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Introducao

Se ¢ possivel a descricao matematica de fenomenos, entao
pode-se simular, por meio da computagdo, o comportamento
virtual do sistema de interesse para uma vasta gama de
condigdoes. Com 1sso, a simulacdo computacional vem
tomando uma i1mportancia cada vez maior como ferramenta
para obtencao do conhecimento cientifico. Na perspectiva da
nanociéncia, a qual possui grande complexidade experimental
na construcao de nanoestruturas, faz-se necessario o uso
metodos alternativos que possam facilitar a compreensao dos
fenOmenos  naturais, sendo assim, a modelagem
computacional se configura como uma técnica importante
para desenvolvimento dessa ciéncia.

Objetivo

Abordar tecnicas, metodos € modelos computacionais de
simulagdo de materials magnéticos € suas propriedades

estudadas durante a 1niciacao cientifica em fisica
computacional da matéria condensada.
Metodos

Modelo Hamiltoniano de Spin

Nesse modelo acrescenta-se mais graus de liberdade ao
modelo classico de Heisenberg: os momentos magneéticos
podem se alinhar em qualquer direcao. A evolugcao temporal
do sistema ¢ dada integrando-se atraves de um algoritmo
derivado do método de Monte Carlo, a equacao a seguir [1]:

9Si _
» (1”2) [S; x H! e AS X (S x H. ). (1)

Sendo que a hamiltoniana do sistema é€:
H = ici)ijSi-S; — XikuSt, . (2)
Método de Dinamica molecular

Dinamica Molecular (Molecular Dynamics — MD) ¢ um
metodo amplamente utilizado para a obtencao de informacgoes
dinamicas sobre a estrutura de moleculas e fases condensadas
(gases, solidos e liquidos) em escala atomica [2]. A técnica
consiste na 1ntegracao das equacOes de movimento
newtonianas de um sistema de muitas particulas interagentes
sujeitas a diferentes possibilidades de ensembles estatisticos e
potenciais de interagao construidos de maneira a reproduzir
propriedades fisicas reais de materiais sujeitas a determinadas
restricoes. Assim, para um sistema de N particulas que
interagem entre s1 de acordo com um potencial interatomico,

a evolucao temporal sera dada pela integracao das equacoes
de Newton [3]:

2
d n

m1 _Z

(3)
onde r, ¢ mi1 representam o vetor posi¢ao € a massa de cada
particula 7, t representa o tempo e F;; ¢ a for¢a da particula j
agindo sobre a particula i, sendo | F1J = | F;; |. A forga F; ¢
obtida pelo gradiente da energia potencial 1nterat6mica U(r; ),
sendo r;; a distancia entre os atomos i e/

Realizacao:

UFGD —=—

Universidade Federal
da Grande Dourados

Resultados

Modelo Hamiltoniano de Spin

A figura 1 apresenta a visualizacdo grafica do solido
macroscopico de niguel com uma célula unitaria de 20 nm
produzida pelo software OVITO, o qual serviu de modelo
para 0 estudo da interacdo entre o solido e campos
magneéticos externos.

Figura 1: Representacao grafica da supercélula unitaria do
solido macroscopico de niquel simulado.
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Figura 2: Graficos de alinhamento magnético e
magnetizacao que nos permitem estimar a temperatura de
Curie e caracteriticas do processo de histerese para um

solido macroscopico de niguel.
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Figura 3: Representacoes graficas das nanoparticulas
esfericas de niguel de diversos tamanhos.
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Figura 4: Alinhamento magnetico e magnetizacdo em
funcao dos tamanhos das nanoparticulas esfericas de niquel
e temperatura.
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Meétodo de Dinamica Molecular

Figura 5. Representacdo grafica de um modelo para
nanoparticula de prata.

Figura 6. Momentos do video de resfriamento da
nanoparticula de prata, com temperatura variando de 1200
K a 300 K.
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Figura 7. Momentos do video de aquecimento da
nanoparticula de prata de 3.5 nm, com temperatura
variando de 300 K a 1200 K.
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Figura 8. Momentos do video de aquecimento da
nanoparticula de prata de 4 nm, com temperatura variando
de 300 Ka 1200 K.

Conclusoes

» 0O programa Vampire, baseado no modelo Hamiltoniano
de spin, permitiu a obtencdo de propriedades fisicas de
modelos construidos visando simular materiais compostos
de Niquel.

»0O dominio da técnica de Dinamica Molecular - DM por
melo do programa Lammps possibilitou uma exploracao
mais completa de caracteristicas do material.

»Com a DM e possivel visualizar a dinamica atomica,
realizar interacdes, obter pontos criticos, visualizar arranjos
e obter transi¢Oes caracteristicas.
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