas estruturais em escalas

nanométricas e graus de liberdade dos elétrons, revelando um potencial significativo para



aplicacOes tecnoldgicas e na construcdo de ciéncias fundamentais (Costa et al., 2019). Dentro
desse conjunto de nanomateriais, destacam-se as nanoparticulas magnéticas, que exibem
propriedades magnéticas unicas e tém sido amplamente utilizadas em diversos contextos devido
ao seu notavel potencial tecnoldgico. Algumas das areas de aplicagdo desses materiais
magnéticos nanoestruturados incluem o imageamento por ressondncia magnética (IRM),
memdrias magnéticas permanentes, juncdes magnéticas de tunelamento, nanoantenas
magnéticas, producgéo e conversao de energia por meio da utilizacdo de nanocatalisadores, além
de desempenhar papel na inddstria do petrdleo como nanosensores e nanofluidos nas atividades
de prospeccdo e exploragdo, respectivamente (Binder, 2009; Tutor-Sanchez, 2018; Miranda,
2016).

Além disso, a pesquisa sobre materiais magnéticos nanoestruturados tem implicagdes
praticas e tecnoldgicas significativas. A modelagem precisa desses materiais é essencial para o
desenvolvimento de novas tecnologias, incluindo dispositivos eletrénicos mais eficientes e
sistemas de armazenamento de energia mais avancados. No entanto, a complexidade desses
materiais exige uma abordagem estatistica igualmente avancada, justificando a investigacéo de

técnicas como as de Kaniadakis.

De acordo com Binder (2009), o nanomaterial de ferro e seus 6xidos apresentam-se
como potenciais catalisadores para a liquefagdo de carvdo, com foco na quebra das ligacdes
carbono-carbono. Muito tem-se falado no uso de depositos de carvédo para a extragdo de cadeias
de carbono como matéria-prima quimica na substituicdo do petroleo, para tanto é preciso uma
técnica conveniente e barata da quebra do carvdo em componentes menores, catalisadores a
base de ferro emergem como opcao viavel, sendo economicamente produzidos (Costa, et al.,
2019). Visando abordar essa problematica, esse estudo pretende analisar de que forma ocorre e
0 que influencia o deslocamento da temperatura de bloqueio, propriedade importante que
delimita a transicdo de fases dos regimes magnéticos, para esses materiais ferromagnéticos em

nanoescala.

Nesse sentido, o objetivo nessa pesquisa € medir o deslocamento da energia de blogueio
em materiais ferromagnéticos nanomeétricos. De forma mais especifica, busca-se avaliar a
temperatura de bloqueio sob a influéncia de diferentes valores do parametro Kappa e investigar
0 comportamento magnético do material nanoestruturado sob influéncia de diferentes
temperaturas por meio de simulacdes numéricas do Método de Monte Carlo usando as

Estatisticas Generalizadas de Kaniadakis.



2 FUNDAMENTAGAO TEORICA
2.1 Funcéo de particdo

A termodinamica de equilibrio € um ramo fundamental da fisica e se concentra no estudo
de sistemas macroscOpicos em repouso, Nos quais as varidveis termodinamicas permanecem
constantes ao longo do tempo. E uma &rea que organiza as leis empiricas acerca do
comportamento térmico da matéria ao nivel macroscépico (Salinas, 2005).

A termodinamica abarca quatro postulados essenciais para estabelecer uma base
conceitual solida:
a) Primeiro postulado: o estado macroscépico de uma substancia pura é totalmente definido
pela energia interna U, volume V e pela quantidade de matéria, que pode ser expressa pelo
numero de moles n ou pelo numero de particulas N (Salinas, 2005);
b) Segundo postulado: para um sistema composto, constituido por sistemas simples separados
por paredes ou vinculos, existe uma funcdo chamada entropia, S = S(Uy, V4, Ny, Uy, Vo, N, L),
caracterizada para todos os estados em equilibrio, constituindo assim, uma equacdo
fundamental de um dado sistema, adquirindo todo o conhecimento termodinamico associado
(Salinas, 2005);
c) Terceiro postulado: a aditividade da entropia em um sistema composto se manifesta em cada
um de seus componentes, sendo a entropia, uma funcéo continua, diferenciavel e que aumenta
de maneira mondtona em relacao a energia (Salinas, 2005). Neste contexto, a entropia é uma
grandeza aditiva, ou seja, € uma funcdo homogénea de primeiro grau das suas variaveis. Esta

caracteristica é quantificada da seguinte maneira:

S(AU, AV, AN) = AS(U,V,N) 1)

onde a energia, 0 volume e quantidade de matéria variam com o valor de A.

d) A entropia é nula no zero absoluto, uma caracteristica que pode ser desafiada pela Mecénica
Estatistica Classica, quando a derivada da energia interna em relacéo a entropia é zero (Salinas,
2005) — representando a terceira lei da termodinamica.

Enguanto a termodinamica busca explicar o comportamento térmico da matéria em
niveis macroscopicos, a mecénica estatistica parte da hipétese relativa a constituicdo
microscopica dos corpos materiais para explicar, no macro, estabelecendo assim uma conexao
entre 0s niveis micro e macroscopicos (Salinas, 2005).

O primeiro postulado da Mecénica Estatistica afirma que o conjunto de todos os estados

microscopicos acessiveis a um sistema fechado em equilibrio s&o equiprovaveis. Por exemplo,



para um sistema constituido por um fluido termodinamico, digamos, com energia E, volume V
e numero de particulas N, no estado vinculado formado por um conjunto de vinculos internos
{X;}, a quantidade de estados microscopicos acessiveis a este sistema é 2(E,V, N; {X;}). Entdo,
a probabilidade P (X;) de encontrar o sistema sujeito ao conjunto de vinculos {X;} é diretamente

proporcional a quantidade de microestados acessiveis 2(E,V, N; {X;}):

Desta maneira, a distribuicdo de probabilidade P(X;) é usada para quantificar
estatisticamente um processo termodinadmico. Este processo é feito pela remocédo de vinculos
termodindmicos internos, génese da interpretacdo da estatistica da termodinamica. A conexao
entre a Teoria de Probabilidade e a Mecénica Estatistica ocorre pelo fato da maximizagéo da
distribuicdo de probabilidade P(X;) corresponder diretamente a maximizacao da entropia S.
N&o obstante, diante dos argumentos acima, € permitido realizar a conexdo entre a Mecénica
Estatistica e a termodinamica. A entropia € quantificada pelo logaritmo do numero de
microestados acessiveis ao sistema, permitindo a conexao entre o ensemble microcanénico e a
termodinamica. Para exemplificar, digamos, o estado termodinamico de uma substancia fluida
pura é caracterizado pela energia E, volume V e nimero de particulas N, a conexdo com a
termodinamica é construido pelo logaritmo do nimero de estados acessiveis, tomando o limite

termodinamico N — +4o0o. Como primeiro passo, tomamos a entropia como funcédode E, V e N.
S(E,V,N) = kgln(Q(E,V,N)) (3)

sendo kg constante de Boltzmann. Para alcancar o objetivo de conectar com a termodinamica,
escrevemos a energia E e o volume V como densidades fixas, i.e., E/N =ueV/N =v,
admitindo u e v como constantes, tomamos o limite em que os efeitos das condicdes de
contorno sdo eliminados e que, matematicamente, a entropia é uma funcdo homogénea de
primeiro grau de suas variaveis extensivas. Esta exigéncia deve ser satisfeita, mostrando que as
propriedades termodinamicas sdo independentes do tamanho do sistema. Experimentalmente,
as derivadas de interesse fisico, como os calores especificos, coeficientes de dilatagcdo, entre
outros, sdao mensuradas por quantidade de matéria (mol ou particula) sem fazer referéncia ao

tamanho do sistema, i.e., as propriedades termodindmicas se referem ao material na sua



totalidade mostrando, subentendidamente, a nog¢do do limite termodindmico no sentido

matematico. Neste contexto, matematicamente, o segundo postulado pode ser reescrito como:
. 1 . 1
swv) = lim SS(E,V,N) = lim “kg In(Q(E,V,N)) (4)

para u e v fixos no limite termodindmico N - +oo.

Ao examinarmos diferentes conjuntos de parametros microscopicos, apresentamos uma
perspectiva termodindmica distinta do ensemble microcan6nico, denominada ensemble
candnico. No contexto do ensemble candnico, considera-se um sistema termodinamico simples
em contato com um reservatério térmico por meio de uma parede adiabatica, fixa e
impermeavel. O reservatorio de calor, denotado como R, deve ser significativamente maior do
que o sistema de interesse, representado por S. Com a ligacdo entre os sistemas R+S e a adicdo
do isolamento em relacdo ao ambiente externo, mantendo uma energia total E, os postulados
fundamentais da Mecanica Estatistica do equilibrio permanecem validos.

Nesse cenario, a probabilidade IW; de encontrar o sistema S em um estado microscépico

J € expressa da seguinte maneira:

e PEj

Wi = 5 orer ()
onde,

Z =Y e PEk (6)
Z é a soma sobre todos os estados, conhecida como funcdo de particdo, que normaliza a

probabilidade W;. A funcdo de particdo esta relacionada a energia livre de Helmholtz pela

seguinte formula:
F(T,V,N) = — % in(Z(T,V,N)) @

onde F(T,V,N) é a energia livre de Helmholtz é funcdo da temperatura T, volume V e

. , - , 1 ~ A e
quantidade de matéria (particulas ou moles) N e g = P A conexdo com a termodinamica é
B

realizada no limite quantificado a seguir:



frv) =~ IzmooN—lﬁzn(Z(T, V,N)) )

\%4 .. e A .
sendo v = ~ no limite termodinamico.

Dentro do contexto do ensemble microcandnico, a funcdo entropia desempenha um
papel crucial ao estabelecer uma conexao entre o Ensemble e a Termodinamica, especialmente
guando consideramos o limite termodindmico. No Ensemble Canénico, por sua vez, a entropia
é expressa como a derivada da energia livre de Helmholtz em relagdo a temperatura, mantendo

as demais variaveis, N e V, constantes. Essa relacdo pode ser formalizada da seguinte maneira:

S=- (Z_I;)(V,N) ©)

Observamos que tanto no ensemble microcanénico quanto no ensemble candnico da
Mecénica Estatistica do Equilibrio, a entropia demonstra ser aditiva e extensiva. Contudo, é
relevante ressaltar a existéncia de formas de entropia que ndo possuem essas propriedades,
como a entropia de Tsallis (Tsallis, 1988) e a entropia de Kaniadakis, desenvolvida com base
no principio de interacdo cinética (Kaniadakis, 2001). Para os propdésitos deste estudo,
optaremos por utilizar a entropia ndo aditiva de Kaniadakis, também conhecida como «-

estatistica. A partir deste ponto, adotaremos exclusivamente esta ultima nomenclatura.

2.2 Quadro geral da k-estatistica

A «-estatistica € uma generalizacdo da mecénica estatistica classica de Boltzmann-
Gibbs-Shannon, e é um tépico de grande relevancia em diversas areas da pesquisa cientifica e
aplicada. E definida em termos da funcdo exponencial «, uma nova funcdo exponencial
deformada de um parametro introduzida por Kaniadakis (Kaniadakis, 2001). Essa abordagem
estatistica transcende os conceitos tradicionais ao se constituir como um campo de estudo
dindmico, impulsionado por sua habilidade notavel de modelar fenémenos complexos que
desafiam as distribuices estatisticas convencionais. A aplicacdo dessa distribuicdo abrange
uma variedade de sistemas fisicos, que incluem desde particulas em potenciais harmonicos até
particulas sujeitas a campos magnéticos. Além disso, essa abordagem tem sido empregada para

descrever o comportamento de particulas em sistemas ndo-extensivos e em situagdes de



elevadas energias, encontrando aplicacgdes significativas em disciplinas como astrofisica, fisica

de plasma e fisica de alta energia (Kaniadakis, 2001).

Essa formulacdo ndo aditiva da Mecénica Estatistica repousa sobre um funcional
denominado k-entropia, que se configura como a generalizacdo relativistica da entropia de
Boltzmann-Gibbs-Shannon, fundamentada no principio de interacdo cinética (Kaniadakis,
2001, 2002, 2013). A sua singularidade reside na preservacao de diversas propriedades da
Mecénica Estatistica Classica, inclusive a crucial Terceira Lei da Termodindmica (Bento,
2015). Essas caracteristicas conferem a ela uma posi¢do privilegiada como uma candidata

robusta para elucidar fenémenos em sistemas complexos, seja na esfera natural ou artificial.

A aplicabilidade dessa formulagdo estende-se a uma variedade de dominios, abrangendo
desde a economia (Clementi et al., 2012) até a epidemiologia (Kaniadakis et al., 2020),
passando pela gendmica (Souza et al., 2014; Costa et al., 2019) e alcancando setores como redes
neurais, neurologia, meteorologia e geofisica (da Silva, 2021; Hristopulos et al., 2014).
Ademais, ela encontra espaco em disciplinas de vulto como cosmologia e astrofisica (Carvalho
et al., 2008; Curé et al., 2014).

E possivel reescrever a fungio de particio (Z) em termos da k-estatistica. Algumas
destas propriedades séo destacadas a seguir.

Para uma variavel aleatoria x € R com funcédo de probabilidade g(x), a k-estatistica é
fundamentada na k-entropia definida em Kaniadakis (2001).

1+k 1-k

2K 1+k 1-k

onde 0 <k <1 é o indice entropico. A mecanica estatistica classica de Boltzmann-Gibbs-

Shannon é retomada no limite em que xk — 0:

Nesta abordagem de mecanica estatistica, a construcdo do modelo sera baseada na

fungéo k-exponencial:

exp,(x) = (V1 + 22k2x2 + /1rcx)E (12)



sua inversa € 0 k-logaritmo deformado [n, :

xK—x~K

In.(x) = —

(13)

As funcgdes exponenciais e logaritmo ordinaria sdo casos particulares de (12) e (13)

quando é tomado o limite k — 0: lirr(% exp, (x) = exp(x) e lirr(% In, (x) = In(x),
K— K—

respectivamente.
Neste trabalho, nos utilizamos a fungédo x-exponencial. Uma caracteristica interessante

desta funcéo é que ela possui algumas propriedades da funcéo exponencial ordinaria:

= (expy(x)) > 0 (14)
lim exp, x)=1 (15)
lim exp, (x) =0 (16)
lim_exp, (x) = +o0 (17)
exp,(x)exp(—x) =1 (18)

O comportamento em lei de poténcia da k-exponencial ocorre nos limites

apropriadamente afastados da origem, i.e.,
41
li(Fn exp, (x) = |2Kx| ™ (19)
xX—+too

Reescrevendo a probabilidade para o ensemble canénico em termos da x-estatistica para

um sistema com energia E,:
1
W.(a) = Z—Kexp,c(—ﬁEa) (20)
naqual g = ﬁ e Z, € afuncdo x-particdo, que pode ser escrita como
B

Zy = Ziexprc (.BEL) (21)



onde Ky € a constante de Boltzmann e T é a temperatura absoluta.

3 METODOLOGIA
3.1 Modelo micromagnético

O contexto em que se aplica a derivacdo acima é do de materiais ferromagnéticos
nanoestruturados. Para a energia total de um meio magnético tipico que configura a competicéo
energética para determinar parcialmente os estados magnéticos dos nanoelementos é dado pela

densidade de energia magnética:

. 2 ms? ety (et (i)
E= A5y — K3, (hF) — A%,y + 15,5, (P g el

ij Tij ) (22)
O primeiro termo € a energia de troca, que surge da interacdo entre 0s momentos
magnéticos das células no sistema e é responsavel por estabilizar a orientacdo dos spins
magneéticos em uma determinada direcdo. Ela contabiliza a troca de energia da célula de
simulacdo com os seus primeiros vizinhos. Sendo A a rigidez de troca e d a aresta da célula de
simulacdo. Na figura 1, temos a representacdo esquematica da energia de troca no sistema

magnético.

Figura 1 — representacdo esquematica da energia de troca.
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Fonte: O autor, 2023.

Para o segundo termo da energia total, tem-se a energia de anisotropia uniaxial, que
surge da preferéncia dos momentos magnéticos em se alinhar ao longo de um eixo preferencial.

No caso do trabalho, ao longo do eixo x. Sendo K a constante de anisotropia uniaxial. Na figura



2, temos a representacdo esquematica para a energia de anisotropia uniaxial ao longo do eixo

X.

Figura 2 — representacéo esquematica da energia de anisotropia uniaxial.

X

Fonte: O autor, 2023

A energia Zeeman € o terceiro termo da energia total, e descreve a interacdo entre o

momento magnético de uma particula magnética e um campo magnético externo, onde H =
H,t é o campo magnético aplicado ao longo do eixo de facil magnetizacdo. Na figura 3, temos

a representacdo esquematica dessa energia agindo sobre o sistema.

Figura 3 — representacdo esquematica da energia Zeeman.
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Fonte: O autor, 2023

O quarto termo retrata a energia dipolar e descreve a tendéncia dos momentos
magnéticos em um material magnético de se alinharem paralelamente, contribuindo para a
estabilidade de dominios magnéticos e para a formacdo de padrdes de magnetizacdo no
material. Neste termo Ms € a magnetizacdo de saturacdo do material. Os termos do conjunto

{mj} sdo 0s momentos magnéticos das células de simulagdo, que possuem um conjunto de



momento atdmico aproximado. Na figura 4, temos a esquematizacdo da energia de dipolo

magnético do sistema.

Figura 4 — representacéo esquematica da energia de dipolo magnético.

Fonte: O autor, 2023

As constantes magnéticas para o material ferromagnético estudado neste trabalho sao
exibidas na tabela 1 (Silva et al., 2011). Foram considerados constantes da mesma ordem do
nanoelemento de ferro (Fe com energia de anisotropia) com geometria cubica. Foram usadas

células de simulacdo de 5 nm de arestas.

Tabela 1 - Propriedades magnéticas macroscopicas de um material ferromagnético.

Fe Cx
A(J/m) 2,5% 10711 1%10° 11
Ms(A/m) 1,7 *10° 1% 10°
K(J/m3) 2,5%10°% 1%10%

Fonte: Silva et al, 2011

3.2 Experimentag¢des numéricas
Realizou-se simula¢des micromagnéticas para obter as medidas das observaveis fisicas.

Essas observaveis foram estimadas concernentes as simulacfes da equacdo mestra:

LD = 3 WG HPG, D) = WG, DPG, D) (23)
no qual W(i,j) é a taxa de transicdo de probabilidade do estado i para o j e P(j,t) é a
probabilidade do estado j no instante de tempo t. Dadas as taxas de transi¢do, encontrou-se a

solucéo estacionaria que satisfaz a condicao:



izfW (G, DPG, ) —W(,DPGE 0} =0 (24)

A solucdo numeérica da equacdo mestra para o estado de equilibrio (24) funcionou de
base para o desenvolvimento do algoritimo de Metropolis (Metropolis et al., 1953), o qual €

descrito a sequir.

3.3 Generalizagéo do algoritmo de Metropolis para « -estatistica

1. Defina um valor inicial para «;

2. Defina uma configuracdo inicial j para o sistema;

3. Gere uma configuracdo tentativa da i-ésima célula de simulacéo;

4. Se AE;; = E; — E; < 0, aconfiguragdo i € aceita;

5. Caso contrario, gera-se um nOmero aleatério r € (0,1). Se r < P(AEJ-J-) o«

epr(AEi,j/KB T) a nova configuracdo é aceita;

6. Caso contrério, a configuragdo j permanece;

7. Atualize o valor de k entre (0,1);

8. Retorne ao passo 2.

Para a simulacdo foram utilizados nanoelementos com arestas de 15, 25 e 35 nm, 0s demais
parametros utilizados estdo indicados na tabela 2. Procederam-se as simulagcdes 107 passos de
Monte Carlo (PMC). Estimaram-se as observaveis fisicas para valores de PMC maiores do que
N = 10 * L3, onde L é a quantidade de células de simulagio da aresta do nanoelemento clibico.
No momento que N > 10 = L3, observou-se a estabilizacdo das medidas, portanto, apos este
limiar calcularam-se 0s momentos da energia e da magnetizacdo. Os valores esperados do

primeiro momento da magnetizacao foram estimados pela equacao:

1

(M) = XiLypiM; =

S22t M; (25)

Tabela 2 — Parametros utilizados na simulacdo

Kappa 0-1
Aresta do nanoelemento (Tn) 15,25 e 35 nm
Campo magnético (H) 10-50 mT
Temperatura 0.01 —290 k
Aresta da célula de simulagdo (d) 5 nm

Fonte: O autor, 2023.



3.4 Curvas de magnetizacdo ZFC e FC

A partir do algoritmo generalizado e dos parametros utilizados, geramos dados para
magnetizacdo e temperatura, com esses dados conseguimos plotar graficos para as curvas de
magnetizacdo Zero-field-cooled (ZFC) e Filed-cooled (FC), que sdo medidas de magnetizacao
que dependem da temperatura e sdo usadas para encontrar as distribuicfes de energia da
barreira.

A curva de magnetizacdo ZFC (figura 5a) € obtida, tanto no processo de resfriamento
quanto no aquecimento. Nesse procedimento a amostra é resfriada a partir de uma temperatura
T, com um campo magnético nulo, ou seja, um estado em que as particulas apresentam um
estado desordenado até ser atingido uma temperatura em que as nanoparticulas passam a se
encontrar no estado bloqueado. A partir de entdo é iniciado o processo de aquecimento em que
se aplica um campo magnético diferente de zero até atingir uma temperatura de equilibrio
Observa-se, que a magnetizagdo se mantém "constante™ no processo de resfriamento, aumenta
até a temperatura de equilibrio e de onde comeca a diminuir. Ao longo desse processo sao
realizadas medidas da magnetizacao.

Para a curva de magnetizacdo FC (figura 5b) é obtida também nos processos de
resfriamento e aquecimento, porém, sob a acdo de um campo magnético, tanto no resfriamento
guanto no aquecimento. Em FC a magnetizagcdo aumenta no processo de resfriamento e diminui

no processo de aguecimento.

Figura 5 — representacéo esquematica das curvas de ZFC e FC.

Moo Resfriamenio | M A Resfriamento
Agquecimenio Aquecimento

Tk} Tk)
(a) by

Fonte: O autor, 2023

Para realizar as medidas ZFC e FC o campo magnético aplicado deve ser muito menor
do que o campo relacionado a energia de anisotropia para garantir que as medidas reflitam a

distribuicdo de energia da barreira.



A partir da jungdo das curvas de ZFC-FC ¢ possivel extrair a temperatura de bloqueio
dos nanoelementos, como mostra o esquema da figura 6. A temperatura de blogueio € a
temperatura que delimita a transicdo de fases dos regimes magnéticos. Acima dessa
temperatura, as nanoparticulas se encontram em um estado desordenado, chamado de
superparamagnético, e abaixo dessa temperatura as nanoparticulas passam a se encontrar em

um estado bloqueado.

Figura 6 — representacao esquematica da juncao das curvas de ZFC e FC.

M A
N Temperatura de Blogueio (Tg)

(k)
Fonte: O autor, 2023

4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Iniciou-se com as medidas ZFC na temperatura inicial T, = 290 K. Nesta temperatura
as nanoparticulas estdo, em equilibrio, no estado superparamagnético. O campo magnético é
mantido nulo H = 0, quando a amostra é resfriada até a temperatura de T = 0.01 K. Nesta
temperatura, 0 campo magnético H = 0 é aplicado enquanto a amostra é aquecida. Os valores
de campo magnético sdo 10, 30 e 50 mT. Apo6s a aplicacdo do campo, a amostra é projetada
para um estado fora do equilibrio, quantificado pelo termo da energia Zeeman na equacgéo (22).
Sob estas mesmas condicBes, temperatura e campo magnético, foram construidas as curvas FC.
Diferenciando-se das curvas ZFC, a curva da magnetizacdo FC é obtida, tanto no processo de
resfriamento quanto no de aquecimento, com H = 0. As amostras sdo de matérias
ferromagnéticos com geometria é cubica de arestas (d) iguais a 15, 25 e 35 nm.

Nas Figuras 7, 8 e 9, apresenta-se 0 primeiro conjunto de medidas para um valor fixo
de Kappa igual a 0.1, em cada tamanho de amostra. Para a obteng&o das curvas ZFC (7a, 8a e
9a), aamostra é retirada do estado de equilibrio com o campo magnético aplicado entre 10 e 50

mT. Nota-se que o comportamento qualitativo da magnetizagao nao se altera para cada tamanho



de amostra, crescendo com o campo ndo nulo a partir de T = 0.01 K até atingir o ponto de
equilibrio termodindmico, marcado como o ponto mé&ximo na curva. Nesse ponto, a
magnetizacdo diminui a medida que a temperatura aumenta, seguindo a lei de Curie (x1/T),
interrompendo as medidas no ponto T = 290 K. No entanto, é observado que a magnetizacao
aumenta proporcionalmente ao aumento das arestas. Para as curvas FC (7b, 8b e 9b), o campo
magnético é aplicado a amostra & temperatura de 290 K e mantido constante ao longo do
processo de resfriamento. Nessa etapa, a magnetizacdo aumenta até atingir a temperatura de
bloqueio, T. Observa-se que a magnetizacdo permanece constante a medida que a temperatura
decresce até 0.01 K. Neste ponto, a amostra é submetida ao processo de aquecimento,
mantendo-se constante até atingir novamente a temperatura critica, momento em que as
medidas da magnetizacdo correspondem ao estado de equilibrio termodindmico. Tanto em ZFC
guanto em FC, verifica-se que, com 0 aumento das arestas, ha uma estabiliza¢do no estado de

flutuacdo das amostras e um aumento no pico de magnetizacéo para cada uma delas.

Figura 7 — ZFC e FC para kappa =0.1ed = 15 nm.
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Figura 8 — ZFC e FC para kappa =0.1ed =25 nm.
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Figura 9 — ZFC e FC para kappa =0.1ed =35 nm.
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Nas Figuras 10a, 11a e 12a, sdo apresentadas as curvas ZFC, enquanto nas Figuras 10b,
11b e 12b, as curvas FC correspondentes a uma amostra cubica de um nanoelemento
ferromagnético com aresta de d = 25 nm. Para valores de Kappa de 0.1, 0.4 e 0.8, a
temperatura (T) varia na faixa de 0,01 a 290 K, com o campo magnético aplicado variando de
10 mT a 50 mT. Essa representacdo oferece uma alternativa para visualizar as curvas de ZFC
e FC. Observa-se que, de maneira semelhante as figuras anteriores, 0 comportamento
qualitativo da magnetizacdo permanece inalterado. No entanto, a medida que o valor de Kappa
aumenta, nota-se uma diminuicao nos picos de magnetizacdo para a amostra, tanto nas curvas

ZFC quanto nas FC.

Figura 10 — ZFC e FC parad = 25 nm e kappa = 0.1.
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Figura 11 — ZFC e FC parad = 25 nm e kappa = 0.4.
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Figura 12 — ZFC e FC parad = 25 nm e kappa = 0.8.
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Nas figuras seguintse, é apresentado a juncdo de medidas tipicas da magnetizacdo para
o0s nanoelementos ferromagnéticos. As amostras escolhidas para exibir estes resultados sdo as
com 25 nm de aresta. A variacdo de Kappa foram para valores entre 0.1 — 0.8. Observamos
que o ponto de convergéncia das curvas ZFC e FC nos fornecem informacdes sobre a
distribuicdo de energia na barreira, assim como a determinacdo da temperatura de blogueio Ty
para cada valor de Kappa e de campo magnético H. Para T < Tg, as curvas ZFC e FC exibem
comportamentos distintos até atingir a temperatura T = Tg, a partir da qual ambas as curvas
apresentam o mesmo comportamento, apresentando decrescimento da magnetizacdo M com o
aumento da temperatura T. Em cada valor de Kappa para essa amostra de 25 nm, nota-se um

aumento nos valores de Tz com a exposicdo da amostra em valores de campos magnéticos



maiores como na figura 13, 14 e 15, sendo estabilizado para o valor de Kappa igual a 0.4

(figuras 19, 20 e 21), tendo um valor de temperatura de bloqueio de 9,676333 K. Ou seja, para

uma determinada amostra de um nanomaterial ferromagnético, a temperatura de bloqueio tende

a diminuir e a se estabilizar com o0 aumento nos valores de Kappa.
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Figura 13 - ZFC e FC para d = 25 nm, H = 10mT, 30mT e 50mT e kappa = 0.1.
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Figura 14 - ZFC e FC parad = 25 nm, H = 10mT, 30mT e 50mT e kappa = 0.2.
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Figura 15 - ZFC e FC para d = 25 nm, H = 10mT, 30mT e 50mT e kappa = 0.4.
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Figura 16 - ZFC e FC para d = 25 nm, H = 10mT, 30mT e 50mT e kappa = 0.8.
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Na figura 17, tém-se as medidas da temperatura de bloqueio, coletadas nas etapas
anteriores, em relacdo a variacdo de Kappa para cada amostra ferromagnética, de
15 nm, 25 nm e 35 nm. Nota-se que conforme aumentamos valores de Kappa a temperatura
de bloqueio diminui, convergindo, para valores de campo magnético entre 10 — 50 mT, em um
valor de 0.4 de Kappa e se tornando constante a uma temperatura a 10 K para valores de

Kappas maiores que 0.5 e tamanhos de amostras maiores que 25 nm.

Figura 17 — Temperatura de bloqueimcj) em funcéo de Kappa, para 0s nanodgelementos de 15,25 e 35 nm.
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Fonte: O autor, 2023.

Nas figuras a seguir sdo exibidas medidas de magnetizacdo ndo normalizadas (18a,
18c e 18e) e normalizadas (18b, 18d e 18f) para curvas FC de um material ferromagnético de
arestas iguais a 15, 25 € 35 nm expostas a campos magnéticos de 10, 30 e 50 mT e com valores
fixos de Kappa = 0.8. Os dados foram normalizados utilizando a linguagem de programacao
Python, com a biblioteca Scikit — Learn por meio da classe MinMaxScaler que calcula os
valores minimo e maximo dos dados e em seguida normaliza os dados utilizando a formula da
normalizacdo por Min e Max. Assim, foram normalizadas as medidas da curva FC da
magnetizacdo, como exibidas na figura 18 (b, d, f). Como pode-se observar, as curvas implodem
para uma Unica curva para T < Ty € para T > Ty aS curvas apresentam um comportamento

semelhante para a magnetizacao. Entre a transi¢ao desses pontos observa-se um comportamento



divergente para o nanoelemento de aresta 15 nm. Essa € a menor amostra trabalhada, e um
comportamento assim € esperado pela baixa dimensionalidade do sistema, no qual se espera
maiores flutuaces nas medidas observaveis fisicas. Ja para amostras maiores, é esperada a
estabilizacdo das observaveis fisicas. Portanto, este fenbmeno é consequéncia das dimensdes

das amostras, ou seja, efeitos de escala de tamanho finito.

Figura 18 — FC ndo normalizado e normalizado para Kappa = 0.8.
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4 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho, realizamos uma reescrita do Ensemble Candnico incorporando a k-
estatistica como elemento fundamental. Construimos um modelo micromagnético que foi
essencial para nosso proposito, fornecendo uma estrutura para as analises que se seguiram.
Fizemos uma resolucdo da equacdo mestra, adaptada para contemplar a Estatistica de
Kaniadakis. Assim como, realizou-se a generalizacdo do algoritmo de Metropolis considerando
a influéncia da k-estatistica, um passo importante para aprimorar a modelagem e garantir a
confianca dos resultados obtidos. A obtencdo das curvas de Field Cooled (FC) e Zero-Field-
Cooled (ZFC) foi conduzida visando analisar as distribui¢ces de energia relacionadas a barreira
anisotrdpica, especialmente observando seu comportamento sob diferentes valores do
parametro kappa. Durante a investigacdo, destacamos o fenémeno do deslocamento da
temperatura de blogueio.

Como perspectiva futura, planejamos expandir nossos resultados, aumentando tanto o
nimero de passos na simulacdo numeérica quanto a consideracdo de mais valores para o
parametro kappa. Essa expansdo visa proporcionar uma base mais robusta para interpretac6es
refinadas e percepgdes aprimoradas na estimacdo da distribuicdo de energia na barreira,

especialmente quando aplicada a materiais ferromagnéticos.
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