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ResumoNeste trabalho estudamos os fen�menos observados em �lmes magnétios ultra�nosom anisotropia perpendiular, onde domínios razoavelmente regulares de faixas domi-nam o regime de baixas temperaturas a ampo nulo. Esses domínios magnétios de faixasonstituem uma realização de fases moduladas presentes em inúmeros sistemas físios,químios e biológios, e são resultados da presença de interações ompetindo em diferen-tes esalas espaiais. No aso de interesse, a ompetição entre as interações de troa edipolar levam à estabilidade de uma estrutura de domínios de faixas que possuem ambasordens translaional anisotrópia e orientaional, semelhantes às enontradas em �lmesde ristais líquidos. Através de um modelo esalar de Landau Ginzburg que aptura aformação dos domínios de faixas nos �lmes magnétios ultra�nos om anisotropia perpen-diular, estudamos o efeito das �utuações térmias atuando nas esalas de omprimentointroduzidas pela ompetição entre as interações, que, aliadas à baixa dimensionalidadedo problema, estabeleem fases ordenadas de baixa temperatura om ordem de quaselongo alane, onde defeitos topológios exerem um papel fundamental. Introduzimosuma ténia de simulação de Langevin para o modelo de Landau Ginzburg, através daqual obtivemos resultados de equilíbrio determinando a natureza das fases de baixa tem-peratura. Con�rmamos junto aos resultados experimentais a estabilidade de uma faseesmétia, assoiada à quebra de simetria translaional, em baixas temperaturas. Entreessa fase e a fase isotrópia, enontramos resultados que apontam a estabilidade da fasenemátia, assoiada à quebra de simetria orientaional, que é prevista teoriamente masnão foi ainda observada experimentalmente. A simulação de Langevin introduzida aqui semostrou apaz de reproduzir fen�menos omo a dependênia da largura das faixas om atemperatura e o per�l das paredes de domínio, assim omo �utuações térmias e defeitostopológios das faixas, muito próximos aos observados experimentalmente.



AbstratIn this work we study the phenomena observed in ultrathin magneti �lms with perpen-diular anisotropy, in whih stripe domains with reasonable regularity dominate the lowtemperature regime under zero external applied �eld. These stripe magneti domains area manifestation of modulated phases present in a large number of physial, hemial andbiologial systems, and are the result of the presene of interations ompeting in di�erentspaial sales. In the ase we are interested in, the ompetition between the exhangeand dipolar interations stabilize a stripe domain struture that have both translaio-nal anisotropi and orientaional orders, similar to those found in liquid rystal �lms.Through a salar Landau Ginzburg model that aptures the stripe domain formation inultrathin magneti �lms with perpendiular anisotropy, we study the e�et of thermal�utuations ating in the length sales introdued by the ompetition of the interations,that, together with the low dimensionality of the problem, estabilize low temperatureordered phases with quasi-long-range order, where topologial defets play a fundamentalrole. We introdue here a Langevin simulation tehnique to the Landau Ginzburg model,through whih we obtain equilibrium results determining the nature of the low tempera-ture phases. We on�rm, in agreement with experimental observations, the stability of asmeti phase, related to the break of translational symmetry. Between this phase and theisotropi phase, we �nd results that point to the stability of the nemati phase, related tothe break of orientational symmetry, that is predited theoretially but was not observedexperimentally. The Langevin simulation introdued here is apable to reprodue someof the phenomena, like the stripe domain width temperature dependene and the domainwall pro�le, as well as stripe thermal �utuations and topologial defets, very lose tothose observed experimentally.
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IntroduçãoEm diversos sistemas magnétios, de diferentes omposições e formatos, surgem fasesde equilíbrio que orrespondem a estados de magnetização não homogênea no espaço,formando estruturas magnétias que dependem do sistema espeí�o. A morfologia dosdiferentes tipos depende da sintonia entre as diferentes ontribuições energétias referen-tes aos parâmetros do material em questão. Alguns exemplos podem ser visualizadosna �gura 1. Em �lmes �nos magnétios de alta oerividade, onde a anisotropia per-pendiular é dominante, a observação de padrões regulares de magnetização alternadaperpendiularmente ao plano data da déada de 60 [1℄, quando já fora reonheido o pa-pel fundamental da interação entre a energia de troa e a energia desmagnetizante naformação dos domínios. A morfologia desses domínios é onstituída basiamente de bo-lhas e faixas, e são denominados em geral por domínios de faixas fortes devido seu forteontraste em imagens obtidas por mirosopia eletr�nia - um exemplo pode ser visto na1..

Figura 1: diferentes tipos de domínios magnétios, adaptado de [2℄. a. domínios su-plementares b. domínios de faixas fraas . domínios de faixas fortes d. domínios defehamento e. rami�ação dos domínios f. bloo de Néel.Nos �lmes magnétios ultra�nos om anisotropia perpendiular que vamos estudarneste trabalho, a origem mirosópia da formação dos domínios regulares é semelhante.2



Porém, os fen�menos que ompõem esse sistema são distintos porque se trata de �lmesde 1 a 10 amadas at�mias de um metal, depositado sobre um substrato de outro metal,omo Fe sobre Cu e Co sobre Au. É portanto um sistema pratiamente bidimensional,o que torna esses �lmes um sistema-modelo apropriado para estudar a físia em duasdimensões [3℄. Como veremos ao longo desta tese, a baixa dimensionalidade introduzuma ria fenomenologia aos sistemas magnétios, que tem orrespondênias om diversosoutros sistemas bidimensionais omo �lmes de ristais líquidos, sólidos bidimensionais einterfaes ristalinas.Além disso, a origem por trás da formação de padrões espaiais remete a uma lassemuito mais ampla de sistemas físios, químios e biológios que exibem texturas e padrõesespaiais. No aso dos �lmes �nos magnétios, os padrões espaiais de magnetização sãofruto do balanço energétio entre a interação de troa, ferromagnétia de urto alane,e a interação dipolar, antiferromagnétia de longo alane. Em muitos outros sistemasa formação de padrões espaiais regulares também é atribuída à presença de interaçõesompetindo em diferentes esalas de omprimento. As morfologias desses padrões de equi-líbrio são manifestações de fases moduladas, que são araterizadas pela variação espaialdo parâmetro de ordem do sistema em questão. Em geral predominam padrões espaiaissimples om algum grau de regularidade, omo faixas e bolhas em sistemas bidimensio-nais, e amadas, tubos e estruturas esférias em sistemas tridimensionais. O número desistemas físios, químios e biológios que apresentam essas fases moduladas é enilopé-dio [4,5℄, ainda assim destaamos alguns exemplos importantes no ontexto deste traba-lho omo opolímeros de dibloo, miroemulsões, sistemas Hall quântios e a onveçãode Rayleigh-Bénard. Embora esse ontexto de fases moduladas permita estender quali-tativamente aspetos da nossa análise a uma vasta lasse de problemas bidimensionais,vamos sempre tratar de oloar nossos resultados em frente a fenomenologia enontradanos �lmes magnétios ultra�nos om anisotropia perpendiular.No primeiro apítulo disutiremos em termos gerais o ontexto experimental e teórioque será utilizado para posterior omparação om os resultados das simulações numéri-as apresentadas no segundo apítulo. Começaremos apresentando a ria fenomenologiaobservada experimentalmente em �lmes magnétios ultra�nos om anisotropia perpendi-ular, juntamente om um modelo mirosópio mínimo que aptura ambos fen�menosde reorientação - quando os momentos magnétios passam a apontar para fora do planoà medida que a temperatura efetiva é diminuída - e a formação de padrões de domínios- quando a temperatura é zero o sistema apresenta um estado fundamental de faixas emampo externo nulo. O tema entral desta tese é estudar o efeito das �utuações térmiassobre esse estado fundamental, que possui tanto ordem translaional quanto orientaionalde longo alane.A seguir, no intuito de nos limitarmos ao fen�meno das fases moduladas de baixas tem-peraturas, introduziremos o modelo dipolar ontínuo - objeto de estudo desta tese. Esse3



é um modelo em esalas mesosópias para a omponente perpendiular da magnetizaçãoe, por ser um Hamiltoniano efetivo de Landau-Ginzburg-Wilson, possibilita diversos tra-tamentos analítios que serão analisados ao longo do primeiro apítulo. A nova esala deomprimento introduzida pela ompetição entre a interação de troa e a dipolar modi�aa transição ferromagnétia usual, onde na aproximação de ampo médio para o modeloo sistema sofre uma transição de um estado paramagnétio para uma fase modulada defaixas. No que onerne às transições de fases presentes no sistema essa não é uma boaaproximação em duas dimensões, mas ela permite termos ontato om o papel da tem-peratura na largura araterístia dos domínios de faixas, propriedade essa quase sempreobservada experimentalmente.Como um primeiro passo para inluir �utuações a essa aproximação veremos que anova esala de omprimento - o omprimento de modulação ajustado pelas forças rela-tivas entre as interações - altera dramatiamente o efeito das �utuações térmias nessesistema, induzindo uma transição de primeira ordem entre o estado paramagnétio e oestado de faixas. Nessa aproximação de ampo médio autoonsistente, nós faremos usoda abordagem feita por Brazovskii (1975) [6℄ em modelos gerais para a formação de fasesmoduladas, oloando então o problema dos �lmes magnétios ultra�nos om anisotropiaperpendiular e o modelo dipolar ontínuo em ontato om a vasta lasse de problemasque exibem fases moduladas menionados anteriormente. No entanto, o aso estudadopor Brazovskii pode não ser estendido para o problema dos �lmes magnétios ultra�nosom anisotropia perpendiular, já que a energia do problema tem uma simetria rotaionalontínua e a quebra dessa simetria om a passagem para um estado de faixas paralelas nãopode se dar em duas dimensões, nos mesmos moldes do teorema de Mermim-Wagner [7℄.Sendo assim, análises mais so�stiadas do modelo dipolar ontínuo se fazem neessáriaspara ontornar a baixa dimensionalidade aliada à isotropia do problema, que impedemque o sistema apresente ordem de longo alane em temperaturas �nitas. Mesmo assim,o sistema ainda pode sofrer transições de fases. Essas são análogas às transições do tipoKosterlitz-Thouless [8℄ assoiadas à quebras de simetrias ontínuas, onde a fase ordenadaorrespondente possui uma ordem de quase longo alane - suas orrelações espaiaisdeaem om uma lei de potênia. Essa questão será onsiderada nas duas últimas seçõesdo primeiro apítulo. As duas abordagens apresentadas são omplementares, e ambasremetem a outros sistemas de baixa dimensionalidade que possuem as mesmas simetriasdo sistema de faixas, os �lmes de ristais líquidos esmétios. Esse sistema é ompostopor moléulas anisotrópias alongadas, que interagem basiamente via volume exluídoe são usualmente representadas por elípses ou hastes. Algumas fases enontradas nessessistemas estão ilustradas na �gura 2.Na primeira abordagem, apresentaremos resultados reentes de Bari e Stariolo (2007)[10℄ que se utilizam de ténias do grupo de renormalização no espaço de momentos paraobservar que o Hamiltoniano que desreve o modelo de Brazovskii, e por onsequênia o4



isotrópia nemátia esmétia

Figura 2: Diferentes fases dos ristais líquidos bidimensionais, ilustradas pelas on�-gurações típias enontradas em simulações de Monte Carlo de elipses rígidas em duasdimensões, onde a temperatura derese da esquerda para a direita. A fase isotrópia édesordenada, enquanto a fase nemátia possui ordem orientaional apenas. A fase esmé-tia orrespondente a de temperaturas mais baixas possuindo ambas ordens translaionale orientaional. Figura adaptada de [9℄.modelo dipolar ontínuo, é renormalizado pelo efeito das �utuações sobre os momentosaraterístios das modulações. Essa renormalização se traduz na inlusão de interaçõesquadrupolares efetivas que possuem a mesma simetria rotaional presente nos ristaislíquidos. Uma análise do efeito das �utuações orientaionais desse Hamiltoniano efetivoleva a onlusão que o sistema sofre uma transição do tipo Kosterlitz-Thouless de umafase isotrópia para uma fase nemátia, om apenas ordem orientaional das paredes dedomínio.Na segunda abordagem, apresentada na última seção do primeiro apítulo, eluida-remos o papel dos defeitos topológios através de aproximações elástias para o modelodipolar ontínuo, iniialmente desenvolvidas por Toner e Nelson (1981) [11℄ para ristais lí-quidos esmétios bidimensionais omo uma extensão da teoria de Kosterlitz-Thouless paratransições de fases mediadas por defeitos. Aqui, além da estabilidade da fase nemátiaom ordem orientaional de quase longo alane, veremos omo as anisotropias ristalinaspodem estabilizar a temperaturas �nitas uma fase esmétia, om ordem translaional dequase longo alane e ordem orientaional de longo alane. Nessa parte daremos atençãoespeial aos resultados experimentais para �lmes magnétios ultra�nos om anisotropiaperpendiular, onde se observam efeitos de anisotropia do substrato ristalino, assim omoa estabilidade da fase esmétia em temperaturas �nitas [12℄.No segundo apítulo introduzimos o método de simulação utilizado para estudar aspropriedades de equilíbrio do modelo dipolar ontínuo. A dinâmia natural para esse mo-delo fenomenológio de Landau Ginzburg é a dinâmia de Langevin, que é disretizadae integrada numeriamente para estudar o efeito de temperatura sobre o estado funda-mental de faixas. Após delinearmos algumas teniidades das simulações através de uma5



análise do estado fundamental, apresentaremos resultados das simulações em altas tem-peraturas em que obtemos uma dependênia da largura das faixas om a temperatura,omparando essa dependênia om as observadas nos experimentos de �lmes magnétiosultra�nos om anisotropia perpendiular. Por �m, apresentaremos o prinipal resultadodesta tese, em que obtivemos, por meio de simulações de Langevin em equilíbrio térmio,resultados apontando para a estabilidade de uma fase nemátia om ordem orientaionalapenas para temperaturas próximas a transição para a fase isotrópia. Nas onlusõesfaremos um apanhado geral dos resultados obtidos nas simulações, omparando-os om osexperimentos e as análises teórias apresentados no primeiro apítulo. Uma ópia da pu-bliação de Niolao e Stariolo (2007) [13℄, que inorpora parte dos resultados apresentadosaqui, está oloada no apêndie.
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Capítulo 1Filmes magnétios ultra�nos omanisotropia perpendiular
Nesse apítulo, serão apresentadas algumas propriedades gerais dos �lmes magnétiosultra�nos om anisotropia perpendiular e alguns modelos relevantes para esse traba-lho. Trata-se de um �lme magnétio no limite ultra�no (de espessura entre uma e dezmonoamadas) de metal sobre metal, om forte anisotropia perpendiular, podendo teromposições em multiamadas de pequena espessura, e que exibe padrões espaiais demagnetização, omo faixas e bolhas. Apresentamos no que se segue algumas araterís-tias importantes do sistema experimental, seguido de uma breve desrição mirosópiado problema magnétio, quando será introduzido o modelo utilizado nesse trabalho paraestudar as fases moduladas dos �lmes ultra�nos om forte anisotropia perpendiular: umHamiltoniano efetivo de Landau-Ginzburg om interações ompetitivas. Propriedades fí-sias pertinentes para a introdução ao problema da ordem dos domínios magnétios nessesistema serão então ilustradas em uma sequênia de aproximações para o Hamiltonianoefetivo: a solução em ampo médio, a solução em ampo médio auto-onsistente (aproxi-mação de Hartree), a solução em ampo médio auto-onsistente do Hamiltoniano efetivorenormalizado por um termo de interação quadrupolar, e por �m as aproximações elástiaspara o modelo.1.1 Sistema experimental e modelo mirosópioFilmes magnétios ultra�nos om anisotropia perpendiular são sistemas epitaxiais apa-rentemente simples e forneem uma fenomenologia ria e omplexa, om uma intrinadainteração entre a estrutura do �lme e as propriedades magnétias das amadas individu-ais dos �lmes. O estudo das propriedades magnétias em �lmes ultra�nos omeçou no7



iníio dos anos 70 om o desenvolvimento de ténias de deposição por epitaxia por feixemoleular. Desde então, houve onsiderável desenvolvimento de pesquisas, possibilitandoinúmeras apliações tenológias [14℄. Dependendo da sintonia �na entre seus ingredi-entes, as apliações tenológias vão desde válvulas de spin e estruturas multiamadasdireionadas a sensores e dispositivos baseados em magnetorresistênia gigante, até o de-senvolvimento de novas mídias de armazenamento [2℄, que têm partiular relação om esteestudo. No âmbito de �lmes magnétios, abe ressaltar, parte da fenomenologia básiade formação de padrões de magnetização alternada nos �lmes ultra�nos om anisotropiaperpendiular já foram estudadas em �lmes e plaas de maior espessura [1℄, em espeialno desenvolvimento de memórias de bolhas magnétias, que tiveram seu ápie de uso te-nológio nos anos 70. Dentre esses sistemas, os mais estudados são os �lmes magnétiosde Granada [15, 16℄, em espeial amadas monoristalinas de Granadas ferrimagnétiasresidas em substrato de Granada de Gálio e Gadolínio (Gd3Ga5O12), om espessurasda ordem de 10 µm. No entanto, o interesse partiular desta tese é em �lmes magnétiosultra�nos om forte anisotropia perpendiular que formam padrões de magnetização parafora do plano do �lme, e que tiveram resente investigação teória e experimental a partirdo �m dos anos 80. Este é o aso dos �lmes de metais sobre substratos de metais, omoFe sobre Cu e Co sobre Au [17℄, om espessuras variando de 1 a 10 monoamadas (1-10ML).Os domínios magnétios nesses sistemas podem ser visualizados através de ténias demirosopia eletr�nia, omo a mirosopia eletr�nia de varredura om análise de po-larização (SEMPA) e a mirosopia eletr�nia de fotoemissão (PEEM). Os padrões demagnetização observados apontam para fora do plano do �lme e são onstituídos de fai-xas (bolhas no aso de um ampo externo apliado perpendiularmente ao �lme), omdiferentes simetrias, dependendo da temperatura/espessura do �lme (omo vamos ver,a temperatura e a espessura do �lme desempenham papéis semelhantes nas estruturasmagnétias). Além disso, observa-se que esses padrões surgem abaixo de uma região dealtas temperaturas/espessuras onde a magnetização aponta paralelamente ao plano. Umexemplo de uma observação experimental pode ser visualizado na Fig. 1.1. Para enten-der os meanismos por trás desses fen�menos de formação de padrão e reorientação dosmomentos magnétios, assim omo a dependênia om a temperatura/espessura, vamosanalisar qualitativamente um modelo lássio mínimo onstituído por variáveis de spin deHeisenberg.Modelo MirosópioA magnetização dentro de ada domínio é devida ao aoplamento ferromagnétio detroa (Hex) que tende a alinhar momentos magnétios vizinhos. A existênia dos domí-nios é devida à energia dipolar (Hdip), por isso também hamada energia "desmagneti-zante" (ou "magnetostátia" por ser, a rigor, a verdadeira interação magnétia entre spins,8



Figura 1.1: Imagem dos domínios de magnetização em um �lme de Fe(2.7 ML)/Ni(5.4ML)/Cu(001), feitas através de um mirosópio eletr�nio de fotoemissão (PEEM). Aespessura, que desempenha um papel de temperatura efetiva em �lmes ultra�nos omanisotropia perpendiular, rese da esquerda para a direita. Os domínios de magneti-zação em forma de faixas apontam na direção perpendiular ao �lme, onde o ontrasteentre brano e preto nas imagens orresponde a domínios om magnetização perpendi-ular oposta, e surgem na região de baixas espessuras (esquerda). Nesse aso, a largurada faixa foi medida e derese exponenialmente om a espessura. Para espessuras gran-des (direita) a magnetização passa a apontar paralelamente ao plano do �lme. Figuraadaptada de [18℄.ou também "de anisotropia da forma" por sua minimização geralmente depender forte-mente da forma da amostra). Finalmente, domínios são magnetizados em uma direçãopreferenial ditada pela energia de anisotropia de superfíie (Han). As esalas de energiatípias para �lmes ultra�nos om anisotropia perpendiular de metais sobre metais é de
Hex ≃ 300K, Hdip ≃ 2K [14℄ e Han ≃ 20K [19,20℄.Assim, a estrutura magnétia do sistema depende da minimização da energia total:

H = Hex + Hdip + Han. (1.1)Sendo assim, uma forma genéria para o hamiltoniano (1.1) em duas dimensões (umamonoamada) é feita tomando os momentos magnétios omo spins de Heisenberg demódulo unitário. Então, o primeiro termo
Hex =

J

2

∫

d~x(∇ ~S)2, (1.2)9



é a interação de troa de Heisenberg na aproximação ontínua, que favoree o alinhamentoparalelo de spins vizinhos. O segundo termo
Hdip = H(1)

dip + H(2)
dip, (1.3)é a energia dipolar, que pode ser dividida na parte rotaionalmente invariante

H(1)
dip =

Ω

8π

∫

d~xd~x′

|~x − ~x′|3
~S(~x) · ~S(~x′), (1.4)e na parte anisotrópia

H(2)
dip = −3Ω

8π

∫

d~xd~x′

|~x − ~x′|3 (~S(~x) · ~ν)(~S(~x′) · ~ν), (1.5)onde ~ν ≡ (~x − ~x′)/|~x − ~x′| é um vetor unitário ligando os dois spins e Ω ∝ g2µ2
B > 0 éa onstante que fornee a intensidade da energia dipolar, onde g é o fator giromagnétioe µB o magneton de Bohr. O termo H(1)

dip é o aoplamento antiferromagnétio de longoalane, enquanto que H(2)
dip é uma anisotropia que favoree orientações paralelas ao plano.O tereiro termo,

Han = −K

2

∫

d~x S2
z (~x), (1.6)é a energia anisotrópia super�ial, onde a onstante K é positiva, favoreendo a formaçãode domínios om magnetização para fora do plano. Através deste modelo pode-se observardois tipos de ompetições entre as interações:1. a que assegura a orientação da magnetização para fora do plano a baixas temperatu-ras/espessuras é a ompetição entre a anisotropia de superfíie e a parte anisotrópiada interação dipolar. Dessa ompetição resulta uma transição de reorientação despins (TRS): aima da temperatura/espessura de transição, o momento magnétioé on�nado ao plano da rede (e se torna equivalente a um modelo XY); abaixodessa temperatura/espessura a omponente perpendiular do momento magnétioé �nita;2. abaixo da TRS, a interação de troa (ferromagnétia, forte e de urto alane) éfrustrada pela parte isotrópia da interação dipolar (antiferromagnétia, fraa e delongo alane), o que leva à formação de padrões de faixas om magnetização parafora do plano. Esse é o regime de interesse dos estudos apresentados nesta tese.Através desse modelo podemos ilustrar em termos gerais o omportamento da magneti-zação em �lmes magnétios om forte anisotropia perpendiular. A seguir vamos disutiralgumas de suas propriedades, revisando resultados teórios e experimentais a �m dearaterizar a fenomenologia básia desse sistema.10



1. Transição de reorientação dos spinsExperimentalmente, o diagrama das diferentes fases magnétias pode ser "visitado" va-riando a temperatura e/ou a espessura do �lme. Considerando a variação dos parâmetros
J ,K e Ω om a espessura D do �lme, em temperatura T onstante, podemos fazer asseguintes onsiderações: omo os spins na direção vertial podem ser vistos omo estri-tamente ligados, a interação de troa deve ser magni�ada por um fator D. A interaçãodipolar reebe ontribuição da interação entre dois bloos de spins separados a uma dis-tânia muito maior que a espessura do �lme e deve esalar om o quadrado da espessura.No que onerne a passagem entre um estado de magnetização no plano para um fora doplano, a TRS oorre quando a parte anisotrópia da interação dipolar tem a mesma mag-nitude da anisotropia perpendiular, que se mantém onstante om a espessura devido àsua natureza de superfíie [18, 21, 22℄.O mesmo fen�meno de reorientação pode ser observado diminuindo a temperaturapartindo de um estado paralelo ao plano, tal que os parâmetros (J, Ω, K) sejam fortaleidospela redução das �utuações térmias - essa dependênia pode ser obtida por uma análisede grupo de renormalização [23℄. A TRS é o resultado de uma dependênia mais forteom a temperatura da anisotropia perpendiular em relação ao aoplamento dipolar, assimque Ω(T ) > K(T ) aima da TRS e K(T ) > Ω(T ) abaixo da temperatura de TRS. Cabelembrar que para �lmes ultra�nos om anisotropia perpendiular, à temperatura zero
K(0) > Ω(0).Os domínios magnétios estudados aqui são esperados à temperaturas (espessuras)menores que a da transição de reorientação. A natureza dessa transição é sensível à es-trutura desses domínios - que dependem por sua vez do estado fundamental e do efeitodas �utuações térmias sobre ele [24℄. Um diagrama de fases deste modelo de Heisenbergfoi onstruído via simulações de Monte Carlo por Carubelli e olaboradores (2008) [22℄ epode ser visualizado na �gura 1.2.2. Fases moduladas e o estado fundamentalComo menionado anteriormente, a anisotropia super�ial força a magnetização aestar orientada ao longo da direção perpendiular ao plano do �lme, para temperatu-ras/espessuras su�ientemente baixas, abaixo da TRS. Nesse aso, uma on�guração demagnetização uniforme resulta em um valor grande para a energia dipolar (1.3). Essaenergia é reduzida quando esse estado é quebrado em domínios de magnetização oposta,formando um padrão de faixas. No entanto, a inserção de domínios de magnetizaçãooposta eleva a largura e, portanto, a energia das paredes de domínio (prinipalmente de-vido ao fato de que, nas paredes de domínio, spins vizinhos não são paralelos resultandonum arésimo da energia de troa). Esse balanço energétio entre a energia de troa e11



Figura 1.2: Diagrama de fases de temperatura versus o inverso da anisotropia super�ial(η ≡ K/Ω), para um valor espeí�o da força relativa entre as interações de troa e dipolar(J/Ω = 3). Os domínios de faixas om magnetização perpendiular ao plano estudadosaqui são observados no regime de baixas temperaturas e forte anisotropia super�ial,sendo que os resultados apresentados nesta tese equivalem ao limite η → ∞, onde nãoobservamos uma TRS. Figura adaptada de [22℄.a dipolar é satisfeito otimizando a largura do domínio de faixa L, que depende esseni-almente da razão entre J e Ω, levando ao estado fundamental do sistema: o estado de

Figura 1.3: Pa-rede de Bloh.

faixas, que são domínios paralelos onde a magnetização para fora doplano alterna entre positiva e negativa. Para o aso em que a largura dasfaixas L é muito maior que a espessura do �lme D (que é o aso de �lmesultra�nos om anisotropia perpendiular), Yafet e Gyorgy (1988) [21℄determinaram que, para anisotropias perpendiulares aima de um valorrítio, o estado fundamental é o estado de faixas separadas por paredesde Bloh. Estas são paredes onde o momento magnétio faz uma rotaçãoparalela à direção dos domínios de faixas (ver Fig. 1.3).Experimentalmente, motivados pelo trabalho seminal de Yafet eGyorgy (1988), esse estado de faixas abaixo da transição de reorientaçãofoi apontado por Pappas, Kämper e Hopster (1990) [25℄ e on�rmado porAllenspah e Bishof (1992) [26℄ em �lmes de Fe om estrutura f... (ú-bia de fae entrada) sobre Cu(100).Considerando o limite de alta anisotropia super�ial (K → ∞) e variáveis de Ising,Czeh e Villain (1989) [27℄ argumentaram que a on�guração de domínios de xadrezteria energia mais baixa que a de faixas. Essa ontrovérsia foi resolvida por Kaplan eGehring (1993) [28℄ e MaIsaa e olaboradores (1995) [29℄ que ompararam as energias de12



possíveis andidatos ao estado fundamental e onluíram a favor do padrão de faixas. Maisreentemente, ainda no aso Ising, o estado fundamental de faixas foi demonstrado ser oorreto em bases matematiamente rigorosas por Giuliani, Lebowitz e Lieb (2006) [30℄.Cabe ressaltar que em ambos asos, Ising e Heisenberg, a largura L das faixas a tempe-ratura zero varia exponenialmente om a intensidade da interação dipolar em relação àinteração de troa L ≈ exp(Edw/Ω), onde o usto energétio para uma parede de domínioé Edw = 2J para o modelo de Ising e Edw = 2
√

J(K − Ω) para o modelo de Heisenberg.Uma araterístia interessante do estado de faixas, fruto de sua origem ompetitiva, éque sua largura depende da razão J/Ω. Pode-se esperar, portanto, que a largura dosdomínios de faixa varie om a temperatura/espessura do �lme, dependendo de omo asenergias dipolar e de troa são in�ueniadas por esses parâmetros.Experimentalmente, essa dependênia da largura das faixas om a temperatura é namaioria das vezes observada, om raras exeções, embora sua forma funional seja ontro-versa [31℄. Exemplos da dependênia da largura de modulação om a espessura do �lmee om a temperatura podem ser vistos nas �guras Fig. 1.1 e Fig. 1.4.
Figura 1.4: Dependênia da largura das faixas om a temperatura em um �lme de Fe(2.7ML)/Ni(5.4 ML)/Cu(001). As imagens são de 20 µm × 20 µm e foram feitas através deum mirosópio eletr�nio de fotoemissão (PEEM). Figura adaptada de [18℄.Fusão das faixas (stripe melting)Como podemos notar nas �guras Fig. 1.1 e Fig. 1.4, além do efeito da tempera-tura/espessura na largura das faixas, esses parâmetros modi�am a maneira omo asfaixas estão dispostas. Esse efeito é o tema entral desta tese. Podemos entender o estadofundamental omo um arranjo paralelo de faixas. Entretanto, o efeito de temperaturaleva esse arranjo a sofrer �utuações de diferentes tipos, até levar as faixas a se aomo-darem em um padrão labiríntio. Os diferentes tipos de �utuações omportadas pelasfaixas orrespondem a diferentes tipos de ordem desses domínios, om quebras de sime-trias araterístias relaionadas a diferentes fases termodinâmias. Nas seções seguintesdeste apítulo iremos desrever mais profundamente os prinipais aspetos envolvidos nafusão (ou derretimento) das faixas. Por ora vamos apenas esboçar algumas araterístiasda estrutura de domínios de faixas e revisar os resultados experimentais no sentido de13



omo esses podem se ordenar. Para araterizar as possíveis fases é neessário primeiroompreender as simetrias envolvidas no problema.Como apontado anteriormente, a ompetição entre as interações de troa e dipolarleva, a temperatura e ampo nulos, o sistema a ter um estado fundamental de faixas.Essa rede de paredes de domínio (ver Fig. 1.5) pode ser vista omo um sólido bidimensi-onal araterizado por:
Figura 1.5: estado fun-damental de faixas.

• ordem orientaional - é invariante sob rotações de ±π.
• ordem translaional - é invariante não só sob translações deomprimentos de onda perpendiulares às paredes, omotambém sob quaisquer translações paralelas às paredes.Nesse sentido, o sistema tem simetrias tipo líquido em umadireção (a paralela) e tipo sólido na outra (a perpendiular).Podemos denominar essa ordem omo uma ordem transla-ional anisotrópia [11℄.Conheendo os diferentes tipos de ordem do estado fundamen-tal, duas questões que se levantam sobre as possíveis fases do sistema é se a quebra dassimetrias se dá na mesma temperatura ou ada qual em temperaturas distintas, e omo sedá a quebra das simetrias, isto é, qual o meanismo e o tipo de transição assoiado. Essasquestões serão disutidas ao longo da tese. No que diz respeito à ordem translaional,que paree ser a ordem mais susetível à �utuações térmias, experimentalmente foramobservadas diferentes exitações om respeito ao estado fundamental, omo podemos verna Fig. 1.6. De fato, os tipos de ordem dessas faixas a temperatura zero são um aso par-tiular do ordenamento em duas dimensões de um ristal unidimensional. Como apontadopor Landau e Peierls [32℄, �utuações térmias destroem a ordem translaional de longoalane nesses sistemas, analogamente aos ristais líquidos esmétios em duas dimensões.Na seção 1.6 iremos mostrar que a fase de faixas em baixas temperaturas é uma faseesmétia araterizada por duas ausas esseniais para a perda da ordem translaional: aprimeira são desloamentos na posição das paredes de domínio (sinuosidades ou ondula-ções); a segunda é a proliferação de defeitos topológios hamados disordânias, que sãoinserções de faixas semi-in�nitas em outras faixas (ver Fig. 1.6.A).Embora as evidênias sejam laras de que a baixas temperaturas a fase esmétia sejaobservada em �lmes ultra�nos magnétios om anisotropia perpendiular, diferentes ti-pos de ordens e defeitos são observados (ver Fig. 1.6.B-E). Prinipalmente, a sequêniade fases observada entre as fases esmétia e a desordenada (ver Fig. 1.7.a e Fig. 1.7.b)ainda é ontroversa e areem de araterizações quantitativas. Um exemplo intriganteé o de Portmann e olaboradores [12℄, que observaram uma fase reentrante a altas tem-peraturas de menor simetria, pouo abaixo da temperatura de transição a um estado14



Figura 1.6: Imagens de um �lme de Fe f resido sobre Cu(100), om espessura de
2.6 ± 0.6 amadas at�mias, feitas pela ténia de mirosopia eletr�nia de varreduraom análise de polarização (SEMPA). A esquerda, em (A), diferentes defeitos topológiostranslaionais, as disordânias, araterístios da fase esmétia. Em (B) um defeitoirular, do tipo alvo. Em (C), defeitos do tipo "hevron". Em (D) e (E) diferentesestruturas de faixas a temperatura ambiente e, em detalhe, os orrespondentes fatores deestrutura. Figuras adaptadas de [33℄.paramagnétio (ver Fig. 1.7.-f). Aumentando a temperatura efetiva, essa fase ordenadasurge a partir de uma fase desordenada om padrões labiríntios e portanto om maiorsimetria. São raros os asos em que a simetria do sistema é reduzida om a temperatura,e para tanto a simetria reduzida da fase reentrante deve ser balaneada por algum tipode desordem em outro aspeto tal que a entropia não diminua om a temperatura [12℄.Todavia, uma expliação para esse fen�meno de reentrânia ainda não foi formulada.Ainda assim, as imagens obtidas mostram um omplexo diagrama de fases moduladasom estruturas de diferentes simetrias, onde todavia seus onstituintes básios ainda sãofaixas. Essas estruturas pareem estar em sintonia om uma vasta lasse de problemas debaixa dimensão, onde não existe uma teoria estrita para os tipos de fases e de transiçõespresentes. O que prouramos evideniar nesta tese é que, além da fase esmétia obser-vada experimentalmente a baixas temperaturas, é provável que entre essa fase e a faselabiríntia ou desordenada exista uma fase intermediária, de ordem orientaional apenas,denominada fase nemátia. Essa questão, assim omo a existênia da fase esmétia, tam-bém é um exemplo do problema da fusão de sólidos bidimensionais [34℄: enquanto algunsmodelos evideniam o papel dos defeitos topológios e predizem a oorrênia de estadosintermediários e transições de fase ontínuas, outros sugerem uma transição de primeiraordem direta para a fase desordenada de altas temperaturas. Algumas teorias relevantespara o aso da fusão das faixas, assim omo sua apliabilidade em �lmes ultra�nos omanisotropia perpendiular, são revisadas nas próximas seções, que trazem a problemátia15



Figura 1.7: a. fase esmétia de baixas temperaturas, om T = 293K e espessura de2.44 amadas at�mias (ML), apresentando diversas disordânias. Em detalhe o fatorde estrutura (espetro de potênias de Fourier) indiando que as faixas possuem ordemorientaional loal; b. fase desordenada para a mesma temperatura, porém espessura de1.97 ML. Em detalhe um defeito topológio orientaional das faixas e o fator de estru-tura isotrópio; -f. transição inversa: a temperatura efetiva aumenta de -f, em umasequênia de padrão de faixas, padrão labiríntio, novamente o padrão de faixas e a faseparamagnétia. Figuras adaptadas de [12℄.das fases de equilíbrio e as transições de fase omo o prinipal tema desta tese.As exitações e os diferentes tipos de ordem dos domínios de faixas em �lmes �nos dis-utidos aima não são failmente tratáveis através do modelo mirosópio de Heisenbergintroduzido nesta seção. Além disso, o problema da sequênia das fases moduladas surgeabaixo da TRS. Nesse regime a omponente dominante é a perpendiular ao plano e asparedes de Bloh separando as faixas são muito mais estreitas que a largura das faixas [24℄.Nesse aso um modelo uniaxial, om variáveis de Ising, passa a ser um bom andidatopara estudar as propriedades estatístias das fases moduladas. Sendo assim, vamos nosrestringir a estudar o limite de alta anisotropia super�ial, o limite de Ising, introduzindona próxima seção o modelo esalar no qual se fundamenta a pesquisa apresentada aqui.1.2 Modelo dipolar ontínuoAqui introduzimos o modelo dipolar ontínuo, um Hamiltoniano ferromagnétio omsimetria uniaxial de Landau-Ginzburg frustrado pela interação dipolar antiferromagnétiade longo alane. Como será evideniado ao longo do apítulo, esse modelo aptura afenomenologia básia da formação de padrões em �lmes ultra�nos magnétios abaixo daTRS. Esse modelo não é o Hamiltoniano mirosópio propriamente dito, mas sim umfunional efetivo, resultante da expansão em potênias da magnetização φ, que fornee aenergia do miroestado φ(x) em unidades da energia térmia T (usaremos kB = 1). Elepode ser esrito omo a soma do Hamiltoniano de troa e a interação dipolar na forma:16



H [φ] = Htroca[φ] + Hdipolar[φ]. (1.7)O Hamiltoniano de troa orresponde à versão oarse grained do modelo mirosópiode Ising:
HIsing = −J

2

∑

〈i,j〉

SiSj. (1.8)A forma funional de sua versão oarse grained pode ser derivada pela transformaçãode Hubbard-Stratonovih [35℄ na função de partição. De aordo om a de�nição do o-arse grain, omo iniialmente proposta por Gibbs, essa transformação orresponde a umpartiionamento do espaço de oordenadas do sistema, em pequenas élulas, ou grãos,de volume pequeno porém �nito e que agrupam, sob um mesmo rótulo, um onjunto demiroestados "próximos" ou semelhantes - no sentido de orrespondênia a um mesmomaroestado. Assim a distribuição de probabilidades dos estados do sistema é tomadapela sua versão oarse-grained, que dentro de uma preisão �nita orresponde aos mesmosmiroestados. O funional resultante é basiamente a energia livre de Landau para o fer-romagneto, que por sua vez tem orrespondênia direta om a expansão da magnetizaçãona energia livre na aproximação de Bragg-Williams em torno da transição [36℄, mantendoos termos mínimos requeridos pela simetria para desrever a transição. O funional deLandau obtido pela transformação de Hubbard-Stratonovih é:
Htroca[φ] =

∫

d2
x

[

J

2
(∇φ(x))2 +

(T − Tc)

2a2
φ2(x) +

Tc

12a2
φ4(x)

]

, (1.9)onde Tc = zJ em duas dimensões (z é o número de primeiros vizinhos na rede subjaentedo modelo mirosópio e para o aso da rede quadrada z = 4), e a é o tamanho linear daélula do oarse graining - que é assoiado a uma frequênia de orte ultravioleta neessáriapara onvergênia das integrais. Aqui φ(x) é a magnetização oarse grained, orrespon-dente a média térmia loal de um número muito grande de spins de Ising situados emuma élula entrada em x, ressaltando o aráter mesosópio do "Hamiltoniano efetivo".O termo gradiente favoree energetiamente on�gurações de magnetização homogênea.O termo dipolar tem a forma usual:
Hdipolar[φ] =

Ω
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∫
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∫
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x
′φ(x′)J(|x − x

′|)φ(x), (1.10)onde a interação dipolar repulsiva é:
J(|x − x

′|) = 1/|x− x
′|3, (1.11)em duas dimensões, tomando uma aproximação de ordem zero para a interação entreduas élulas magnetizadas. Essa aproximação onsiste em tomar a magnetização de umaélula não omo uma distribuição ontínua mas sim omo pontual, sendo que a orre-ção em próxima ordem deai na quinta potênia da distânia [37℄. Essa aproximação é17



natural, dentro do espírito das lasses de universalidade, já que estamos interessados emomportamentos a longas distânias. Para esrever agora o Hamiltoniano ompleto (1.7),é onveniente reesalar o ampo φ → J−1/2φ, tal que o termo do gradiente seja 1
2
. Sendoassim ele pode ser esrito omo:

H[φ] =
1

2
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2
φ4(x) +
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′φ(x′)J(|x − x

′|)φ(x)

]

, (1.12)onde agora a onstante δ desreve a intensidade relativa entre as interações de troae dipolar e os parâmetros r0 = (T − Tc)/2a2J e u = Tc/12a2J2 forneem a forma dopotenial loal. É importante notar que o Hamiltoniano total é isotrópio, isto é, asinterações ompetitivas são invariantes frente a rotações espaiais. Embora aqui estejamosdenominando esse funional omo um Hamiltoniano, omo de fato omumente se faz naliteratura de meânia estatístia e fen�menos rítios, ele não é uma função de variáveispara as quais foram de�nidas relações de omutação, et. É justamente um "Hamiltonianoefetivo", no sentido em que nele já foi realizado um "traço parial" dos graus de liberdademirosópios.Na teoria lássia de Landau e Ginzburg para fen�menos rítios esse funional é aenergia livre do sistema. Foi no advento dessa teoria que Landau introduziu seu on-eito de parâmetro de ordem. Embora desonheendo os fen�menos mirosópios, omohistoriamente foi o aso do Hélio super�uido, reonheeu que esses devem ter algumaspropriedades gerais, omo sua loalidade no espaço de oordenadas e simetrias, e essaspropriedades governam a maior parte do omportamento araterístio em distânias mai-ores que as at�mias. Tradiionalmente a meânia estatístia liga diretamente o nívelmirosópio dos núleos e átomos (em esalas de 10−13 a 10−8 m) om o nível marosó-pio (de milímetros a metros). O parâmetro de ordem, omo uma quantidade dinâmia e�utuante, intervém em esalas intermediárias ou mesosópias araterizadas por esalasde, por exemplo, 10−6 a 10−3 m. Do oneito de parâmetro de ordem de Landau, e dateoria de Landau e Ginzburg para transições de fase, iniiou-se uma teoria sistemátia deampos efetiva na meânia estatístia, que ulminou na elaboração da teoria do grupode renormalização e, no que onerne essa tese, de um Hamiltoniano efetivo de Landau-Ginzburg-Wilson que onserva as propriedades rítias, omo as lasses de universalidadee as quebras de simetrias, de um modelo mais mirosópio [38℄. Sendo assim, tomamos ofunional de Landau-Ginzburg para a energia livre do sistema e o tratamos omo a energiapara uma partiular on�guração loal do parâmetro de ordem, e, ao invés de onsiderar-mos apenas a energia mínima, permitimos exitações dessas on�gurações de aordo omseu peso estatístio. Os estados do sistema podem ser espei�ados pelo ampo φ(x) etêm energia efetiva H [φ]. A função de partição é então uma integral de aminho, umaintegral funional, sobre todos os valores possíveis de φ(x) em todas posições x:
Z =

∫

Dφ(x)e−βH[φ]. (1.13)18



A função de partição (1.13) não pode ser alulada exatamente porque ela não é gaussi-ana, devido o termo quártio φ4 em (1.12). O tratamento perturbativo sistemátio atravésde expansões em séries do oe�iente u do termo φ4 onerne à formulação diagramátiada teoria do grupo de renormalização. Esse tipo de tratamento não será trabalhado aqui,embora alguns de seus oneitos e aproximações relaionadas a ele serão disutidos nasseções 1.4 e 1.5. Na próxima seção será disutida a aproximação de ampo médio, queembora seja uma aproximação muito simples para a função de partição (1.13), delineia asaraterístias básias do modelo e suas partiularidades frente ao modelo sem frustração.1.3 Campo médioNesta seção investigamos a aproximação mais rua para o modelo, que onsiste emfazer uma aproximação de ponto de sela, tomando apenas a ontribuição dominante doestado de menor energia 〈φ0〉 no �mputo da integral de aminho na função de partição(1.13):
Z = e−βH[φ0] → F = −T ln Z = H [φ0], (1.14)reaindo na energia livre de Landau. Uma análise semelhante à apresentada aqui, emborapara �lmes de espessura muito maior que a largura das faixas, foi feita por Garel eDoniah (1982) [39℄ e Sornette (1987) [40℄ utilizando a mesma abordagem de Landaupara o ampo médio. Antes de seguirmos adiante para minimizar F , é onveniente de�niras transformadas de Fourier do ampo φ:
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φ(k)eik.x (1.15)
φ(k) =
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d2
xφ(x)e−ik.x, (1.16)assumindo que o sistema está ontido numa área L2 om ondições de ontorno periódias,tal que os vetores de onda assumem valores ki = 2πni/L, om i = 1, 2 sendo as ompo-nentes artesianas e ni = 0,±1,±2, .... Sendo assim, a representação do Hamiltoniano(1.12) no espaço de momentos é:
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φ(k1)φ(k2)φ(k3)φ(−k1 − k2 − k3), (1.17)em que a ompetição entre as interações está uniamente expressa pela função A(k), oespetro de �utuações:
A(k) = r0 + k2 +

J(k)

δ
, (1.18)e J(k) é a tranformada de Fourier da interação dipolar. Essa função, em série de potêniasaté segunda ordem em k tem a forma J(k) ≃ J(0)−2πk+ 1

2
aπ2k2, onde a é a onstante de19



rede e J(0) ≃ 9.05/a para ondições de ontorno periódias e J(0) = 2π/a para ondiçõesde ontorno livres, araterizando o aráter de longo alane da interação. Podemosreesrever o espetro de �utuações omo:
A(k) = r0 + A0 + (k − km)2, (1.19)onde km = π/δ e A0 = J(0) km/π−k2

m, onsiderando por simpliidade apenas dependênialinear em k na interação dipolar. Aqui �a evidente que a ompetição introduz um novoomprimento araterístio que depende da intensidade relativa entre as interações (ver�gura 1.8).
A(k)

kkm

k2

J(k)/δFigura 1.8: Ilustração do espetro de �utuações A(k) (gra�ado em linha sólida) om ummínimo em um vetor de ondas km diferente de zero, omo resultado da ompetição entreas interações de urto k2 e longo alane J(k)/δ (em linhas traejadas).Com a representação do Hamiltoniano no espaço de Fourier, podemos prourar pelasolução φ0 que minimiza a energia livre de Landau:
δH [φ]

δφ(x)
= 0 = −∇2φ(x) + r0φ(x) + uφ3(x) +

1

δ

∫

d2
x
′φ(x′)J(|x − x

′|), (1.20)ou no espaço de Fourier:
δH [φ]

δφ(−k)
= 0 = A(k)φ(k) +

u

L4

∑

k1,k2

φ(k1)φ(k2)φ(k − k1 − k2). (1.21)Enontrar uma solução para as equações aima não é uma tarefa fáil. O que fazemos épropor uma forma da solução, que esperamos ser periódia no espaço om um omprimentode modulação araterístio:
φ0(x) = m0 cos(k0 · x) (1.22)
φ0(k) = m0

L2

2
(δk,k0

+ δk,−k0
), (1.23)araterizando uma fase modulada. Substituindo na equação (1.21), hegamos nas solu-ções para a amplitude: 20



m0 =

{

0 para A(k0) > 0

±
√

− 4
3u

A(k0) para A(k0) < 0. (1.24)O vetor de onda araterístio é determinado pela minimização da energia livre omrespeito a k0. Podemos esrever a energia livre em qualquer de seus pontos extremosatravés das equações (1.17) e (1.21) omo:
H [φ] =

1

4L2

∑

k

A(k)|φ(k)|2, (1.25)substituindo a solução φ0 (1.23) om amplitude m0 dada pela equação (1.24) nessa ex-pressão obtemos
H [φ0]

L2
= −A2(k0)

6u
. (1.26)Minimizando essa expressão om respeito a k0, obtemos que o vetor araterístio damodulação orresponde ao mínimo do espetro de �utuações:

k0 = km. (1.27)Uma araterístia notável dessa solução, embora ilustre muito bem omo as interaçõesompetitivas oasionam a fase modulada, é que o vetor de onda araterístio não dependeda temperatura. Isto porque supomos uma solução modo únio para o mínimo de energialivre do sistema. Essa aproximação deve ser boa na vizinhança da transição entre o estadodesordenado e a fase modulada, já que a transição aontee quando A(km) troa de sinale omo o mínimo do espetro de �utuações é em km, esse modo deve ser o primeiro ase tornar estável. Para temperaturas abaixo da transição devemos inluir a ontribuiçãode harm�nios ímpares [41, 42℄ para obter uma dependênia da largura da faixa om atemperatura. Esse aso será analisado ao �nal desta seção.Inserindo a solução modo únio φ0 da equação (1.23) na energia livre (1.17) obtemosa mesma forma funional da energia livre do ferromagneto:
2

L2
H [φ0] =

1

2
A(k0)m

2
0 +

3u

16
m4

0, (1.28)levando à tradiional forma de poço duplo abaixo da temperatura de transição (verFig. 1.9). A temperatura de transição sofre um pequeno ajuste devido à presença dainteração dipolar, e é dada pela ondição A(k0, Tk0
) = 0, substituindo os valores da forçada interação dipolar e de troa nos parâmetros r0 e δ, o que leva a um pequeno arésimoà temperatura de Curie:

Tk0
= Tc + 2a2J(0)Ω − 2a2π2Ω2

J
, (1.29)Sendo assim, a abordagem de ampo médio prevê uma transição de segunda ordem entrea fase desordenada e a fase modulada, tal qual a observada na aproximação de ampo21



F

m0

T>Tk0
T=Tk0

T<Tk0

Figura 1.9: Ilustração do per�l da energia livre F (1.39) em função da amplitude m0 doparâmetro de ordem, om a diminuição da temperatura do sistema através da temperaturade transição da fase modulada Tk0
.médio do modelo φ4 sem a interação dipolar. A seguir analisaremos omo o vetor ara-terístio k0 é modi�ado pela inlusão de um harm�nio ímpar na solução de modo únio.Esse tratamento não modi�a a natureza da transição, entretanto permite observar a de-pendênia da largura dos domínios de faixas om a temperatura próximo à temperaturade Curie.Solução modulada om um harm�nio ímparSupondo ainda que estamos na vizinhança da temperatura de Curie, vamos analisar oaso da inlusão do tereiro harm�nio na solução de modo únio:

φ0(x) = m0 cos(k0 · x) + m1 cos(3k0 · x), (1.30)
φ0(k) = m0

L2

2
(δk,k0

+ δk,−k0
) + m1

L2

2
(δk,3k0

+ δk,−3k0
). (1.31)O tereiro harm�nio deve ser o primeiro modo a ontribuir para a solução de faixas,já que harm�nios pares podem ser desartados ao requerer que a solução de faixas devaser periódia, ou seja, que a magnetização separada por uma distânia π/k0 deve diferirapenas por um fator −1. Substituindo a solução om a inlusão do tereiro harm�nio(1.31) na equação de estado (1.21) hegamos a um sistema de duas equações, uma para

k = k0 e outra para k = 3k0:
− 4

3u
m0A(k0) = m3

0 + m2
0m1 + 2m0m

2
1 (1.32)

−4

u
m1A(3k0) = m3

0 + 6m2
0m1 + 3m3

1. (1.33)22



A solução para a primeira equação, além da solução paramagnétia é:
m0 = −m1

2

(

1 ±
√

−7 − 16A(k0)

3um2
1

)

, (1.34)onde faremos uma aproximação razoável para a relação entre as amplitudes. Já queestamos trabalhando na vizinhança da transição, o modo prinipal deve ter uma ampli-tude muito maior que seu harm�nio: m0 ≫ m1, o que na expressão anterior se traduzaproximadamente em:
−2A(k0)

3u
≫ m2

1, (1.35)e leva a reesrever a solução para a amplitude do modo prinipal omo
m0 ≃

√

−4A(k0)

3u
− m1

2
. (1.36)Desprezando termos de ordem mais altas em m1/m0 na equação (1.33), obtemos que aamplitude do tereiro harm�nio deve ser aproximadamente:

m1 ≃
A(k0)

3A(3k0)

√

−4A(k0)

3u
, (1.37)e então obtemos na expressão para a amplitude m0 (1.36) a mesma solução de modo únio(1.24), porém om uma pequena orreção:

m0 ≃
√

−4A(k0)

3u

[

1 − A(k0)

6A(3k0)

]

. (1.38)onde a ondição para a aproximação m0 ≫ m1 basiamente se traduz na relação entre osespetros de �utuação A(k0) ≪ 3A(3k0). Para prourar pelo vetor de onda araterístio
k0 que minimiza a energia do sistema, substituímos a solução (1.31) na forma da energialivre em um mínimo (1.25) para obtermos:

H [φ] =
L2

8

(

m2
0A(k0) + m2

1A(3k0)
)

= −L2

6u
A2(k0)

[

1 − 2A(k0)

9A(3k0)

]

, (1.39)onde desonsideramos as orreções de ordem O(A2(k0)/A
2(3k0)). Derivando essa expres-são em relação a k0 e desonsiderando as soluções para as quais a energia do sistema temum máximo em H = 0, que orrespondem às soluções de A(k0) = 0, obtemos a seguinteexpressão para o vetor de onda araterístio:

∂A(k0)

∂k0
[3A(3k0) − A(k0)] +

A2(k0)

3A(3k0)

∂A(3k0)

∂k0
= 0. (1.40)Para soluionar essa equação faremos uma série de suposições razoáveis. A primeira ésupor uma forma mais geral para o espetro de �utuações em uma aproximação parabólia,assim omo a expressão analisada anteriormente na equação (1.19), dada por:

A(k) = r0 + a2(k − km)2 (1.41)23



onde a2 = 1
2

dA(k)
dk

∣

∣

k=km

. Ao substituirmos essa forma do espetro de �utuações na equação(1.40) obtemos uma equação de ordem quíntupla para k0. A �m de simpli�armos essaexpressão, dentro do espírito da aproximação para a vizinhança da transição, supomosque o vetor de onda araterístio é levemente modi�ado do valor em ampo médio noaso modo únio dado pela equação (1.27) por uma orreção pequena dada por:
k0 = km − ǫ. (1.42)Os passos que se seguem foram obtidos utilizando as failidades do apliativo de álgebraomputaional Maple. Substituindo a forma de A(k) dada pela equação (1.41) na equaçãopara k0 (1.40) obtemos uma equação de quinta ordem para k0. Podemos ainda usar a formadada pela equação (1.42) e expandir essa equação em séries de potênia de ǫ. Mantendoessa expansão em primeira ordem em ǫ, obtemos uma equação linear para ǫ uja soluçãodepende dos parâmetros r0, km e a2. O resultado obtido é ainda muito ompliado, maspode ser simpli�ado supondo a proximidade à transição, tal que expandimos a expressãopara ǫ em séries de potênias de r0 e obtivemos:

k0 = km − r2
0

6a2
2k

3
m

. (1.43)A validade para a expansão em séries de potênias de r0 na solução para ǫ, fazendouma omparação om o termo seguinte da expansão, é de que −r0 ≪ 6
5
k2

ma2. Para �nsde validar essa aproximação para ǫ, podemos omparar essa ondição om a aproximaçãoiniial m0 ≫ m1, ou equivalentemente A(k0) ≪ 3A(3k0). Substituindo as expressões(1.41) e (1.43) nessa ondição obtemos −r0 ≪ 3k2
ma2, isto é, a aproximação para ǫ estáem aordo om nossa aproximação m0 ≫ m1. Nesse nível de aproximação a temperaturade transição Tk0

não sofre alterações pela inlusão do tereiro harm�nio.Esse resultado em ampo médio, que prediz uma dependênia quadrátia do vetor deonda araterístio om a temperatura, foi observado om boa preisão em �lmes mag-nétios ultra�nos om anisotropia perpendiular de Fe sobre Cu(100) por Portmann eolaboradores (2006) [43℄. No entanto, outros resultados experimentais sugerem um e-nário ontroverso para a dependênia de k0 om a temperatura [31℄. Por exemplo, Won eolaboradores (2005) [18℄ observaram em �lmes de Fe sobre Ni sobre Cu(001) uma depen-dênia exponenial do omprimento de modulação tanto om a temperatura, omo om aespessura do �lme. Esse resultado está em aordo om a dependênia exponenial da lar-gura das faixas no estado fundamental e em omo as onstantes de interação (J, K e Ω noaso do modelo de Heisenberg) são renormalizadas pelo efeito da temperatura/espessura(ver seção 1.1). No próximo apítulo apresentaremos resultados que orroboram a depen-dênia quadrátia do vetor de onda k0 om a temperatura obtida pela aproximação emampo médio (1.43).A aproximação de ampo médio laramente despreza as �utuações do parâmetro deordem δφ = φ − 〈φ〉 ao tomar apenas o valor médio para omputar a função de partição.24



Por exemplo, no modelo φ4 (sem interações ompetitivas), pode-se usar as ténias dogrupo de renormalização para mostrar que a transição ontinua sendo de segunda ordem,porém os expoentes rítios que a araterizam sofrem alterações em relação aos valoresobtidos por ampo médio, quando a dimensão do sistema é menor do que quatro. Parao aso da inlusão da interação dipolar, o espetro de �utuações em (1.19) é bastantediferente do modelo φ4. Enquanto nesse último as exitações de mais baixa energia sedão em torno do ponto k = 0, om a inlusão da interação dipolar essas exitações se dãoem torno do írulo |k| = km (ver Fig. 1.10). Assim, há relativamente mais modos deexitação no modelo dipolar ontínuo, sugerindo que as �utuações devem ter um papelmuito mais dramátio do que no modelo φ4. Nas duas próximas seções vamos eluidar opapel das �utuações, prinipalmente em omo seu efeito pode levar à inlusão de diferentestermos efetivos na energia livre de Landau e omo esses modi�am o aráter da transiçãode segunda ordem.

−π/2
0

π/2kx
−π/2

0

π/2

ky

 A(k)

Figura 1.10: Ilustração do espetro de �utuações em duas dimensões. Essa função éisotrópia e a superfíie de mínima energia é o írulo |k| = km em duas dimensões,gra�ada no plano kxky.1.4 Campo médio autoonsistenteComo um primeiro passo para inluir �utuações ao estudo de ampo médio, pode-seusar a aproximação de ampo auto-onsistente, onheida também por aproximação deHartee, que onsiste em tomar uma forma gaussiana do hamiltoniano (1.7) substituindoum fator φ2 do termo φ4 pela sua média 〈φ2〉 e determinando-a autoonsistentemente. Essa25



aproximação foi usada por Brazovskii (1975) [6℄ para Hamiltonianos esalares e vetoriaisem d dimensões om um espetro de �utuações idêntio ao obtido expandindo em sériede potênias de k a interação dipolar (1.19,1.41). O resultado obtido foi uma transição deprimeira ordem entre uma fase desordenada e uma fase modulada, ao ontrário do previstoem ampo médio - e por isso também reebeu a denominação de transição de primeiraordem induzida por �utuações. Por esse ter sido um trabalho pioneiro ao analisar oimpatante papel das �utuações térmias em funionais de Landau-Ginzburg-Wilson omo espetro de �utuações apresentando um mínimo em um vetor de onda diferente de zero,e dado o grande espetro de apliabilidade desses modelos a problemas que apresentamfases moduladas, muitas vezes esses modelos são refereniados omo pertenentes à lassede universalidade de Brazovskii.A aproximação de Hartree onsiste basiamente em ontrair o termo φ4 no Hamilto-niano (1.12) ao produto 〈φ2〉φ2, tornando-o gaussiano e portanto a função de partiçãopode ser integrada. Então a função de orrelação de dois pontos (onde o termo diago-nal 〈φ2(x)〉 foi substituído no termo quártio) é determinada autoonsistentemente [36℄.Comparando-a om as expansões perturbativas diagramátias usualmente empregadas emsistemas quântios de muitos orpos, ela é análoga ao método RPA (random phase ap-proximation). O resultado da aproximação de Hartree foi analisado mais reentementepara o modelo de Brazovskii por Hohenberg e Swift (1995) [44℄. Eles mostraram que adiferença da energia livre entre a solução desordenada 〈φ(x)〉 = 0 e a solução modulada
〈φ(x)〉 = m0 cos(km · x) próxima à transição de primeira ordem pode ser expandida emséries de potênias da amplitude:

δF = rRm2
0 +

1

4
uRm4

0 +
1

36
wRm6

0, (1.44)onde os parâmetros rR,uR e wR são renormalizados pelas �utuações do parâmetro deordem, e rR é determinado autoonsistentemente na aproximação de Hartree. Essa formada energia livre de Landau, diferentemente da obtida em ampo médio (1.39), se traduzem uma transição de primeira ordem. Outro resultado marante dessa aproximação é quea fase desordenada é metaestável para toda temperatura �nita abaixo da transição.Uma questão pertinente aera do método autoonsistente é seu limite de apliabi-lidade. Como disutido por Brazovskii, ele deve ser válido para magnitudes do termoquártio interagente u1/6 ≪ 1. Já Hohenberg e Swift obtêm, omo uma ondição para aaproximação se manter autoonsistente, que u1/15 ≪ 1, isto é, que a onstante de ao-plamento u deve ser muitíssimo pequena. A apliabilidade dessa aproximação em duasdimensões é ontestável [45℄, pois sugere que a transição se dá entre uma fase desorde-nada diretamente a uma fase moduladada om ordem orientaional de longo alane atemperaturas �nitas. Nesse aso a quebra da simetria orientaional ontínua é proibidaem duas dimensões nos mesmos moldes do teorema de Mermim-Wagner [7, 46℄, em queas �utuações térmias podem destruir a ordem de longo alane a qualquer temperatura26



�nita. De fato, omo apontado por Brazovskii, o modelo em três dimensões está na suadimensão rítia inferior, om as �utuações da solução modulada 〈cos(k0x)〉 divergindologaritmiamente om o tamanho do sistema. Já Swift e Hohenberg (1977) [47℄ mostra-ram que a situação no aso de duas dimensões é mais deliada, onde as �utuações dessasolução divergem linearmente om o tamanho do sistema. Esse enário sugere uma natu-reza diferente para a solução de baixas temperaturas, que será disutida no ontexto dogrupo de renormalização na próxima seção e no âmbito de aproximações elástias para oHamiltoniano na seção 1.6.É importante ressaltar que outras aproximações perturbativas foram empregadas naanálise do modelo de Brazovskii usando métodos do grupo de renormalização (GR) noespaço de momentos. A forma partiular do espetro de �utuações ilustrado na Fig. (1.10)torna problemátia a apliabilidade dos métodos do GR a essa lasse de problemas. En-tretanto, novas ténias desenvolvidas para estudar sistemas fermi�nios de muitos or-pos [48℄ (onde as exitações de mais baixa energia também oorrem numa superfíie doespaço de momentos - a superfíie de Fermi) foram empregadas no ontexto da lasse deBrazovskii [44,49℄. Não vamos entrar nos méritos dessa disussão aqui, mas vamos apenasapontar que os resultados obtidos são satisfatoriamente próximos ao método de Hartreeautoonsistente, prinipalmente no que diz respeito à relevânia do termo φ6 no funionalefetivo renormalizado, em aordo om energia livre de ampo médio (1.44). Nesse mesmoontexto, em um resultado reente empregando as mesmas idéias do GR, Bari e Stariolo(2007) [10℄ mostraram que o proesso de renormalização em duas dimensões leva a umHamiltoniano efetivo om a inlusão de um aoplamento quártio om simetria quadru-polar, que modi�a o tipo de transição e a natureza da fase de baixas temperaturas. Essaquestão será aprofundada na próxima seção.1.5 Hamiltoniano efetivo e a fase nemátiaNuma visão bastante simples, a teoria do grupo de renormalização onsiste na trans-formação envolvendo a diluição ou deimação de graus de liberdade (um oarse grain),aoplada om uma mudança nas esalas de omprimento. Essa transformação feita reur-sivamente leva à relações de reorrênia para os parâmetros que araterizam os diferentespoteniais do Hamiltoniano (por exemplo r e u no modelo φ4), que onvergem para valores(rR,uR) araterizando a lasse de universalidade da transição de fase estudada. Sendoassim, o �nal desse proesso de renormalização leva a um funional efetivo para a energiado problema - uma versão oarse grained do funional original. No aso, se um parâmetroaraterizando um potenial onverge para um valor �nito, esse potenial é dito relevante.Por outro lado, se onverge a zero é denominado irrelevante, já que ele não altera a lassede universalidade do problema [36℄. 27



Por exemplo, no modelo φ4 abaixo da dimensão rítia superior, podemos supor queparâmetro do potenial quártio é não loal na forma u(k1,k2,k3,k4) ≃ u0 + u2k
2, onde

k2 representa qualquer ombinação quadrátia dos vetores k1,k2,k3,k4. Essa forma épermitida pelas simetrias da interação ferromagnétia. O resultado da apliação do GRpara esse aso é que u0 orresponde a um potenial relevante, enquanto u2 onverge azero e portanto é irrelevante. Isto é, a expansão no termo gaussiano r(k) = r0 + ck2 ésu�iente para desrever orretamente a transição do ferromagneto uniaxial.

Figura 1.11: Representação dos qua-tro vetores de onda da energia de inte-ração na superfíie de mínima energia.

O aso ilustrado no exemplo aima pode ser dife-rente no aso do Hamiltoninano de Brazovskii em duasdimensões, onde os modos que minimizam a energia edominam a físia perto da transição se enontram emum anel de raio km, ao invés de um ponto km = 0.Nesse aso Bari e Stariolo [10, 50℄ mostraram que afunção de aoplamento u(k1,k2,k3,k4), não dependedos modos ki porém depende dos ângulos θi de adaum desses modos. Devido à onservação de momen-tos e à invariânia global sobre rotações, a função udepende apenas de um ângulo, omo pode ser vistona �gura 1.11. Além desses vínulos que os momentosdo aoplamento quártio devem satisfazer sobre o mí-nimo do A(k), a simetria de permutação dos índiesforça a simetria u(θ) = u(θ + π). Dessa forma, a interação quártia é representada nãopor algumas onstantes, mas por uma função ontínua de um ângulo. Essa função podeser expandida numa série de Fourier:
u(θ) = u0 + u2 cos(2θ) + u4 cos(4θ) + · · · , (1.45)onde o primeiro termo orresponde ao onsiderado usualmente na teoria de Brazovskii,e todos os outros termos são relevantes no sentido do GR [10℄. Com o intuito de ana-lisar omo o potenial araterizado por u2 altera o tipo de transição no sistema, porsimpliidade os autores analisaram o efeito dos dois primeiros termos. O tipo de simetria

u(θ) = u(θ +π) sugere a orrespondênia om o parâmetro de ordem nemátio de ristaislíquidos em duas dimensões:
Q̂ij(x) = φ(x)

(

∇i∇j −
1

2
∇2δij

)

φ(x), (1.46)onde i, j assumem valores 1 e 2 orrespondendo às oordenadas artesianas. Esse parâme-tro de ordem tensorial é simétrio e possui traço nulo, e é interpretado omo o momentoquadrupolar para a densidade φ2. Como será mostrado no próximo apítulo, esse parâme-tro de ordem possui a simetria nemátia, isto é, a orientação das faixas ou das modulações28



do ampo φ é independente do sentido de seu vetor gradiente ∇φ(x), assim omo a dire-ção das moléulas anisotrópias que ompõem os ristais líquidos. Com a representaçãodo termo quadrupolar em termos do parâmetro de ordem nemátio, o termo de interaçãopode ser esrito omo:
Hint =

∫

d2x{u0φ
4(x) + u2 tr Q̂2}. (1.47)Como 〈φ(x)〉 orresponde à ordem posiional e ∫ d2x〈Q̂ij(x)〉 à ordem orientaional,pode haver asos em que uma fase om ordem orientaional apenas e om simetria nemá-tia θ → θ + π seja estável. Através da aproximação de Hartree para esse Hamiltonianoefetivo, Bari e Stariolo [10℄ mostraram que o sistema sofre uma transição ontínua parauma fase om ordem orientaional apenas, a fase nemátia, aso a interação quadrupolarseja atrativa, isto é u2 < 0. Nesse nível de aproximação, que orresponde a uma aproxi-mação de ampo médio autoonsistente para φ e de ampo médio para Qij , a transição àfase nemátia é de segunda ordem - omo veremos logo adiante, �utuações térmias mo-di�am esse enário. Um dos resultados obtidos por Bari e Stariolo que será usado paradisussão desse trabalho é a forma alulada para o fator de estrutura da fase nemátia:

S(k) =
T

r + a2(k − k0)2 − αk2 cos(2θ)u2

, (1.48)onde θ é o ângulo entre k e a direção média do sistema na fase nemátia. Aqui a2 é oparâmetro medindo a urvatura do espetro de �utuações em torno do mínimo km, u2 éo parâmetro de interação quadrupolar, e r e α são a massa renormalizada e a amplitudedo parâmetro de ordem nemátio obtidos autoonsistentemente pelas equações:
r = r0 + u0

∫

d2k

(2π)2
S(k), (1.49)

α = −1

2

∫

d2k

(2π)2
k2 cos(2θ)S(k). (1.50)Partindo da energia livre obtida integrando a função de partição do modelo na aproxi-mação de Hartree, os autores mostraram que, onsiderando �utuações angulares ϕ(x) nadireção média do sistema, a transição entre a fase isotrópia e a fase nemátia é desritapor uma energia livre para as �utuações na forma:

δF = K(T )

∫

d2x|∇ϕ(x)|2, (1.51)onde a função da temperatura K(T ) depende dos parâmetros mirosópios do modelode Brazovskii om a interação quadrupolar. Essa energia livre tem a mesma forma daenergia livre para o modelo XY em duas dimensões, onde oorre a transição de Kosterlitz-Thouless (KT). Essa é uma transição mediada por defeitos topológios, onde no aso domodelo XY vórties abaixo da temperatura de transição se tornam ligados formando uma29



fase om ordem dita de quase longo alane, isto é, as orrelações espaiais deaem omuma lei de potênia om um expoente dependente da temperatura.No aso do Hamiltoniano de Brazovskii, Bari e Stariolo mostraram que o problema datransição para baixas temperaturas pode ser mapeado, em ordem dominante nas �utua-ções direionais, no modelo XY, onde as dislinações, defeitos topológios araterístiosdos sistemas de faixas, desempenham o papel dos vórties na transição. Essa transição ea natureza das fases de baixa temperatura foram previstas por Toner e Nelson (1981) [11℄no ontexto das transições mediadas por defeitos para �lmes de ristais líquidos esmé-tios e olestérios, que também possuem um parâmetro de ordem modulado em duasdimensões, analogamente às faixas. Essa abordagem assim omo alguns de seus aspetossão o tema da próxima seção. Na verdade, essas duas abordagens são omplementarese levam ao mesmo diagrama de fases, om a diferença de que a teoria revisada nessaseção parte diretamente do modelo mais mirosópio e mostra omo as �utuações levama interações quártias efetivas que representam interações multipolares, onde a interaçãoquadrupolo-quadrupolo é a primeira ontribuição não trivial. Ela também possibilita aalternativa de interpretar a fase nemátia omo uma ondensação quadrupolar, em vezde uma fase onstituída por pares ligados de defeitos topológios. No próximo apítuloapresentaremos os resultados das simulações de Langevin para o modelo dipolar ontínuoonde enontramos evidênias da fase nemátia a baixas temperaturas, om um fator deestrutura bem desrito pela forma apresentada na equação (1.48).1.6 Hamiltonianos elástiosNas seções anteriores exploramos a transição em ampo médio para uma fase moduladaom ordens orientaional e posiional de longo alane e na seção 1.4 onsideramos os"modos de �utuação de densidade" no parâmetro de ordem impliando uma transiçãode primeira ordem para fase modulada, mas que em duas dimensões tem sua validadequestionável. Isto porque a quebra de uma simetria ontínua, a orientaional, não podese dar em duas dimensões [7℄. Isso �ou evidente na seção anterior, onde delineamosque interações multipolares efetivas om simetria nemátia que surgem devido ao efeitodas �utuações térmias são todas relevantes. Como �ou laro, a orientação das faixas,dadas pelo vetor gradiente do ampo φ, é de natureza análoga à do modelo XY em duasdimensões e portanto esperamos a mesma fenomenologia para o aso do derretimento dasfaixas. Nessa seção apresentaremos uma abordagem que evidenia o papel das diferentesexitações e defeitos topológios suportados pelo sistema de faixas, os hamados "modosde �utuação elástios", e que será utilizada no próximo apítulo para omparação om osresultados obtidos neste trabalho.Como apontado na seção 1.1 desse apítulo, o estado fundamental de faixas é uma30



realização partiular de sólidos bidimensionais om periodiidade unidimensional. O pro-blema da fusão bidimensional em sólidos e da ausênia de ordem de longo alane a baixastemperaturas é de longa data e o tipo de ordem e transições omportados ainda é ma-téria de ontrovérsia nesse ampo [51℄. Nesta seção iremos revisar aspetos da teoria deKosterlitz, Thouless, Halperin, Nelson e Young (KTHNY) [34℄ para transições mediadaspor defeitos nesses sólidos, que foram estendidas para o aso de ristais líquidos esmétiosbidimensionais e sistemas que formam faixas por Toner e Nelson (1981) [11℄. No ontextoda formação de domínios de faixas em �lmes �nos magnétios, Garel e Doniah (1982) [39℄empregaram essas ténias partindo de uma aproximação harm�nia para a energia livrena aproximação de ampo médio do seu modelo de Landau-Ginzburg. A seguir seguire-mos seus passos, em que o aso é análogo ao modelo dipolar ontínuo estudado nesta tese.Partimos da aproximação de ampo médio mantendo apenas o termo gaussiano tal que aenergia livre é esrita por:
F =

1

2L2

∑

k

A(k)φ(k)φ(−k). (1.52)Como agora estamos interessados em desrever modos elástios, tomamos a diferençaenergétia assoiada a desvios do vetor de onda araterístio km:
δF =

1

2L2

∑

k

φ(k)φ(−k)a2(k − km)2, (1.53)onde tomamos a aproximação para o espetro de �utuações dada por (1.41). Tomandoapenas pequenos desvios em torno de km, a expressão aima pode ser aproximada por:
δF ≈ 1
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∑
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, (1.54)
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∑
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∫

d2x
[

(∇2φ(x))2 − 2k2
m(∇φ(x))2 + k4

mφ2(x)
]

. (1.56)

Figura 1.12: Ilustraçãodo ampo de desloamento
u(x, y) nas paredes de domí-nio da solução de modo únioom modulação na direção x̂.

Partindo dessa diferença de energia livre, assumiremos quea solução de modo únio é perturbada por um ampo de de-formação elástia u(x, y) (ver Fig. 1.12), sendo que a soluçãoé modulada na direção x̂: φ(x) = φ0 cos(kmx + u(x, y)). In-serindo essa solução perturbada na energia elástia (1.56), emantendo apenas os termos de ordem quadrátia em u obte-mos:
δF ≈ a2φ
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, (1.57)31



onde mais uma aproximação foi feita desprezando a ontri-buição (∂2u
∂x2

)2 no segundo termo em frente ao primeiro termo
(

∂u
∂x

)2. No aso da energia livre desrita por (1.57), Toner eNelson [11℄ mostraram que o primeiro termo orresponde aosmodos de �utuação da largura das faixas, enquanto o segundo orresponde a �utuaçõesnas urvaturas delas. Essa interpretação pode se feita om auxílio da �gura 1.13.A. Essasduas �utuações são denominadas por �utuações tipo f�non nessa aproximação, e deno-minadas em geral por �utuações de ondulação orrespondendo a qualquer ombinaçãode modos de desloamentos das faixas. A forma funional da energia livre desrita pelaequação (1.57) é a mesma que desreve a elastiidade no aso dos ristais líquidos na faseesmétia em duas dimensões, onsiderados por Toner e Nelson. Eles mostraram que, aoonsiderar �utuações térmias, as funções de orrelação do ampo 〈φ(x)φ(0)〉 para qual-quer temperatura �nita deaem exponenialmente a zero nas duas direções, sendo quena direção perpendiular às faixas elas deaem mais lentamente - omo uma exponenialestiada de expoente 1
2
. Isso signi�a, além de que �utuações nas urvaturas das faixassejam energetiamente menos ustosas, que a ordem translaional é de urto alane aqualquer temperatura �nita. Logo, a fase de faixas om ordem translaional de longoalane é instável para qualquer temperatura �nita devido às �utuações de ondulação nasparedes de domínio. Esse enário pode mudar no aso do efeito de anisotropias devidoum ampo ristalino, por exemplo. Esse aso será onsiderado ao �nal desta seção.A. B. C.

Figura 1.13: A. os diferentes modos fundamentais das �utuações de ondulação desritas por(1.57), que são basiamente desloamentos, perturbações ou sinuosidades nas paredes das faixas.B. disordânia em sistemas de faixas. A intensidade de uma disordânia é medida pelo seuvetor de Burgers, de�nido por o quanto um iruito em torno da disordânia falha em fehar.Sua geometria arateriza um defeito translaional. C. dislinações em sistemas de faixas. Umaarga pode ser assinalada a esses defeitos notando que um vetor normal às faixas exeuta umarotação de ±π em um iruito em torno da dislinação + ou −. Uma dislinação + (−) tambémé denominada �nava (onvexa) e suas geometrias as araterizam omo defeitos orientaionais.Figuras adaptadas de [11℄.Apesar da ordem translaional ser de urto alane, nesse aso a ordem orientaionalainda é de longo alane. Podemos de�nir o parâmetro de ordem nemátio omo na seção32



anterior (1.46), onde na presente aproximação as �utuações de ondulação fazem om quea �utuação da direção loal das faixas em relação à direção x̂ (direção média do sistema)possa ser desrita pela �utuação angular ϕ(x) ≈ ∂yu(x). Embora a ordem orientaionalnesse aso não seja desorrelaionada pelas �utuações de ondulação, existem ainda outrostipos de exitação que o sistema de faixas sofre. Esses são os defeitos topológios, em que,nos sistemas que formam faixas, os mais simples são as disordânias e as dislinações(ver Fig. 1.13). Um defeito topológio é um ampo de um parâmetro de ordem quenão pode ser eliminado por nenhuma distorção ontínua do parâmetro de ordem. Porexemplo, nas �utuações de ondulação representadas na Fig. 1.12, o parâmetro de ordem
φ pode ser suavizado tal que volte a orresponder ao estado fundamental de faixas. Umdefeito topológio ontém um núleo, onde o parâmetro de ordem vai a zero, a ordementão é quebrada nesse loal, e ao redor dele o parâmetro de ordem varia suavemente [36℄,atribuindo uma arga topológia ao defeito. Talvez o exemplo mais onheido sejamos vórties no modelo XY. No aso das faixas as disordânias araterizam um defeitotranslaional e as dislinações araterizam um defeito orientaional. Podemos observar na�gura 1.13 que se "juntarmos" os dois tipos de dislinações obteremos uma disordânia,isto é, uma disordânia é um par ligado de dislinações.No aso da fase esmétia, estável somente à temperatura zero para interações isotró-pias, os autores mostraram que ela suporta pares ligados de disordânias. No entanto,devido às �utuações de ondulação e às disordânias livres, a fase de faixas se transformaem uma fase nemátia para qualquer temperatura não nula. A fase nemátia possui asassinaturas típias das fases de baixas temperaturas em transições mediadas por defeitos:1. apresenta pares ligados de dislinações - orrespondendo às disordânias livres -que introduzem uma nova esala de omprimento, a distânia araterístia entreas disordânias livres (ξD) que é uma função da temperatura;2. a ordem orientaional, araterizada pela função de orrelação nemátia, se mantémrobusta para distânias menores que ξD, sendo apenas perturbada por �utuações deondulação. No entanto para distânias maiores que ξD, a ordem orientaional deaialgebriamente - tal qual sobre um ponto rítio nas transições de fases de segundaordem - om o expoente da lei de potênias dependendo da temperatura. Esse tipode omportamento da função de orrelação arateriza uma ordem de quase longoalane.Essa esala de omprimento ξD entre as disordânias livres/dislinações ligadas éaquela que separa as distânias onde a ordem orientaional é robusta daquelas quandoé desorrelaionada lentamente pelos defeitos orientaionais ligados. Essa esala permiteoneber a fase nemátia omo sendo ompostas por élulas de tamanho ξD, sendo queessas élulas são anisotrópias devido ao fato das �utuações de ondulação (ver Fig. 1.14)paralelas às faixas serem menos susetíveis às �utuações.33



Figura 1.14: Representação visual da fase nemátia, resultante da atuação das �utuaçõesde ondulação e dos pares ligados de dislinações. A orientação de ada élula é entãodada pela média das orientações das faixas englobadas por ela. Figura adaptada de [11℄.A energia livre elástia na fase nemátia é obtida por Toner e Nelson omparando asorrelações orientaionais (que são obtidas através de aproximações para a energia livre(1.57) om as ontribuições energétias das disordânias livres) om o resultado que se-ria obtido através da onheida energia livre de Frank para ristais líquidos nemátiosbidimensionais. Para distânias grandes eles obtêm a mesma energia desrita pela equa-ção (1.51). Portanto, na temperatura da transição de Kosterlitz-Thouless, dislinaçõesdesligadas passam a ser menos ustosas energetiamente e o sistema passa a uma faseisotrópia, om ordens orientaional e translaional de urto alane.Efeito de anisotropiasO aso da teoria KTHNY na presença de um substrato, em que a isotropia do sistema équebrada e passa a ter direções prefereniais, já foi onsiderado em muitos ontextos. Parasistemas de faixas, Ostlund e Halperin (1981) [52℄ indiaram que um substrato ristalinopode estabilizar a fase esmétia a temperaturas �nitas, onde a anisotropia introduz umtermo (∂yu)2 na energia elástia (1.57). O sistema então passa para a fase nemátia viauma transição tipo KT mediada por pares de disordânias. No ontexto de �lmes ultra�-nos magnétios om anisotropia perpendiular, Czeh e Villain (1989) [27℄ desenvolveramuma energia livre efetiva de baixas temperaturas para perturbações disretas (dobras outorções, do inglês kinks) em uma solução modulada da energia livre de Bragg-Williams domodelo ferromagnétio de Ising om interações dipolares. A energia livre efetiva obtidapelos autores é análoga a modelos para interfaes ristalinas, um modelo sólido sobre só-lido (SOS) anisotrópio. A baixas temperaturas a posição das paredes de domínio estão�xadas (pinned) à rede, passando via uma transição de rugosidade (roughening transition)34



a um "sólido �utuante" (do inglês �oating solid), onde os domínios não estão mais �xadosa rede e não possuem ordem posiional. Segundo os autores, essa transição é a mesmatransição tipo KT mediada por pares de disordânias onsiderada no ontexto da teoriaKTHNY de sólidos bidimensionais em um substrato periódio [53℄.De importante relevânia para o presente trabalho, no aso espeí�o de �lmes ul-tra�nos magnétios om anisotropia perpendiular, Kashuba e Pokrovsky (1993) [54℄e Abanov e olaboradores (1995) [55℄ derivaram uma aproximação elástia para o mo-delo mirosópio de spins de Heisenberg (1.1) apresentado na seção 1.1, om a dife-rença de que eles levaram em onta uma anisotropia ristalina om simetria tetragonal.Abanov e olaboradores mostraram que a fase esmétia é estável para temperaturas �-nitas e indiaram dois possíveis enários, dependendo das energias elástias relativas,para a passagem a uma fase desordenada que eles denominaram de "líquido tetrago-nal". No primeiro enário a fase esmétia passa ao líquido tetragonal diretamente viauma transição de primeira ordem. No outro enário, o mais provável segundo os au-tores, é que a fase esmétia sofre uma transição tipo KT omo menionado há pouo,para uma fase nemátia que ele denominaram "Ising nemátia", já que nessa fase in-termediária a anisotropia tetragonal estabiliza a ordem orientaional omo de longo al-ane. A passagem para o líquido tetragonal é dominada pela energia de anisotropiade orientação das faixas, onde a prevalênia de defeitos orientaionais, hamados deparedes de domínio de faixas (ver Fig. 1.15), sobre os pares ligados de dislinação le-vam a uma transição de segunda ordem da lasse de universalidade de Onsager-Ising.

Figura 1.15: Paredes de do-mínio de faixas, estabilizadasdevido o efeito da anisotropiaristalina. Figura adaptadade [55℄.

Embora as análises feitas por Abanov e olaboradores sejama proposta mais próxima das observações experimentais até omomento, os experimentos mais reentes [18, 43℄ que foramdetalhados na seção 1.1 apontam para um enário de "sólido�utuante" onde o efeito das anisotropias induzidas pela rede émuito reduzido. Segundo Portmann e olaboradores [12℄, queobservaram alguns efeitos do substrato de Cu(100) sobre a es-trutura de domínios magnétios de faixas apresentadas pelo�lme de Fe, o efeito das anisotropias ristalinas é quase inexis-tente devido à diferença das esalas de omprimento, onde aonstante de rede é aproximadamente a ≈ 0.1nm enquanto aslarguras das faixas são da ordem de 1µm. No entanto, o subs-trato fornee um entro de pinning tal que a posição das faixasnão �utua livremente omo um sólido �utuante verdadeiro - tanto que a fase esmétia éobservada nesses experimentos (ver Fig. 1.7.a). Os autores também analisaram o aso emque o substrato de Cu(100) forma uma unha de aproximadamente 3o que ria uma redede degraus monoat�mios de periodiidade ∼ 3.5nm. Nesse aso uma anisotropia é ri-35



ada e as faixas se alinham preferenialmente paralela ou perpendiularmente aos degraus.Embora a simetria tetragonal na orientação das faixas observada fossem evidentes, omodislinações de simetria quadrada na fase isotrópia, os autores não observam nenhumamudança na natureza do proesso de perda de ordem orientaional, reforçando o fraopapel das anisotropias ristalinas (�oating solid) em ontraposição às previsões de Abanove olaboradores.Relevantes ainda para o ontexto do papel das anisotropias ristalinas nas propriedadeselástias dos modelos para as transições de fase mediadas por defeitos estão as análisesteórias, numérias e experimentais de modelos e sistemas que pertenem à lasse deuniversalidade do modelo XY. Como foi disutido anteriormente, a transição nemátia-isotrópia é mapeada nesse modelo. Nesse aso a ordem nemátia possui a simetriaadiional de inversão θ → θ + π em relação ao modelo de spins planares, e as dislinaçõesentão orrespondem aos vórties om uma arga topológia modi�ada. Estudos do GRapliados ao modelo XY om uma anisotropia tetragonal, denominados modelos XYh4,foram realizados por José e olaboradores (1977) [56℄, que apontaram um omportamentonão-universal para a ritialidade do problema. No aso do modelo XY isotrópio, e emgeral nas transições mediadas por defeitos, as quantidades termodinâmias possuem umadivergênia exponenial na temperatura de transição araterizadas por números univer-sais - expoentes rítios "não onvenionais" já que não são assoiados a divergêniasdadas por leis de potênia. Com um ampo anisotrópio h4 atuando sobre os spins plana-res, os autores mostraram que a transição se torna de segunda ordem om os expoentesrítios não universais variando ontinuamente om h4, por exemplo o expoente rítioda divergênia da magnetização variando om β ∝ 1/h4. Reentemente Taroni e olabo-radores (2008) [57℄ através de uma ompilação de resultados experimentais na literaturae simulações de Monte Carlo para o modelo XY om anisotropia tetragonal sugerem queessa variação não universal dos expoentes rítios é limitada em uma "janela" universalentre as lasses de universalidade do modelo XY isotrópio e do modelo de Ising.A proura por evidênias destes enários é uma das motivações deste trabalho e serãodisutidos e omparados om os nossos resultados apresentados no próximo apítulo.
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Capítulo 2Simulações de Langevin
Neste apítulo apresentamos os resultados prinipais desta tese, em que, através de si-mulações da dinâmia de Langevin para o modelo dipolar ontínuo, obtivemos resultadosonsistentes apontando a estabilidade de uma fase termodinâmia de natureza nemátia abaixas temperaturas. Começamos om a esolha apropriada da dinâmia que araterizao ontato do sistema om um banho térmio, seguido pela sua implementação numéria,que levará ao algoritmo usado para as simulações omputaionais. Depois apresentaremosalguns resultados, omo as propriedades do estado fundamental e a dependênia da lar-gura da faixa om a temperatura, omparando-os om as predições teórias e resultadosexperimentais do apítulo anterior. Por �m, apresentaremos os resultados de equilíbrioobtidos nas simulações que on�rmam a estabilidade da fase nemátia.2.1 Dinâmia de LangevinNesta seção introduzimos a dinâmia natural para o modelo dipolar ontínuo (1.12) emontato om um banho térmio. Essa dinâmia é desrita por uma equação estoástiaem que a relaxação do ampo φ a um mínimo de energia é frustrada pelo efeito de umruído térmio. É uma generalização da equação de Langevin para desrever o movimentoBrowniano ao aso de um sistema de muitos orpos, que será disutida a seguir.Equação de LangevinEm 1908, Paul Langevin prop�s uma equação de Newton fenomenológia para des-rever o movimento Browniano de uma partíula oloidal suspensa em um líquido. Suainterpretação era de que o movimento dessa partíula era desrito pela ação de dois tiposde forças provenientes do impato om as moléulas do líquido: olisões aleatórias om apartíula Browniana atuariam omo uma força dirigindo seu movimento rápido e errátio37



(força estoástia), o que levaria a uma força friional (força sistemátia) atuando sobre apartíula em uma esala maior de tempo. Como será apontado logo adiante, uma relaçãointerna entre essas forças resulta do fato de ambas terem a mesma origem mirosópia.A equação de Newton proposta foi:
m

dv

dt
= − v

B
+ F (t), (2.1)onde o primeiro termo do lado direito é a força devido à visosidade do meio, om Bsendo a mobilidade, e F (t) é a força aleatória, sobre a qual Langevin fez duas suposiçõesfundamentais:1. A força média devida às olisões é nula:

〈F (t)〉 = 0. (2.2)2. As olisões suessivas são independentes, ou desorrelaionadas:
〈F (t)F (t′)〉 = Cδ(t − t′), (2.3)onde C mede a intensidade da força estoástia e 〈...〉 é a média sobre um onjunto dediferentes realizações. A primeira ondição re�ete a ausênia de uma direção preferenial,enquanto a segunda implia que a partíula não guarda memória das suessivas olisões,o que signi�a que o tempo araterístio de interação entre a partíula Browniana e asmoléulas do líquido é muito menor que os tempos de observação.Utilizando as propriedades estatístias do ruído para obter a solução da equação (2.1)para a veloidade média e a veloidade quadrátia média a tempos longos (após a relaxaçãoiniial devido ao termo de atrito frente o termo inerial), juntamente om a suposição deque a partíula Browniana está em equilíbrio térmio om o líquido e que, portanto, valeo prinípio da equipartição da energia, Langevin obteve a relação:

C =
2kBT

B
, (2.4)onheida omo relação de Einstein, que a derivou de uma maneira diferente em 1905,ou relação de �utuação-dissipação, exprimindo a onexão entre as �utuações da forçaestoástia e a dissipação ontida na força de atrito, omo uma onsequênia da ondiçãode equilíbrio térmio om o meio à temperatura T . Pode-se estender o aso de umapartíula Browniana para sistemas de muitas partíulas em ontato om um reservatóriotérmio e sujeitas a tipos variados de forças determinístias [58℄. Para um primeiro passona apliação da equação de Langevin a outros asos, reesreve-se (2.1) em termos domomento e do Hamiltoniano da partíula Browniana:

dp

dt
= − p

mB
+ F (t) = − 1

B

∂H

∂p
+ F (t). (2.5)38



Para determinar as propriedades dinâmias de teorias de ampos de Landau-Ginzburg-Wilson, a teoria de Langevin é naturalmente generalizada para ampos ontínuos. Suaforma espeí�a depende da natureza em grandes omprimentos de onda e baixa frequên-ia temporal do sistema mirosópio que se tem intenção de modelar (por exemplo se háou não algum vínulo restringindo a dinâmia do parâmetro de ordem).Equação de Ginzburg-Landau dependente do tempoNo aso dos �lmes ultra�nos magnétios om anisotropia perpendiular, a ondutivi-dade térmia dos f�nons da rede ristalina é muito maior que se omparada a dos momen-tos magnétios, assim que a energia dos momentos magnétios é transferida rapidamentepara o substrato e a magnetização não obedee nenhum vínulo onservativo. Neste asoa dinâmia de Langevin para o sistema é puramente dissipativa e sua generalização paraos ampos φ(x) om um Hamiltoniano fenomenológio H é imediata a partir de (2.5):
∂φ(x)

∂t
= −Γ

δH [φ]

δφ(x)
+ η(x, t), (2.6)om

〈η(x, t)〉 = 0 (2.7)
〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = 2ΓTδ(t− t′)δ2(x − x

′), (2.8)onde novamente esolhemos kB = 1 e Γ é um oe�iente dissipativo fenomenológio.A relação de �utuação-dissipação é a ondição para que o estado assintótio esteja emequilíbrio om o banho térmio, e η(t) é um ampo estoástio independente para adaposição no espaço usualmente hamado de ruído brano, que é desorrelaionado no tempoe tem uma distribuição de probabilidades gaussiana. Esse ampo inorpora à dinâmiaos graus de liberdade om vetores de onda maiores que a frequênia de orte introduzidano "oarse graining" para o Hamiltoniano efetivo, assim omo outros graus de liberdaderápidos que não são desritos por φ. Na ausênia do ruído brano η, as variáveis φna equação (2.6) relaxam aos valores de on�gurações que minimizam a energia. Essemodelo fenomenológio para a dinâmia reebeu diferentes nomes ao longo da história,devido as diferentes ontextos ou problemas em que foi introduzido. Ele é frequentementereferido omo modelo de Ginzburg-Landau dependente do tempo, ou modelo A, segundo alassi�ação de Hohenberg e Halperin (1977) para a teoria de fen�menos rítios dinâmios[59℄. Cabe ressaltar que, no presente aso onde o espetro de �utuações possui um mínimoem um vetor de onda diferente de zero, essa equação tem orrespondentes em modelos paraformação de padrões espaiais fora de equilíbrio, omo a equação de Swift-Hohenberg [47℄para desrever a onvexão de Rayleigh-Bénard, e que reebem a lassi�ação de modelo
Is por Cross e Hohenberg (1993) [60℄ nesse ontexto de formação de padrões espaiaisestaionários fora de equilíbrio. 39



A equação de Langevin aima também pode ser derivada a partir da equação tambémfenomenológia para a dinâmia miromagnétia, a equação de Landau-Lifshitz-Gilbert,em sua versão estoástia, que leva em onta os efeitos da interação da magnetizaçãoom os graus de liberdade mirosópios (f�nons, elétrons de ondução, spins nuleares,et.), o que se traduz na agitação térmia que ausa mudanças ontínuas na orientaçãodo momento [61, 62℄. No aso de �lmes magnétios ultra�nos se pode mostrar que aforte anisotropia uniaxial possibilita desaoplar a evolução da omponente perpendiulardas omponentes planares [63℄, reaindo na equação de Langevin (2.6). Finalmente, essaequação para o modelo dipolar ontínuo é expliitamente esrita omo:
1

Γ

∂φ(x, t)

∂t
= ∇2φ(x, t) + rφ(x, t) − uφ3(x, t) (2.9)

−1

δ

∫

a

d2
x
′φ(x′, t)J(|x − x

′|) + η(x, t)/Γ,onde oloamos expliitamente o espaçamento entre sítios a, equivalente a uma frequêniade orte ultravioleta, na integral da interação dipolar. Aqui usamos r = |r0|, onde oparâmetro r0 é tomado omo negativo, já que estamos interessados em analisar a formaçãode faixas do sistema a baixas temperaturas, tal que o potenial loal tenha a formadesejada de duplo poço. É onveniente expressar as equações de Langevin (2.9) na formaadimensional por meio da seguinte transformação de variáveis [64℄:
x → (r)

1

2 x

φ →
(u

r

)
1

2

φ (2.10)
t → (Γ r) t.Restam agora apenas três parâmetros relevantes para a dinâmia, que são renormali-zados da seguinte maneira:

δ = r
1

2 δ (2.11)
T =

u

r
T (2.12)

a = r
1

2 a. (2.13)Essas transformações levam a equação (2.9) para seguinte forma adimensional:
∂φ(x, t)

∂t
= ∇2φ(x, t) + φ(x, t) − φ3(x, t)

− 1

δ

∫

a

d2
x
′φ(x′, t)J(|x − x

′|) + η(x, t), (2.14)om uma frequênia de orte em distânias urtas a = 2π/Λ e uma orrelação do termode ruído 〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = 2T δ(t− t′) δ2(x−x
′). É interessante esrever essa equação deLangevin no espaço de Fourier:

∂φ(k, t)

∂t
= −A(k)φ(k, t) +

[

−φ3(x, t) + η(x, t)
]F

k
. (2.15)40



Para �ns de lareza e ompatibilidade om a subsequente implementação numériadessa equação, os últimos dois termos não foram esritos expliitamente no espaço deFourier. Aqui ]F
k
signi�a a k omponente da transformada de Fourier. Agora o espetrode �utuações é esrito omo:

A(k) = k2 − 1 + J(k)/δ. (2.16)Em geral se pode a�rmar que uma solução modulada de vetor de onda araterístio
k0 será estável na dinâmia de Langevin, isto é, terá uma amplitude �nita, se A(k0) <

0. Após apresentarmos a metodologia empregada para as simulações, ilustrar algumaspropriedades dos estados fundamentais e o papel do espetro de �utuações na estabilidadedos modos será melhor avaliado.2.2 Implementação numériaNesta seção vamos apresentar os métodos empregados para implementação numériada equação diferenial estoástia (2.15). Começaremos pela disretização espaial doproblema, seguindo pela esolha apropriada das ondições de ontorno e os métodos deaproximação para lidar om as interações espaiais do modelo. Depois de representartodos os termos da equação de Langevin no espaço disreto, inlusive o termo de ruído,apresentaremos o método de integração temporal empregado.Como primeiro passo, de�nimos a disretização espaial em uma rede quadrada deespaçamento a:
x = a(ix̂ + jŷ) om i, j = 1, 2 . . . L (2.17)
k =

2π

aL
(lx̂ + mŷ) om l, m = 0,±1,±2 . . . ± L/2, (2.18)onde x̂ e ŷ são os vetores unitários dos eixos artesianos da rede. A passagem do ontínuoao disreto no Hamiltoniano (1.12) pode ser sintetizada pela seguinte substituição:

∫

d2x → a2
∑

x

, (2.19)o que leva a um fator multipliativo a2 em frente a interação dipolar e a2 multipliandotodo o Hamiltoniano na sua versão disreta. O espetro de �utuações no aso de espaçodisreto é então esrito omo:
A(k) = k2 − 1 +

a2

δ
J(k). (2.20)Um problema que surge ao implementar numeriamente a equação de Langevin é li-dar om a interação dipolar numa rede quadrada �nita. Dependendo do tamanho e da41



on�guração do ampo φ, seus efeitos de longo alane podem levar a resultados espú-rios, omo a efeitos da forma da amostra ou efeitos de borda que alteram a natureza dason�gurações que minimizam a energia do sistema. Seu efeito pode ser partiularmentedrástio em efeitos de tamanho �nito nas transições de fases que o sistema apresenta.Para minimizar todos esses efeitos, a interação dipolar é alulada no iníio da imple-mentação numéria usando a ténia das somas de Ewald, que assume in�nitas répliasperiódias do sistema e utiliza um aso partiular da fórmula da soma de Poisson, subs-tituindo as somas espaiais da interação sobre todas réplias por somas no espaço deFourier, onde as somas são rapidamente onvergentes [65℄. O resultado é que a interaçãodipolar J(x,x′) = 1/|x− x
′|3 sofre orreções para distânias grandes, ou vetores de ondapequenos. Como as distânias entre os sítios da rede se mantém onstante ao longo dasimulação, a matriz J(x,x′) modi�ada pelas somas de Ewald sob as in�nitas répliaspreisa ser alulada somente no iníio da simulação.Como a interação ferromagnétia é de urto alane, basta trunar a interação omos vizinhos nas primeiras réplias, o que equivale a ter ondições de ontorno periódiasno próprio sistema, esse sendo equivalentemente visualizado omo um toro bidimensional.Para implementação dessa interação, ao invés te tomarmos uma aproximação de diferença�nita em primeiros ou segundos vizinhos para o laplaiano na rede, o que impliaria emreforçar direções prefereniais para a interação, usamos a forma isotrópia do laplaiano noespaço de Fourier: k2. Isso equivale no espaço das oordenadas a tomar uma ontribuiçãoponderada de todos os vizinhos do sítio. A vantagem de alular a energia loal de umsítio no espaço de Fourier também se re�ete no usto omputaional para o �mputo dainteração dipolar. Ao invés de alularmos a soma dupla, um proesso da ordem de L4operações, usamos o teorema da onvolução:

∑

x′

φ(x′)J(x − x
′) =

1

L2

∑

k

φ(k)J(k)e−ik.x = [φ(k)J(k)]F
−1

x
, (2.21)onde ]F

−1

x
é a omponente x da anti-transformada de Fourier. Assim podemos aproveitara e�iênia das rotinas de FFT (transformadas rápidas de Fourier) em diminuir onsidera-velmente o tempo de transformação. Nesse aso, a esolha erta para uma rotina de FFTpode trazer muitas vantagens. Rotinas usuais geralmente se restringem a algoritmos paratamanhos lineares L que são potênias de 2, ou de outros números primos, e que ustam daordem de N log2 N operações para ada dimensão, tornando o álulo da energia dipolarde O((N log2 N)2) [66℄. Esse usto omputaional é diminuído em até 4 vezes utilizandoa bibliotea FFTW [67℄ (abreviação para Fastest Fourier Transform in the West) paratransformadas de Fourier disretas, que se adapta ao proessador espeí�o usado para asimulação, além de possibilitar redes de tamanhos arbitrários.A forma disreta do ruído brano pode ser obtida observando que na passagem da delta42



de Dira no espaço ontínuo (x) para a delta de Kröneker no espaço disreto se dá por:
δ2(an − an′) =

1

a2
δ2(n− n

′) ≡ 1

a2
δn,n′ , (2.22)e assim: 〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = 2T

a2 δ(t − t′)δx,x′. Nota-se que se uma variável estoástia η(t)tem uma distribuição de probabilidades gaussiana de variânia σ e outra variável µ(t)tem variânia unitária, os dois proessos se equivalem por η(t) =
√

σµ(t). Para tratar oruído brano nas simulações, usa-se um gerador de números aleatórios entre zero e um omuma distribuição de probabilidade uniforme, onde é apliado um método de transformaçãopara passar a uma distribuição de probabilidades gaussiana de variânia unitária [66℄. Naprátia, a desorrelação espaial (e temporal) do ruído brano é garantida om o uso deum bom gerador de números aleatórios.Assim, a equação de Langevin (2.15) no espaço disretizado e om parâmetros adi-mensionais, esrita aproximadamente omo na maneira implementada numeriamente,é:
∂φ(k, t)

∂t
= −φ(k, t)

[

k
2 − 1 +

a2

δ
J(k)

]

+

[

−φ3(x, t) +

√

2T

a2
µ(x, t)

]F

k

, (2.23)onde a interação dipolar J(k) em (2.23) é a transformada de Fourier rápida (FFT) doresultado das somas de Ewald, que são omputadas no iníio da simulação. Embora essaforma do laplaiano na rede seja isotrópia, depois da disretização espaial a interaçãodipolar não é mais isotrópia para todas esalas espaiais e se torna gradualmente aniso-trópia a medida que o vetor de onda se aproxima de π, omo pode ser visualizado naFig. 2.1.Método de Integração TemporalA maneira om que a equação diferenial parial estoástia (2.23) é integrada oudisretizada temporalmente garante a e�iênia (usto omputaional) e a on�abilidadedos resultados obtidos (preisão e estabilidade do algoritmo). O algoritmo esolhidodeverá ser um ompromisso entre esses dois ritérios. Em termos gerais, um algoritmo deintegração temporal onsiste em disretizar a derivada no lado esquerdo da equação (2.23)em passos �nitos do tempo ∆t e o do ampo ∆φ, o que leva a equações algébrias paraa mudança em φ quando a variável independente t é aumentada em ∆t. Algoritmos queusam mais de uma equação algébria para determinar essa mudança o fazem para orrigirou anelar erros de ordem mais baixa. Geralmente, o número n de equações determinaa ordem do algoritmo, orrespondendo a um erro O(∆tn+1) na mudança da variável [66℄.Por outro lado, um método de integração temporal de ordem n tem um usto ompu-taional n vezes menor. Sendo assim, a preferênia é por um método seguro de primeiraordem. Por se tratar de uma equação diferenial parial, a maneira omo ambas disreti-zações do tempo e espaço estão relaionadas afetam a estabilidade do algoritmo. Dentre43



−4 −3 −2 −1  0  1  2  3  4
−4

−3

−2

−1

 0

 1

 2

 3

 4

kx

ky

Figura 2.1: Curvas de nível da interação dipolar alulada através das somas de Ewaldpara uma rede quadrada de tamanho linear L = 384 e onstante de rede a = 1. Ainteração dipolar omeça a se tornar anisotrópia para esalas espaiais |k| > 1, enquantoo laplaiano disretizado assume forma irular em todo plano (kx, ky).as muitas maneiras de tratar a derivada temporal de primeira ordem frente ao termo di-fusivo (o laplaiano), o método mais estável reomendado é o semi-implíito, onde o valordo termo difusivo é tomado no tempo posterior t + dt e a interação dipolar no tempo
t. Para o aso da equação de difusão, esse método é inondiionalmente estável, isto é,é estável para qualquer passo de tempo [66℄. No presente aso, o método semi-implíitoapresentou uma melhora muito signi�ativa frente ao método de Euler, que é um métodoexplíito de primeira ordem.Como a disretização temporal do ruído brano se dá pela mesma maneira que no asoespaial (2.22), o método de integração empregado (um método semi-implíito espetralde primeira ordem) é desrito pela equação:

φ(k, t + dt) − φ(k, t)

dt
= −φ(k, t + dt)k2 − φ(k, t)

[

−1 +
a2

δ
J(k)

]

+

[

−φ3(x, t) +

√

2T

a2dt
µ(x, t)

]F

k

, (2.24)e se resume a uma uma atualização simultânea de toda rede dada pela seguinte equação
44



algébria:
φ(k, t + dt) =

1

1 + dtk2

{

[

1 − dt − dt
a2

δ
J(k)

]

φ(k, t)

+

[

−dt φ3(x, t) +

√

2Tdt

a2
µ(x, t)

]F

k

}

, (2.25)om o ruído gaussiano de variânia unitária: 〈µ(x, t)〉 = 0 e 〈µ(x, t)µ(x′, t′)〉 = δt,t′δx,x′.A estabilidade aqui depende essenialmente das onstantes de disretização espaial ae temporal dt e de que a amplitude do ampo φ não exeda um valor máximo, o queaaba limitando a intensidade do ruído, isto é, a temperatura. As prinipais operaçõesda simulação, quanto ao onsumo de tempo de proessamento, são transformar Fourier oampo φ e o termo (−φ3 + η) e então transformar de volta o novo valor do ampo. Issopossibilita ir a tamanhos relativamente grandes em amostras.Como veremos nas próximas seções, esse tipo de simulação é apaz de reproduzir grandeparte da fenomenologia presente em �lmes ultra�nos magnétios om forte anisotropia uni-axial, justamente pela natureza mesosópia do modelo. Outros tipos de simulações têmobtido suesso no intuito de ompreender os meanismos envolvidos nos fen�menos dessessistemas. Por exemplo, a partir da déada de noventa, deu-se iníio a uma intensa investi-gação das propriedades de equilíbrio e fora de equilíbrio em simulações de Monte Carlo domodelo mirosópio de Ising. Elas mostraram um omplexo diagrama de fases [22,68�71℄e também se tornaram ferramentas muito importantes na ompreensão dos proessos di-nâmios que levam o sistema ao equilíbrio [72�75℄. De importante relevânia para essetrabalho Cannas e olaboradores (2006) [71℄ observaram fortes evidênias da fase "Isingnemátia" em simulações de Monte Carlo para o modelo de Ising om interações dipola-res, no entanto om um omportamento rítio muito mais omplexo que os previstos porAbanov e olaboradores [55℄. Contudo, no aso de Ising (variável ±1) a forma abruptadas paredes de domínio �a numeriamente �xada (pinned) à rede subjaente, o que induzuma estrutura de padrões um tanto arti�ial. Por exemplo, a simetria tetragonal da redenuméria domina ompletamente o enário em redes quadradas. No aso de simulaçõesde Monte Carlo do modelo de Heisenberg as simulações são muito úteis para investigaro papel da anisotropia perpendiular e ofereem uma ferramenta importante para a de-terminação do diagrama de fases na região onde oorre a transição de reorientação despins [22℄. Ainda assim, no que onerne a estrutura de padrões de magnetização, ambosasos de simulações de Ising e Heisenberg estão limitados a tamanhos pequenos.Neste trabalho é introduzido um modelo om a intenção de fazer uma onexão entreos realístios porém ustosos modelos de Heisenberg e os modelos de Ising que são muitomais simples e ainda não são apropriados para a ompreensão da diversidade de estrutu-ras magnétias presentes em �lmes ultra�nos om anisotropia perpendiular. Além disso,o modelo introduzido aqui admite tratamentos tanto numérios quanto analítios, o que45



torna possível onstruir um enário mais ompreensível para os omportamentos de equi-líbrio e dinâmio dos �lmes ultra�nos om anisotropia perpendiular [10,76℄. Na próximaseção apresentaremos algumas análises numérias do estado fundamental e uma situaçãoem que onseguimos observar a dependênia da largura da faixa om a temperatura.2.3 Estado fundamental e a largura das faixasNesta seção, além de resultados para simulações a temperatura �nita, apresentaremosalgumas araterístias do estado fundamental, que podem ser analisados em simulaçõesa temperatura nula, om as ondições iniiais apropriadas. O estudo das soluções atemperatura nula também serve de preparação para as simulações em temperatura �nita,omo a sintonia dos parâmetros relevantes δ e a para seleionar:1. o mínimo km do espetro de �utuações;2. o valor negativo do espetro de �utuações A(km), e por onsequênia o vetor de ondado estado fundamental k0, modi�ado pelas ontribuições dos harm�nios ímpares.A metodologia empregada para sintonizar esses parâmetros parte da análise visual doespetro de �utuações em um aso espeí�o a = 1. O vetor de onda km é diretamenteseleionado pela força relativa entre as interações δ, enquanto o número de modos estáveisno espetro de �utuações (A(k) < 0), pela onstante de rede a. Essa por sua vez temuma relação direta, dada pelas transformações adimensionais na equação (2.13), oma profundidade do estado fundamental, ou a magnitude da temperatura de transiçãodada pelo valor onstante e positivo de r = −|r0|. Esse proedimento para o ajuste dosparâmetros é ilustrado na Fig. (2.2) no aso δ = 15 em uma rede de tamanho linear L =

384 para dois diferentes asos de profundidade do estado fundamental: o aso "raso" ondeapenas modos muito próximos de km possuem A(k) < 0, e o o aso "profundo", ondemuitos modos são estáveis.Com a equação de Langevin na sua forma dimensionalisada, o valor de km é selei-onado pela força relativa entre as interações δ, e essa relação permanee para o asoadimensional. No entanto, a profundidade do espetro de �utuações para o modelo emsua forma dimensionalisada pode ser diretamente relaionada ao valor aditivo −r onde,se r > k2
m +J(km)/δ, então a solução que minimiza a energia do sistema será uma soluçãomodulada φ(x) = cos(k0 · x); aso ontrário, se r < k2

m + J(km)/δ, a únia solução é atrivial φ = 0. Depois da passagem para a forma adimensional, omo se pode notar pelasforma das transformações (2.13) esse papel de r na estabilidade das soluções moduladas�a atribuído à onstante de rede a. O proedimento que seguimos para a esolha apro-priada dos parâmetros δ e a é analisar a parte variável da função A(k) no aso a = 1,46
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Figura 2.2: À esquerda mostramos a ontribuição das interações para o espetro de �u-tuações para o aso δ = 15 e a = 1, que possui um mínimo em km = π/16 ≃ 0.19,para tamanho linear do sistema L = 384. Nesse aso seleionamos a profundidade, epor onsequênia o número de modos estáveis, através do parâmetro r. Dois asos estãoapontados: "raso" om r = 0.56, e "profundo" om r = 1.00. À direita mostramos oespetro de �utuações ompleto om os parâmetros já adimensionalisados, onde a2 = rassim omo esrito na equação (2.20). Ali observamos a porção do espetro de �utuaçõesque é negativa. Os pontos irulados orrespondem ao valor do vetor de onda k0 do estadofundamental.seleionando a profundidade pelo parâmetro r e em seguida passar a forma adimensional:
a = r1/2 e δ = r1/2δ. Para os dois asos apontados na Fig. 2.2, analisamos as ondi-ções iniiais de faixas paralelas om uma modulação senoidal para todos vetores de onda
2πn/L da rede e, depois de um número seguro de passos de tempo (usamos dt = 0.5),obtivemos as energias estaionárias de ada modo. O resultado é que o vetor de onda k0que minimiza a energia no aso a2 = 0.56 é o mesmo do mínimo de A(k): k0 = km = π/16.Para o aso profundo a2 = 1.00 obtivemos k0 = π/48. Esses valores para o estado fun-damental estão irulados em ada aso na Fig. 2.2 e ondizem om a análise de ampomédio disutida no apítulo anterior.Como esperado, se visuializarmos o per�l do ampo φ(x) na direção da modulaçãoobservaremos a distinção entre os dois asos: no estado fundamental raso a solução é tipoosseno e possui a ontribuição apenas do modo k0 = km; para o aso profundo o per�l éuma onda mais quadrada, om a ontribuição de todos harm�nios ímpares do vetor deonda araterístio k0. Essas distinções entre os asos raso e profundo pode ser visualizadona Fig. 2.3, onde também podemos notar que a amplitude da modulação difere muito nosdois asos, já que, pelo menos em aproximação de modo únio, a amplitude do modoaraterístio da modulação deve ser proporional a √−A(k0).É interessante observar que a forma que as paredes de domínio apresentam no asoprofundo são muito diferentes das enontradas nos modelos de Ising sem interação dipolar,ou das onvenionais paredes de Bloh e Néel que dividem domínios em ferromagnetos de47
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efetiva H frustrada pelo efeito do ruído térmio, a �m de explorarmos todas exitaçõesque o sistema pode omportar. Nesse aso o valor negativo de A(k0) equivale à distâniado estado fundamental para a temperatura de Curie. Nessa seção vamos analisar o efeitodas �utuações ao estado fundamental do aso profundo δ = 15 e a = 1 a �m de observara dependênia k0(T ).As simulações são feitas para um tamanho L = 384 usando passos de tempo dt = 0.5para valores de temperatura entre 0.0 < T < 0.7. O sistema é iniializado em T = 0.7e é resfriado lentamente a uma taxa dT . A ada temperatura de interesse, o proesso deresfriamento é paralisado, onde ao sistema é permitido evoluir nt passos de tempo, tal queesteja em equilíbrio om o banho térmio, para depois serem oletadas amostras a ada
nm passos de tempo, tal que as medidas sejam desorrelaionadas. Como veremos logoadiante, os resultados obtidos nesta seção se baseiam no omportamento do sistema na fasedesordenada, aima de qualquer fase de baixas temperaturas e os tempos neessários paraobtenção dos dados de equilíbrio são muito pequenos, variando entre nt = 100, nm = 220 e
dT = 10−4 para temperaturas maiores que T = 0.27, e nt = 32000, nm = 2000 e dT = 10−6para temperaturas entre 0.2 < T < 0.27. Para temperaturas menores que T = 0.2 osvalores utilizados nt e nm foram de uma a duas ordens maiores, entretanto nessa regiãode baixas temperaturas não podemos garantir que o sistema esteja em equilíbrio térmio.Foram utilizadas 500 amostras para as médias estatístias em temperaturas aima de
T = 0.35, 200 para o intervalo 0.27 < T < 0.35, 100 para o intervalo 0.2 < T < 0.27. Emgeral, para temperaturas abaixo desse valor foram utilizadas da ordem de 10 amostraspara o álulo das médias.Para araterizar k0(T ) faremos medidas de equilíbrio em diferentes temperaturas domódulo do vetor de onda para qual o fator de estrutura tem seu máximo:

kmax =
〈
∣

∣

∣
max

k

S(k)
∣

∣

∣

〉

. (2.26)Essa quantidade fornee uma boa estimativa do período araterístio da modulação k0,independente da orientação das faixas. A média kmax é obtida alulando seu valor paraada on�guração e depois fazendo uma média sobre amostras para uma dada tempera-tura.Na seção 1.3 obtivemos uma expressão para a dependênia do vetor de onda arate-rístio na aproximação de ampo médio inluindo a ontribuição do primeiro harm�nioímpar. A expressão obtida foi:
k0(T ) = km − r2

0

6a2
2k

3
m

, (2.27)onde r0 ∝ T −Tk0
e Tk0

é a temperatura de Curie modi�ada om a inlusão da interaçãodipolar, e a2 é o parâmetro que mede a urvatura do espetro de �utuações. Na �guraFig. 2.4 mostramos os resultados para kmax assim omo o ajuste dado pela dependênia49



quadrátia de (2.27). O ajuste foi feito �xando o valor onheido km ≃ 0.197 e a depen-dênia quadrátia om a temperatura se mostrou em aordo om os dados na região detemperaturas aima de T = 0.13.
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que deve ter um mínimo na temperatura de Curie. Essa quantidade também pode servista na �gura 2.5. Os dois resultados orroboram a estimativa de Tk0
≃ 0.48 dada peloajuste quadrátio.
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Figura 2.6: Con�gurações de tamanho L = 384 para o aso δ = 15 e a = 1, em umproesso de resfriamento a uma taxa de dT = 10−6 para as temperaturas (da esquerdapara direita): 0.4, 0.3, 0.2, 0.15, 0.14 e 0.13.estudar. Por exemplo, nas simulações apresentadas nessa seção podemos visualizar adependênia da largura das faixas e a aproximação da temperatura de Curie. Algumason�gurações para diferentes temperaturas podem ser observadas na �gura 2.6. Comopodemos notar, a região utilizada para obter a dependênia k0(T ) orresponde a umafase desordenada de faixas. Estimamos que para esse aso, uma transição para fases debaixas temperaturas deve oorrer na região 0.1 < T < 0.2. A natureza das fases de baixatemperatura serão o tema da próxima seção.2.4 Fase nemátiaNessa seção apresentaremos resultados obtidos por simulações de Langevin para o mo-delo dipolar ontínuo que on�rmam a observação de uma fase intermediária de naturezanemátia e se on�guram omo tema entral desta tese. Grande parte dos resultadosdisutidos aqui foram publiados na revista Physial Review B (Condensed Matter andMaterials Physis) [13℄ - uma ópia da publiação se enontra no apêndie.Como foi disutido no apítulo anterior, uma das araterístias da fase nemátia éque a distânia entre os defeitos topológios que araterizam sua estrutura de domíniosorientaionais depende da temperatura. Portanto, para poder apturar sua estruturaglobal neessitamos busar por uma região de parâmetros em que a largura das faixasseja muito menor que o tamanho do sistema. Os valores que julgamos satisfatórios forampara δ = 2
√

5, onde o mínimo do espetro de �utuações é em km = π/3 que, onsiderandoum estado fundamental profundo om a =
√

5, orresponde a um estado fundamental
k0 = 1.014 ≈ π/3 (ver Fig. 2.7). As simulações foram realizadas para tamanhos L = 192e L = 384 para temperaturas entre 0 < T < 0.18, onde a integração temporal se mostrouestável usando um passo de tempo dt = 0.5. Para as simulações apresentadas nesta seçãonão observamos nenhuma variação no período araterístio de modulação no regime detemperaturas analisados, prinipalmente devido a largura da faixa ser muito pequena (∼ 3sítios).
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C(t, tw) =
∑

x

〈φ(x, t)φ(x, tw)〉 , (2.29)que desreve quantitativamente as propriedades dinâmias do sistema. Considerando oinstante de tempo t ≥ tw, essa função mede o quanto o sistema se desorrelaiona desi mesmo durante a evolução temporal, ou seja, o quanto ele se afasta no espaço deon�gurações de seu estado no tempo tw. Num proedimento de resfriamento rápido, osistema é deixado relaxar durante um tempo de espera tw e nesse ponto se omeçam amedir as autoorrelações até um tempo t+ tw. Se o sistema já atingiu o equilíbrio térmionesse ponto, então a dinâmia é estaionária e o sistema tem invariânia translaionaldo tempo, isto é C(tw + t, tw) = C(t), depende só de um tempo. Assim é estimado otempo transiente para que o sistema termalize. Para estimar o tempo de desorrelação foiobservado quanto tempo a função de autoorrelação de equilíbrio leva para ser depreiadade seu valor a tempos iguais (C(tw, tw) = 1.0), a uma erta fração da orrelação, aquitomada omo C(t+ tw, tw) = 0.36. Esses valores foram medidos para temperaturas �nitasde até T = 0.09, para temperaturas mais baixas foram usados valores estimados tal que53



o sistema esteja o mais próximo possível do equilíbrio. Valores típios de nt estão entre
5× 104 à 4× 106 e os valores de nm são da ordem de 105 passos de tempo. Entre 20 e 60on�gurações são utilizadas para efetuar as médias térmias.2.4.1 Parâmetros de ordemComo menionado na seção 1.5, o vetor gradiente de ampo φ, que é perpendiularà urvatura loal da faixa, é o ingrediente fundamental para obtermos um parâmetro deordem orientaional do sistema. No aso das simulações, para simpli�ar o tratamentonumério, iremos onsiderar o vetor diretor:

n̂(x) =
∇φ(x)

|∇φ(x)| , (2.30)sendo que o vetor diretor é alulado usando um esquema de diferenças �nitas de segundaordem para o gradiente na rede:
∇αφ(x) ≃ (φ(x − êα) − φ(x + êα))/2a, (2.31)onde α é a omponente artesiana do vetor diretor e êα é um vetor unitário da rede. Essaaproximação leva em onta apenas os primeiros vizinhos da posição x. Agora utilizaremosa de�nição do parâmetro de ordem nemátio dada pela equação (1.46) que leva a de�niçãodo parâmetro de ordem tensorial em termos do vetor diretor:

Qαβ(x) = nα(x)nβ(x) − 1

2
δαβ , (2.32)onde α, β = 1, 2 são as omponentes artesianas. Como em um ristal líquido, um pa-râmetro de ordem orientaional Q pode ser de�nido omo o autovalor positivo da médiaespaial no tensor aima [9℄. Essa de�nição é muito utilizada em simulações numériasde ristais líquidos por failitar a quanti�ação da parâmetro de ordem orientaional in-dependentemente da orientação média do sistema. No limite termodinâmio, esse valororresponde à quantidade cos 2θ, onde n̂ = (cos θ, sin θ) e θ é o ângulo entre o ampodiretor loal e a orientação média do sistema (ver Fig. 2.8). Entretanto, omo o vetordiretor dentro das faixas não fornee neessariamente a orientação loal, sobretudo a tem-peratura �nita onde a magnetização dentro do domínio sofre �utuações, um valor maispreiso para Q é obtido mediando somente sobre as posições das paredes de domínio:

Qαβ =
1

L′

∑

x

′ Qαβ(x), (2.33)onde a linha denota a soma restrita e L′ o número total de sítios que se enontram nasparedes de domínio, isto é, na vizinhança imediata onde o ampo φ troa de sinal. Agora54



é possível esrever expliitamente o parâmetro de ordem orientaional omo o autovalordessa média espaial restrita do tensor nemátio:
Q =

√

Q
2

11 + Q
2

12. (2.34)

Figura 2.8: ilustração dos vetores diretores e de omo eles araterizam a ordem orien-taional através da quantidade cos(2θ), onde θ é o ângulo entre a orientação loal e aorientação média global do sistema.A ordem translaional das faixas se relaiona basiamente om a regularidade da po-sição das paredes de domínio. Umas das maneiras de araterizar a ordem translaionaldas faixas é através de uma magnetização staggered, de�nida omo:
mk =

〈

1

L2

∑

x

sgn (φ(x)) sgn (cos(k · x))

〉

, (2.35)onde sng é a função sinal e para k é usado o vetor de onda do estado fundamental. Umaoutra quantidade que medimos foi a energia do sistema. Embora medida om boa preisãopelo número de amostras, ela não mostrou nenhuma assinatura evidente de transições defase, variando suavemente om a temperatura. Já o alor espeí�o mostrou uma variaçãomuito irregular, sendo neessárias um número de amostras ordens de grandeza maior paraobter resultados onlusivos.As medidas dos dois parâmetros de ordem obtidas nas simulações em tamanho linear
L = 192 e 384 estão na Fig. 2.9. Esses dois parâmetros de ordem devem ser não nulosapenas quando o sistema apresenta ordem de longo alane, referente a ada tipo deordem. No entanto, além dos efeitos de tamanho �nito na fase desordenada que é omuma todo tipo de simulações, nos asos em que a ordem é de quase longo alane um efeitode tamanho �nito também deve ser observado nas fases ordenadas.Os dados indiam laramente uma transição de fases onde os dois tipos de ordememergem a uma temperatura �nita. Para L = 192, embora a magnetização staggered aiasigni�ativamente em T = 0.11, os dois parâmetros de ordem vão a zero em T ≈ 0.12.Entre essas temperaturas o parâmetro de ordem translaional paree apresentar um forteefeito de tamanho �nito. À medida que a temperatura diminui adentro na fase ordenada,55
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χnn =

L2

T
(
〈

Q2
〉

− 〈Q〉2) (2.36)
χk =

L2

T
(
〈

m2
k

〉

− 〈mk〉2), (2.37)usando o vetor de onda do estado fundamental para k. As medidas para as simulaçõesde tamanho linear L = 192 são mostradas na �gura 2.10. Enquanto os resultados paraa suseptibilidade orientaional indiam uma transição lara para uma fase om ordemorientaional, o número de amostras onsiderados aqui não possibilita fazer uma análiseda suseptibilidade do parâmetro de ordem translaional, dado as grandes �utuações. Oaso de uma transição de fase assoiada a mk, om base nos dados dos parâmetros deordem é inonlusiva.Ao �nal da seção faremos uma análise mais detalhada da suseptibilidade orientaional.Como a quantidade de dados é insu�iente para analisar a dependênia om o tamanho�nito perto da transição, já que �zemos simulações de apenas dois tamanhos, não é pos-sível a�rmar a estabilidade de uma fase intermediária nemátia, om ordem orientaionalapenas somente om base nesses dados. Como a dependênia da ordem translaional56



om o tamanho é mais forte que a orientaional, estes resultados indiam a presença deregiões de temperatura om assinaturas de diferentes fases ou regimes, que podem seraraterizados por outras medidas mais uidadosas da ordem subjaente. Como os e-nários apresentados no apítulo anterior sugerem diferentes tipos de ordem, omo ordensde quase longo alane araterizadas pela forma funional do deaimento das funções deorrelação espaiais, vamos a seguir de�nir tais quantidades para os dois tipos de ordem,assim omo sua ontrapartida no espaço de vetores de onda.
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Figura 2.10: Suseptibilidades dos parâmetros de ordem em função da temperatura para
L = 192. O valor máximo para χnn se enontra em T = 0.117. Para χk os erros esta-tístios, prinipalmente na região de baixas temperaturas, não possibilitam uma análisequantitativa.2.4.2 Correlações espaiais e fator de estruturaTipiamente, as fases nemátia e esmétia em duas dimensões são araterizadas pelapresença de defeitos topológios e ordens denominadas de quase longo alane, isto é, asorrelações espaiais deaem algebriamente om a distânia, araterístias singularesdas transições mediadas por defeitos. Para analisar melhor as propriedades estruturaisdas diferentes on�gurações magnétias, alulamos o fator de estrutura estátio:

S(k) ≡ 1

L2

〈

|φ(k)|2
〉

, (2.38)e a função de orrelação espaial assoiada:
C(r) =

1

L2

∑

x

〈φ(x)φ(x + r)〉 , (2.39)que podem ser omputadas usando uma transformada de Fourier rápida [67℄. Por setratar de um sistema om ordenamento anisotrópio, as direções relevantes para a função57
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Figura 2.11: Funções de orrelação na região esmétia em T = 0.1. A �gura à esquerdamostra a função de orrelação orientaional na direção perpendiular para L = 384,mostrada em um grá�o om esala log-log, antes e depois do proedimento de suavização.A linha ontínua orresponde a um ajuste pela função Ar−αy , om αy = 1.18 e A umparâmetro de ajuste. Na direção paralela essa função deai imediatamente a zero. A �guraà direita mostra as funções de orrelação espaiais paralela (inserção) e perpendiular,ambas para L = 192. A função paralela Cx mostrada em esala log-log. As linhasontínuas orrespondem a ajustes pelas funções r−ωx e cos(k0r)r
−ωy , om ωx = 0.33 e

ωy = 0.19 e k0 = 1.014. Valores similares são obtidos no aso L = 384.de orrelação espaial são as direções paralela e perpendiular às faixas, denotadas por
Cx e Cy, respetivamente. Estas quantidades desrevem a ordem translaional ao longodas duas direções.Outra quantidade relevante em termos estruturais é a função de orrelação orientai-onal (ou nemátia) [79, 80℄, que traz informações a respeito do deaimento espaial daorientação das faixas, e é de�nida omo:

Cnn(r) =
2

L2

∑

x

〈Tr Q(x + r)Q(x)〉 (2.40)
=

1

L2

∑

x

〈Q11(x + r)Q11(x) + Q12(x + r)Q12(x)〉 , (2.41)onde a função somada na Eq. (2.40) é análoga a 〈cos [2θ(x + r) − 2θ(x)]〉. Cabe menionarque, ao ontrário do aso do parâmetro de ordem Q, para este aso onsideramos todos ossítios da rede para omputar seu valor. Nas Figs. 2.11 e 2.14 podemos visualizar exemplosdas funções de orrelação para duas temperaturas diferentes.Para temperaturas baixas (T < 0.11), as orrelações orientaionais são fortementeafetadas pelas osilações residuais do ampo φ(x), omo veremos a seguir. Com intuitode obter valores mais preisos para a função de orrelação orientaional, é onvenientesuavizar o parâmetro de ordem tensorial (2.32) om um proedimento introduzido naRef. [80℄, em uma espéie de média ponderada loal do parâmetro de ordem. Os ampos58



(a) (b)

Figura 2.12: Con�gurações típias na fase esmétia para L = 192 em (a) T = 0.1 e (b)
T = 0.104. Em (a) a região irulada destaa dois pares de disordânia; aima se enontrauma "passagem" devido a duas disordânias inseridas na mesma faixa, e abaixo um parde disordânias separadas por uma faixa. Em (b) um par separado por quatro faixas eum par formado por uma disordânia om vetor de Burgers maior e uma disordâniadupla.
Q11(x) e Q12(x) são suavizados individualmente usando o seguinte proesso iterativo:

f(n+1)(x) =
1

2
f(n)(x) +

1

8

∑

x′∈NN

f(n)(x
′), (2.42)onde f(n) é um dos dois ampos depois de n iterações, e NN signi�a os quatro primeirosvizinhos de x na rede quadrada. Três iterações são su�ientes para obter resultados maislaros (Fig.2.11). Para �ns de lareza, são sempre aluladas as funções de orrelaçãoorientaionais onetadas, onde o quadrado da média do parâmetro de ordem orientaionalé subtraída da Eq.(2.41), tal que Cnn orresponda somente às �utuações direionais.Para temperaturas su�ientemente baixas (T < 0.03) as orrelações espaiais deaemimediatamente a uma onstante e, portanto, existe ordem de longo alane orientaionale translaional. Nesse regime de temperaturas, a �utuação térmia não é su�iente paramudar o sinal do ampo φ, omo podemos avaliar pela grande amplitude dos pontosloalizados nas paredes de domínio na solução de faixas apresentada anteriormente na�gura 2.7. Nessa região a estrutura de faixas se mantém �xa, araterizando o regimesólido.Regime esmétioEm uma larga esala de temperaturas, 0.03 < T < 0.11, enontramos evidênia de umregime esmétio, semelhante a fase de ristal esmétio predita por Abanov e olabora-dores [55℄ e observada experimentalmente em �lmes de Fe sobre Cu(100) por Portmann59



e olaboradores [12℄. Como disutido ao �nal da seção 1.6, a estabilidade dessa fase atemperaturas �nitas se deve provavelmente a um efeito de disretização da rede numéria.Neste regime, as �utuações de ondulação já são su�ientes para ausar um deaimentoalgébrio das orrelações translaionais a baixas temperaturas, para T > 0.03. Porém, em
T = 0.09 pares ligados de disordânias surgem e se tornam mais omuns à medida quea temperatura aumenta. A ordem de longo alane orientaional é robusta e permaneepor uma esala de temperaturas maiores. Aima de T = 0.065 a ordem orientaionaltambém passa a deair algebriamente, no entanto ainda para um valor �nito dado pelamédia do quadrado do parâmetro de ordem 〈Q2〉 - lembramos que estamos alulandoas orrelações onetadas. Isso sugere que a ordem orientaional nesse regime sofre umefeito residual do pinning numério que estabiliza a ordem esmétia.
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Figura 2.13: Fator de estrutura parao aso esmétio em T = 0.1 e L = 384,onde observamos dois pios de Bragg al-gébrios pronuniados.

Um exemplo do omportamento algébrio das fun-ções de orrelação nessa região é mostrado na Fig. 2.11para T = 0.1. É importante notar que o expoente dodeaimento algébrio translaional nesse regime au-menta om a temperatura e é diferente nas direçõesperpendiular e paralela - valores dos expoentes va-riam de ωx = 0.034 e ωy = 0.036 para T = 0.035 até
ωx = 0.365 e ωy = 0.212 para T = 0.104. Essa vari-ação dos parâmetros é prevista pelas teorias de tran-sições mediadas por defeitos, embora não tenhamosdados e estatístia su�ientes para avaliar sua depen-dênia funional om a temperatura. Com a ordemorientaional de longo alane se observa uma depen-dênia mais fraa do expoente algébrio om a tem-peratura na direção perpendiular, om expoentes entre 1.18 < α < 1.43. Na direçãoparalela, a função de orrelação orientaional é uma onstante. Esse omportamento dasfunções de orrelação se re�ete na forma do fator de estrutura mostrado na �gura 2.13,onde se nota a forte ordem orientaional do sistema. Na Fig. 2.12 estão algumas on�gu-rações típias desta fase. Nota-se que ela é araterizada pelas �utuações de ondulação euma densidade �nita de pares de disordânia - alguns tipos diferentes estão destaados.Regime nemátioEm uma esala estreita das temperaturas, 0.11 < T < 0.118, onde o parâmetro deordem orientaional é ainda alto mas a magnetização staggered ai onsideravelmente, háuma mudança no omportamento das funções de orrelação. Na direção paralela, a ordemtranslaional se desorrelaiona exponenialmente rápido a zero, indiando ausênia deordem translaional das faixas. Na direção perpendiular, onde a ordem é mais robusta,60
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Figura 2.14: Funções de orrelação na região nemátia para T = 0.114 e L = 384. A�gura à esquerda mostra a função de orrelação orientaional onetada nas direçõesperpendiular e paralela em esala log-linear. As linhas ontínuas orrespondem a ajustespela função A exp(−r/λ), om λy = 13.77 e λx = 6.42. Na �gura à direita estão asfunções de orrelação translaionais nas direções paralela (inserção) e perpendiular. Afunção paralela Cx está mostrada em esala log-linear. As linhas ontínuas orrespondema ajustes pelas funções A exp(−r/ξx) e cos(k0r) exp(−r/ξy)r
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Figura 2.15: Con�guração típia de tamanho L = 384 da região nemátia para T = 0.114.Alguns defeitos estão em evidênia. Em pequenos írulos, dois pares de disordâniadentro de um domínio esmétio; em um írulo maior um dipolo de dislinação; uma sériede disordânias inseridas em uma únia faixa está olorida, e em uma elipse um domíniode faixas em orientação perpendiular. 61



observa-se um omportamento intermediário onde a orrelação translaional é melhordesrita pelo produto de uma lei de potênia e uma exponenial. Um exemplo desse om-portamento pode ser visto na Fig. 2.14. Provavelmente é devido a esse deaimento maislento da ordem translaional na direção perpendiular às faixas que observamos um valor�nito para a magnetização staggered mk na �gura 2.9. Sendo assim podemos inferir queuma análise quantitativa dos parâmetros de ordem para tamanhos maiores de sistema develevar a onlusão que esse regime nemátio de fato seja uma fase termodinamiamenteestável om ordem orientaional apenas. A respeito da natureza da ordem nessa fase, afunção de orrelação orientaional onetada deai exponenialmente em ambas direçõesa um valor �nito, indiando uma ordem de longo alane. No entanto o deaimento se dáom diferentes omprimentos de orrelação nas duas direções, o que india que os domí-nios orientaionais nesse regime são mais largos na direção perpendiular, on�rmando aanálise disutida na seção 1.6 do apítulo anterior.Analisando visualmente as on�gurações, observam-se muitos tipos de exitação or-rompendo a ordem orientaional. Uma on�guração típia pode ser vista na Fig. 2.15.Esse regime apresenta grandes disordânias formadas por mais de uma faixa (om o vetorde Burgers maior), que podem ser onsideradas omo um par ligado de dislinações dearga oposta. Pequenos domínios de orientação perpendiular (irulados em Fig. 2.15)também estão presentes e se tornam maiores e mais omuns a medida que a tempera-tura aumenta. Semelhantemente aos experimentos em �lmes ultra�nos magnétios omanisotropia perpendiular, não enontramos evidênias para as "paredes de domínio defaixas" previstas por Abanov e olaboradores [55℄, mesmo embora a forma dos domíniossugira que a anisotropia tetragonal ainda exerça in�uênia no sistema.Cerados por defeitos topológios orientaionais, observam-se domínios de faixas quesão loalmente esmétios, onde a ordem é desorrelaionada prinipalmente por �utuaçõesde ondulação e pares de disordânias (alguns irulados na Fig. 2.15). Podemos notarque isso está em aordo om a imagem onstruída por Toner e Nelson [11℄ para a fasenemátia no âmbito das aproximações elástias, já que observamos domínios nemátiosanisotrópios, onde a únia diferença é a presença de pares de disordânia no interiordesses domínios. Aqui também abe ressaltar a diferença da ordem esmétia loal nesseregime om o regime anterior. Nesse aso os diferentes tipos de pares de disordâniasno interior dos domínios nemátios perdem a geometria rígida enontrada no regime es-métio, indiando que na região nemátia os domínios de faixas sofrem menor in�uêniada rede, em aordo om os resultados experimentais de �lmes magnétios ultra�nos omanisotropia perpendiular [12℄, menionados ao �nal do apítulo anterior, onde a ordemorientaional desaopla os domínios da rede formando uma espéie de sólido �utuante(�oating solid).Como menionado na seção 1.5, a estabilidade de uma fase nemátia a temperaturas�nitas pode ser interpretada omo uma ondensação quadrupolar. A �m de ompararmos62
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L = 384. O fator de estrutura para as simulações pode ser visualizado na �gura 2.16, ondeobservamos laramente o papel das �utuações angulares em torno da direção preferenial.A omparação é feita através de um ajuste numério tridimensional em todo o plano
(kx, ky). A predição teória e a função de ajuste são dadas por:

S(k) =
T

r + a2(k − k0)2 − αk2 cos(2θ)u2
(2.43)

f(kx, ky) =
T

r + a2

(√

k2
x + k2

y − k0

)2 − q(k2
x + k2

y) cos(2(tan−1(ky/kx) − θ0))
.(2.44)Mantendo �xo o valor da temperatura em T = 0.114, o ajuste tridimensional onvergiupara os seguintes valores:

r = 0.0547 (2.45)
a2 = 1.3278 (2.46)
k0 = 0.9660 (2.47)
q = −0.0557 (2.48)

θ0 = 1.5688. (2.49)63
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Figura 2.17: Grá�os para a região em torno do máximo de S(k). À esquerda está o orteem ky = 0, onde observamos a difusão posiional de S(k). À direita o orte em kx = k0,onde observamos as �utuações angulares de S(k). Em ambos os asos a função (2.44) seajusta muito bem aos dados.É interessante notar que o parâmetro de ajuste q é negativo, o que onfere om as predi-ções teórias da seção 1.5, já que este orresponde ao produto da amplitude do parâmetrode ordem nemátio om a intensidade da interação quadrupolar, que deve ser negativa(atrativa) para a fase nemátia ser estável. Através de uma análise visual, observamos quea função (2.44) se ajusta muito bem aos dados, inlusive nas regiões distantes aos piosdo fator de estrutura. Para análise visual, aqui mostramos quatro ortes bidimensionaisque estão indiados em Fig. 2.16. Na �gura 2.17 estão as omparações para as regiõespróximas e sobre o pio do fator de estrutura, e na �gura 2.18 as omparações são feitaspara as regiões de menor intensidade, mostrando que a função f(kx, ky) se ajusta bem aosdados não só para as regiões dominantes. Esse resultado reforça a análise apresentadana seção 1.5 de que as �utuações térmias, em sistemas bidimensionais om interaçõesompetitivas, renormalizam as interações do sistema na forma de interações multipolaresefetivas om simetria nemátia.Fase isotrópiaPara estimar a temperatura de transição Tc entre as fases om ordem orientaional ea isotrópia, são medidos o omprimento de orrelação orientaional, obtido via ajustesexponeniais da função de orrelação orientaional, e a suseptibilidade de Q obtida pelaequação (2.37) na fase isotrópia. Os resultados para L = 192 podem ser vistos naFig. 2.20, onde os dados são bem ajustados por leis de potênia (que indiam que Tc ≈
0.117). Esse ajuste entra em desaordo om a divergênia exponenial esperada para umatransição KT mediada por dislinações, disutidas no apítulo anterior. No entanto, seobservarmos o fator de estrutura na vizinhança (T = 0.118) da transição na �gura 2.1964
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Figura 2.18: Grá�os para as regiões menos intensas de S(k). À esquerda está o orteem kx = 0, e à direita o orte em ky = k0, onde observamos que a função (2.44) se ajustabem aos dados em todo plano (kx, ky). Observem as esalas de grandeza dos dados nessaregião, em omparação om a �gura 2.17.perebemos que os efeitos da anisotropia da rede quadrada são dominantes, no entantonão a ponto de induzir uma transição da lasse de universalidade de Ising - as �utuaçõesangulares também estão presentes e se espalham pelo anel de vetor de onda preferenial
|k0| ≃ 1.01. Os expoentes rítios obtidos não permitem uma análise segura da lasse deuniversalidade da transição isotrópio-nemátia - para tanto seriam neessárias análisesde esalonamento de tamanho �nito e um onjunto de amostras su�iente para uma boaestatístia [81℄. Por outro lado eles podem ser uma razoável estimativa iniial para umaanálise mais segura. Ainda assim, a análise visual do fator de estrutura para T = 0.118india a possibilidade da transição se enquadrar na lasse de modelos não universais XYh4,onde a transição não é nem a transição de KT para sistemas isotrópios, nem a transiçãode Onsager-Ising para anisotropias tetragonais muito intensas.À medida que a temperatura aumenta, �utuações angulares em torno destas duas dire-ções prefereniais espalham os quatro pios e o sistema se torna quase isotrópio, e o pesoespetral do fator de estrutura ai sobre um anel e tem uma forma levemente tetragonal(Fig. 2.19). Uma on�guração típia ilustrando a simetria fraamente tetragonal da fasedesordenada logo aima da transição pode ser vista na Fig. 2.21. Perto da transição afase isotrópia ainda apresenta o omportamento exponenial-algébrio nas orrelaçõestranslaionais, assim omo no regime nemátio, indiando que essa fase loalmente seassemelha à fase de baixas temperaturas. A araterístia anisotrópia da função deorrelação orientaional desaparee nessa fase, onde Cnn deai exponenialmente a zero.Considerações �naisNesta seção apresentamos resultados de equilíbrio para as simulações de Langevin do65
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Figura 2.21: A on�guração à esquerda mostra a fase isotrópia em T = 0.12 para L = 192,apresentando perto do entro um defeito tipo alvo. Pequenos defeitos tipo alvo são omunsnessa fase. Aima e a direita, um grande defeito tipo alvo em uma porção destaada deuma on�guração de L = 480 em um proesso fora de equilíbrio a T = 0.13. No meio,uma porção de uma on�guração a T = 0.112 exibindo um grande par de dislinações,formando uma disordânia livre. Abaixo, pares de disordânias em T = 0.104.sosópia do modelo possibilitou observarmos exitações nas estruturas das faixas muitosemelhantes as enontradas experimentalmente, algumas estão evideniadas na Fig. 2.21.As simulações foram feitas para dois tamanhos lineares do sistema. As medidas para
L = 192 possibilitaram médias estatístias mais seguras sobre todo o espetro de tempe-raturas, onde analisamos o omportamento para os parâmetros de ordem e suas respetivassuseptibilidades. A araterização dos diferentes regimes de temperatura apontados poressas quantidades se tornou ompleta om as medidas das funções de orrelação e fatoresde estrutura para o aso L = 384, salientando a natureza das ordens subjaentes. Combase no onjunto de dados apresentados podemos a�rmar a estabilidade de uma fase es-métia em uma grande região de baixas temperaturas, seguida por uma fase nemátiaem uma faixa estreita de temperaturas antes de alançar a fase isotrópia de altas tem-peraturas. A natureza das fases de baixa temperaturas determinadas pelas funções deorrelação espaiais está resumida na tabela 2.1.fase esmétia fase nemátiaorrelações orientaionais ordem de longo alane ordem de longo alaneorrelações translaionais ordem de quasi-longo alane ordem de urto alaneTabela 2.1: Tipos de ordem sujaentes nas diferentes fases de baixa temperatura.Embora as simulações tenham sido realizadas para apenas dois tamanhos e um númerolimitado de amostras, impossibilitando por exemplo uma análise de esalonamento em ta-manhos �nitos para determinação das lasses de universalidade das transições esmétia-nemátia e nemátia-isotrópia, onseguimos através das medidas dos parâmetros de or-67



dem, das suas suseptibilidades e funções de orrelação espaiais, e do fator de estrutura,aliadas a uma análise visual das on�gurações, estabeleer um enário para a naturezadas fases de baixa temperatura, do qual destaamos a estabilidade de uma fase nemátiade ordem orientaional apenas.
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ConlusãoNesta tese estudamos a fenomenologia dos �lmes magnétios ultra�nos om anisotropiaperpendiular através de análises teórias e simulações numérias. Os estudos se limita-ram aos asos em que a anisotropia perpendiular é dominante e os momentos magnétiosapontam preferenialmente para fora do plano, isto é, abaixo da transição de reorientaçãodos spins. É nesse regime que surgem espontaneamente padrões bastante regulares demagnetização, sob ampo externo nulo onstituídos por padrões de faixas. Esse fen�menopertene a uma vasta lasse de sistemas físios, químios e biológios, onde a formação depadrões espaiais é fruto de interações ompetindo em diferentes esalas de omprimento.Nos �lmes magnétios ultra�nos isso se deve à ompetição entre as interações de troa, deurto alane e ferromagnétia, e a dipolar, de longo alane e antiferromagnétia. Comofruto dessa ompetição resulta o estado fundamental de faixas desse sistema, onde o ar-ranjo de suas paredes de domínio pode ser analisado omo um tipo de sólido bidimensionalom ordenamento anisotrópio.Para estudar omo se dão as quebras das simetrias araterístias desses domínios defaixas, translaional anisotrópia e orientaional, introduzimos o modelo dipolar ontínuopara �lmes ultra�nos magnétios om anisotropia perpendiular, um modelo oarse grai-ned que aptura a fenomenologia em esalas espaiais mesosópias. No primeiro apítulodisutimos diversas abordagens analítias para esse problema. Fazendo uma aproximaçãoquadrátia para as interações no espaço de momentos, mostramos que a energia para oproblema reai em uma lasse geral de modelos denominada lasse de Brazovskii. Nessarepresentação �a laro que o modelo dipolar ontínuo possui espetro de �utuações omum mínimo em um vetor de onda diferente de zero, orrespondendo aos estados de mí-nima energia, em que o papel das �utuações térmias muda drastiamente o enário deampo médio. A predição original de Brazovskii para a aproximação de ampo médioautoonsistente nos modos de �utuação da amplitude da modulação prevê uma transiçãode primeira ordem induzida por �utuações para um estado modulado om ordens de longoalane, porém esse não é o aso em duas dimensões. No ontexto das análises via téni-as do grupo de renormalização e aproximações elástias ao problema, mostramos que oproblema reai nas transições de fase mediadas por defeitos, que desrevem por exemploas transições enontradas no modelo XY e sólidos bidimensionais.No segundo apítulo introduzimos a dinâmia utilizada para fazer as simulações de69



Langevin do modelo dipolar ontínuo, em busa de on�rmar os enários teórios e ex-perimentais apresentados no primeiro apítulo. Na literatura, esse tipo de simulaçõessão geralmente feitos para estudos da dinâmia de resimentos de domínios, om rarasexeções para temperatura �nita [82℄. Nesta tese mostramos que as simulações da di-nâmia de Langevin para modelos oarse grained se on�guram omo bons andidatos aestudar as propriedades de equilíbrio das fases moduladas, omplementando os estudosde simulações de Monte Carlo de modelos mais mirosópios.Um dos fen�menos observados nas simulações foi a dependênia da largura das faixasom a temperatura, que é pratiamente inaessível nas simulações de Monte Carlo dosmodelos de Ising e Heisenberg om interações dipolares. Nesse aso observamos que aaproximação de ampo médio desreve muito bem a dependênia do vetor de onda ara-terístio da modulação, assim omo a temperatura de Curie, quando a separação de fasesse iniia a partir de um estado paramagnétio. A dependênia observada se ajusta bemem uma larga esala de temperaturas onde a fase de equilíbrio orresponde a fase isotró-pia, indiando que embora a aproximação de ampo médio desreva de maneira muitoine�iente a transição para uma fase om ordem orientaional, devido o efeito drástio das�utuações no anel de vetores de onda que minimizam a energia, a dependênia na largurada faixa paree ser independente do grau de ordenamento das faixas. Essa observaçãoestá em aordo om as observações experimentais em �lmes magnétios ultra�nos omanisotropia perpendiular de Fe sobre Cu(100) feita por Portmann e olaboradores [43℄,onde a dependênia quadrátia é observada próxima à temperatura de Curie. Seria in-teressante observar nas simulações a in�uênia reíproa entre a variação da largura dasfaixas e o grau de ordenamento das mesmas no regime de baixas temperaturas.Por �m, analisamos as simulações de equilíbrio para uma região de parâmetros em quea largura das faixas é bastante estreita, om uma amplitude da modulação alta - um asode estado fundamental profundo de faixas de largura de ∼ 3 sítios. A onjunção dessesdois fatores levou a um efeito da �xação (pinning) da modulação na rede numéria. Esseefeito é relevante em todos regimes de temperatura, sobretudo para a estabilidade da faseesmétia a temperaturas �nitas. Como apontado no primeiro apítulo, essa propriedadeestá bem estabeleida na literatura, tanto do ponto de vista teório [27, 52, 55℄, omoexperimental [12, 33℄. A ordem translaional de quase longo alane nessa fase indiaque os defeitos topológios, pares ligados de disordânia, desempenham um papel funda-mental, em aordo om a teoria KTHNY para transições de fase mediadas por defeitos.No entanto, a preisão de nossos resultados não permite ponderar sobre a natureza datransição esmétio-nemátia. Ainda assim, pela análise visual das on�gurações podemosdistinguir os tipos de defeitos topológios presentes nas duas fases e pudemos observarque a transição é marada pela passagem a estruturas menos �xadas a rede numéria,em aordo om o enário de "sólido �utuante" previsto analitiamente e observado ex-perimentalmente. Para determinar om preisão a lasse de universalidade da transição70
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alane. Outro ponto interessante é que a fase nemátia paree ser fortemente suprimidapelo efeito da rede numéria, já que é observada apenas em uma faixa estreita de tempe-raturas antes da transição para a fase isotrópia. Isto é, nas simulações a fase dominantea baixas temperaturas é a esmétia, enquanto se ompararmos om um sistema isotrópioomo onsiderado por Toner e Nelson [11℄, o enário de temperaturas �nitas é dominadopela fase nemátia.Evidênias e araterizações experimentais em �lmes magnétios ultra�nos om aniso-tropia perpendiular da fase nemátia ainda não foram reportadas na literatura. Aindaassim, areditamos que ela possa ser observada e quanti�ada através de uma análise desuas propriedades espaiais - omo indiamos no primeiro apítulo, através da equação(1.50) é possível medir o parâmetro de ordem nemátio através do fator de estrutura. Indi-amos aqui a semelhança entre as �utuações angulares no fator de estrutura (ver Fig. 2.22)obtidos por Vaterlaus e olaboradores (2000) [33℄ para �lmes de Fe sobre Cu(100), mostra-das no primeiro apítulo, e os resultados apresentados nesta tese para o fator de estruturana fase nemátia.
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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.
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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.1 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.2–4 Part of this
phenomenology—as in many other physical and chemical
systems5—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.6

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�.7–9 In this phase, when magnetization
points preferentially out of plane, complex magnetic struc-
tures arise, showing the formation of patterns with stripe
order.2,3,10 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.

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.6,8,11 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.12 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.9,14 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 interactions15–17 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
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square lattices. In this work, we introduce a model intended
to make a bridge between the more realistic but cumbersome
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.18,19

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 Desai20 studied the dynamical
process of phase separation and emergence of stripe order in
Langevin simulations of a model for ultrathin films. More
recently, Jagla4 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.21

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� equation1

���

�t
= − ��� � B� − ��� � ��� � B� � , �1�

where �� is the three-dimensional magnetic moment vector, B�

is the effective field acting on it, and � and � 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

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 by21

��z

�t
= �B�1 − �z

2� , �2�

where the constraint �x
2+�y

2+�z
2=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� − b� d2x�J��x − x�����x�� , �3�

where h 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��� = HL��� + HNL��� . �4�

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

HL��� =
1

2
� d2x������x��2 − r�2�x� +

u

2
�4�x�� . �5�

In order that the local potential assumes the desired double-
well structure, u 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��� =
1

2�
� d2x� d2x���x�J��x − x�����x�� , �6�

where J��x−x���=1/ �x−x��3 in two dimensions. In Eqs. �5�
and �6�, � 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 2� /�, 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:

���x,t�
�t

= − 	
�H���
���x,t�

+ 
�x,t� , �7�

where 	 is a constant �the mobility� which sets the time
scale, and 
�x , t� is a Gaussian thermal noise with 	
�x , t�

=0 and 	
�x , t�
�x� , t��
=2	T��t− t���2�x−x��, as usual.
Equation �7� can be explicitly written as

1

	

���x,t�
�t

= ��2��x,t� + r��x,t� − u�3�x,t�

−
1

�
� d2x���x�,t�J��x − x��� + 
�x,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,20 this transformation leads to the
dimensionless form of Eq. �8�:

���x,t�
�t

= �2��x,t� + ��x,t� − �3�x,t�

−
1

�
� d2x���x�,t�J��x − x��� + 
�x,t� , �9�

with a short distance cutoff 2� /� and thermal noise corre-
lation 	
�x , t�
�x� , t��
=2T��t− t���2�x−x��. Now, the pa-
rameter � stands for the relative strength between the two
competing interactions. The last Langevin equation can be
written in Fourier space as

���k,t�
�t

= − A�k���k,t� + �− �3�x,t� + 
�x,t��k
F. �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, �k

F means the k com-
ponent of the corresponding Fourier transform. The function
A�k� corresponds to

A�k� = k2 − 1 + J�k�/� , �11�

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

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 technique22 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.23 We found it advanta-

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 �t. Taking an isotropic form of
the discretized Laplacian, the spatial derivatives were treated
using a semi-implicit method, where the k2 term in Eq. �10�
is evaluated in the new time value. This treatment is standard
to improve the stability of the algorithm.24 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:

��k,t + �t� =
1

1 + �tk2 ��1 + �t − �ta2J�k�/����k,t�

+ �− �t�3�x,t� + 
�x,t��k
F� . �12�

After discretization, the noise term 
, in the way it ap-
pears in the last equation, is a random Gaussian number with
amplitude �2T�t /a2�1/2. 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,25 where the main time consuming operations are
transforming Fourier the field � and the �−�3+
� 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
km=1.014 47, which is close to � /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 km
of the Langevin equation �10� at zero temperature depends
on whether the term in Eq. �11� is negative at k=km. 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 �t=0.5.

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

n̂�x� =
���x�
����x��

, �13�

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,26–28 and leads to the definition of a tensor order pa-
rameter:
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Q���x� = n��x�n��x� −
1

2
���, �14�

where � ,�=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.29

This value corresponds to the quantity cos 2, where n̂
= �cos  , sin � and  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,

Q̄�� =
1

L�
�

x
�Q���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

Q = Q̄11
2 + Q̄12

2 . �16�

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

mk =� 1

L2�
x

sgn���x��sgn�cos�k · x��� , �17�

where sgn is the sign function and for k, we use the ground
state 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 dT. At each temperature
of interest, the heating process is halted and the system is left
to run a transient period of nt time steps before we start
recording system configurations at each nm time step, used
later to measure the desired quantities. Typical values of nt
were between 5�104 and 4�106 in order to get as close as
possible to equilibrium. To estimate both transient �nt� and
decorrelation �nm� times, we analyzed the behavior of the
two-time correlation function for the different system sizes
and temperatures. Typical nm values were in the order of 105

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 T�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-

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.11

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

S�k� � 	���k��2
 �18�

and the associated spatial correlation function, given by

C�r� =
1

L2�
k

eir·kS�k� , �19�

that can be quickly computed using a fast Fourier
transform.25 The relevant directions for the spatial correla-
tion function are the directions parallel and perpendicular to
the stripes, respectively, denoted by Cx and Cy. These quan-
tities describe the translational order along the two relevant
directions. We have also computed nematic �or orientational�
correlation functions,27,28 since they encode information on
the spatial decay of orientational order of the stripes. Nem-
atic correlations are defined as

Cnn�r� =
2

L2�
x

	Tr Q�x + r�Q�x�
 �20�

=
1

L2�
x

	Q11�x + r�Q11�x� + Q12�x + r�Q12�x�
 , �21�

where the function summed up in Eq. �20� is analogous to
	cos�2�x+r�−2�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 �T�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. 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.
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the tensor order parameter �14� following a smoothing pro-
cedure introduced in Ref. 28. We smooth the fields Q11�x�
and Q12�x� using for each the iterative process

f �n+1��x� =
1

2
f �n��x� +

1

8 �
x��NN

f �n��x�� , �22�

where f �n� 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.30,31 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, Cnn accounts
for direction fluctuations only. At sufficiently low tempera-
tures �T�0.03�, spatial correlations decay immediately to a
constant and there is translational and orientational long-

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.11 and observed experimentally by Portmann
et al.2 In this phase, undulation fluctuations �meandering ex-
citations� alone are sufficient to cause algebraic decay of
translational correlations at low temperatures for T�0.03.
However, at T=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 T=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 T=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 �x=0.034 and �y =0.036 for T
=0.035 to �x=0.365 and �y =0.212 for T=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���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�T�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. 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−�y, with
�y =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 Cx function is plotted in a log-log scale.
The continuous lines correspond to fittings by the functions r−�x and
cos�k0r�r−�y, with �x=0.33 and �y =0.19 and k0=1.014. Similar
values were found in the L=384 case.

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.
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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.26 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 Tc between
the orientationally ordered and isotropic phases, we have
measured the orientational correlation length and susceptibil-

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
Tc lies close to Tc�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.26,30 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.18

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 � =km 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. 4. Correlation functions in the nematiclike region at T
=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 �y =13.77 and �x=6.42.
The lower figure shows the parallel �inset� and perpendicular spatial
correlation functions. The parallel Cx function is plotted in a log-
linear scale. The continuous lines correspond to fittings by the func-
tions A exp�−r /�x� and cos�k0r�exp�−r /�y�r−�y, with �x=10.17 and
�y =60.0 and �y =0.26 and k0=0.98.

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.
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structure factor, this is reflected as the growth of two sym-
metric peaks around k�km in the perpendicular direction.
Immediately after the transition, at T=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 Cnn 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 Tc, 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.18 The nature
of these terms depends on microscopic interactions, namely,
on the modeling of the anisotropy contribution. In this re-

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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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 ago11 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

the Hamiltonian which explicitly breaks orientational
order.18

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.2,10,32 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.10

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.19
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