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RESUMO

Em termos de im&s permanentes, as nanoparticulas bi-magnéticas do tipo
ndcleo casca com geometria esférica, nos permite melhorar o produto energético
maximo, que é um fator impactante na qualidade de um ima permanente, essas
nanoparticulas partem da combinacéo de propriedades de materiais ferromagnéticos
duros e macios. Essa pesquisa busca analisar esse tipo de estrutura com geometria
esférica por meio de artificios da teoria micromagnética, compreendendo as energias
magnéticas em termos de célula de simulacdo, e posteriormente partindo para o
calculo numérico computacional, onde foi realizado um estudo teérico do produto
energético maximo de dois sistemas nanoestruturados, um constituido de Fe@NdFeB
e outro Fe@SmCo5, onde em ambos, as dimensdes do ndcleo variam em 3, 5, 12 e
21 nanbmetros respectivamente e casca variando em (1,5), (2,5) e (3,5) cm
respectivamente. Desse modo foi observado que nas nanoestruturas de Fe@NdFeB
e Fe@SmCo5 apresentaram um padrao, onde que a medida em que a dimenséo no
nudcleo cresce o produto energético maximo também cresce. Com base nesse padréao
€ possivel melhorias no produto energético maximo em nanoestruturas onde o
percentual volumétrico do ferro seja maior, e sua casca tenha espessura mais fina.
Levando isso em consideracdo, compreender o comportamento magnético dessas

nanoestruturas se torna de relevancia tanto no meio cientifico como na indudstria.

Palavras-chave: imés permanentes; Nanoparticulas bi-magnéticas; Produto

energético maximo.



ABSTRACT

In terms of permanent magnets, the bi-magnetic nanoparticles of the core-shell
type with spherical geometry, allows us to improve the maximum energy product, which
is an impacting factor on the quality of a permanent magnet, these nanopatrticles start
from the combination of properties of hard and soft ferromagnetic materials. This
research seeks to analyze this type of structure with spherical geometry by means of
tricks of the micromagnetic theory, understanding the magnetic energies in terms of
simulation cell, and then going on to computational numerical calculation, where a
theoretical study of the maximum energy product of two nanostructured systems was
performed, one consisting of Fe@NdFeB and the other Fe@SmCo5, where in both,
the core dimensions vary in 3, 5, 12 and 21 nanometers respectively and shell varying
in (1.5), (2.5) and (3.5) cm respectively. Thus it was observed that in the Fe@NdFeB
and Fe@SmCo5 nanostructures presented a pattern, where as the dimension in the
core grows the maximum energy product also grows. Based on this pattern it is
possible to improve the maximum energy product in nanostructures where the
volumetric percentage of iron is larger, and its shell has thinner thickness. Taking this
into consideration, understanding the magnetic behavior of these nanostructures

becomes of relevance in both scientific and industrial environments.

Keywords: Permanent magnets; Bi-magnetics Nanopatrticles; Maximum energy

product.
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1 INTRODUCAO

Devido aos avangos tecnoldgicos, o estudo de nanoparticulas magnéticas
progrediu consideravelmente, possibilitando construir nanoparticulas com mais
controle em suas propriedades magnéticas, se tornando um campo bem
compreendido e difundido. Desse modo as nanoparticulas magnéticas possuem
grande potencial tecnoldgico, que podem ser aplicados em diversas areas como por
exemplo, biomedicina (ULBRICH, K. et al, 2016), imas permanentes (LIU, 2009),
armazenamento de dados (ZHA; DUMAS; FANG; BONANNI; NOGUES; AKERMAN,
2010), nanocompdsitos e catélise (WU, L. et al, 2016).

Dentre os diversos tipos de nanoparticulas magnéticas sintetizadas, um tipo
chama a atencédo da comunidade cientifica, que sao as nanoparticulas bi-magnéticas
do tipo nucleo-casca. Com 0 avancgo tecnoldgico nessa area, € possivel desenvolver
essas particulas nucleo-casca, com maior controle (OLIVEIRA, 2016). Nesse tipo de
estrutura, tanto o nucleo como a casca apresentam propriedades magnéticas
distintas, fazendo com que as intera¢cdes magnéticas entre os dois constituintes gerem
um grau extra de liberdade para ajustar suas propriedades magnéticas (LOPEZ-
ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

Quanto a aplicacdo das nanoparticulas magnéticas, elas sdo utilizadas para a
construcdo de imds permanentes, que sdo produzidos em grande escala, e seu
desenvolvimento ao longo da historia é influenciado fortemente pelo custo de suas
matérias-primas (COEY; J. M. D. 2020). A crescente demanda por imas permanentes
desencadeou uma escassez de matérias primas que sdo elementos quimicos
denominados terras raras, resultando em um aumento significativo do seu preco
(LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

Materiais terras raras sdo um conjunto de 17 elementos quimicos, que
apresentam abundancia moderada na crosta terrestre, os materiais terras raras
possuem aplicacbes em varias areas da tecnologia devido as suas propriedades

qguimicas, espectroscopicas e magneéticas. O alto valor de mercado das terras-raras €
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decorrente do alto custo dos processos de separacao e purificacdo, como também de
obtencéo na natureza (FERREIRA, 2013).

Em relagcdo a geometria das nanoparticulas bi-magnéticas, elas podem ser
representadas como por exemplo nas formas esféricas e elipsoidais, onde a forma
geométrica dessas nanoparticulas influencia diretamente na magnetizacédo, sendo
essa influéncia denominada de “anisotropia de forma”. Com base na geometria da
nanoestrutura, a magnetizacdo pode ser modelada por meio de calculos numéricos,
gue podem ser geralmente simplificados e mantendo uma precisao consideravel, onde
esses modelos sdo beneficiados para a descricdo de nanoparticulas de formato
esférico (J. PING LIU et al., 2010).

Na construcao de imas permanentes € de interesse a busca por materiais com
alta anisotropia e livre de terras-raras, e as estruturas bi-magnéticas do tipo nucleo
casca surgem como uma alternativa de viabilizar esses quesitos. Esse tipo de
estrutura parte da combinacdo de propriedades magnéticas de materiais duros e
macios. O fator que define a dureza de um material magnético é a anisotropia, onde
um material considerado macio possui baixa anisotropia, jA um material considerado
duro possui alta anisotropia. Para imds permanentes é idealmente desejado que a
parte dura tenha alta coercividade (Hc), e a parte macia alta magnetizacdo de
saturacao (Ms), onde essa a combinacéo resultante se torna de interesse de estudo
(LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

A descricdo de sistemas magnéticos nanoestruturados se da por meio da
utilizagdo das propriedades intrinsecas dos materiais. No contexto de imas
permanentes os elementos chaves séo a polarizacdo magnética de saturacao (Ms), a
temperatura de transicao ferromagneética (T'c) e a densidade de energia de anisotropia
magnetocristalina (Kan). A importdncia da energia de anisotropia em imas
permanentes se da devido a relacéo que ela possui com a campo coercivo (Hc). Umas
das formas de medir o desempenho de um ima permanente é através do produto
energético maximo (BH )4 (LI; LI; PAN; ZHANG; CHOI, 2019).
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No estudo de imas permanentes, o (BH),,., € caracterizado pelo segundo
guadrante da curva de histerese magnética, sendo ele um parametro chave, pois suas
caracteristicas determinam se um material € adequado para aplicacdo em imas
permanentes de alto desempenho. O (BH),,4, que define a qualidade energética de
um im3, sendo ele mensurado em kJ/m3 (quilojoule por metro ctbico). Em materiais

ferromagnéticos o (BH),,4, POSsui um limite tedérico em torno de pu,M?/4.
Compreender o (BH),,4, tem sido fundamental para desenvolver imas permanentes
com alta energia de magnetizacéo e alta estabilidade (PAPAEFTHYMIOU, 2022).

No mercado atual, os imas permanentes de terras raras sdo produzidos em
quantidade de cerca de 1,4x10° toneladas por ano, sendo o ima de Nd,Fe,,B 0 melhor
do mercado atualmente possuindo(BH),,,, €m torno de 515 kJ.m™3, e possuindo alta
coercividade. Existe uma lacuna entre 0 (BH),,4, do Nd,Fe,,B e de outros materiais
como o0 BaFe;,0,9 que possui um (BH)., €M torno e de 45 kJ.m™3, onde a busca
por um novo ima livre de terras raras e de alto desempenho para preencher essa

lacuna, n&o sem tem encontrado muito sucesso (COEY; J. M. D. 2020).

Atualmente o desenvolvimento de imas permanentes de terras raras se
encontra em um estagio relativamente avancado, no entanto, com o advento da
nanotecnologia, novos desafios podem surgir, o que significa que ainda ha muito a ser
feito. Os imas de Nd-Fe-B e Sm-Co possuem vantagem dentre outros materiais, ja
que sao amplamente estudados e tem suas propriedades magnéticas bem
compreendidas, desse modo os estudos desses materiais possibilitam melhorias em
uma tecnologia bem compreendida e bem estabelecida, ao invés de comecar algo
totalmente novo. Como exemplo disso podem ser citados os semicondutores metal-
oxido e os discos rigidos de gravacdo (COEY; J.M.D, 2020).

A presente pesquisa busca alternativas para resolugdo dos seguintes
problemas, como superar a qualidade dos imés permanentes atuais, reduzindo suas
dimensdes e melhorando consideravelmente seu produto energético maximo. Como
também viabilizar a utilizagdo de pouco ou nenhum material terra-rara ou metais

preciosos, que viabilizam diminuir os custos de producgéo. Face a esses problemas
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uma alternativa encontrada sdo as nanoparticulas bi-magnéticas, que surgem como

possivel mediador desses problemas.

O estudo de nanoparticulas bi-magnéticas do tipo nucleo-casca, se torna
promissor em um quesito importante atualmente, superar o limite de (BH)q dOS
imés permanentes de alta performance, onde o imad de NdFeB que € o melhor do
mercado atualmente, possui (BH)pq €M torno 515 kJ.m3(COEY; J. M. D.
2020).0Onde os imas livres de terras-raras existentes nao tém capacidade de competir
com esse produto energético elevado, porém calculos teodricos propbem que um
(BH),,4, acima de 400 kJ.m™3 pode tornar um material competitivo, onde é proposto
qgue estruturas bi-magnéticas do tipo nucleo casca tem o potencial de atingir esse
objetivo (LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES,
2015).

Na busca por nanoestruturas magnéticas livre de terras-raras o L1o-FeNi surge
cCoOmo uma opg¢ao promissora, sendo uma estrutura com uma larga saturacédo de
magnetizacdo de M, = 1.5T, e possuindo um produto energético maximo tedrico, em
torno de (BH),q, =448 kJ.m™3. Devido ao Llo-FeNi possuir fases altamente
ordenadas, se torna um possivel candidato a ser utilizado para constru¢do de imas
permanentes (FISCHBACHER et al., 2018).

No contexto atual, as estruturas bi-magnéticas do tipo nucleo-casca, se
mostram com potencial de possibilitar que imas permanentes nanoestruturados
aumentem seu (BH)qx » COMO também utilizar pouca ou nenhuma terras-raras,
através da combinacdo das vantagens das caracteristicas magnéticas de seus
constituintes. Como por exemplo nanoparticulas FePt/Co, onde essa estrutura em
comparagcdo com uma estrutura pura de FePt, teve uma melhoria de 60% no seu
(BH)max- Com base nesse desempenho estruturas do tipo nucleo-casca, abrem um
caminho para construcdo de imas permanentes de alta performance cada vez
melhores (LIU et al., 2022).

A geometria das estruturas bi-magnéticas do tipo nudcleo-casca, impacta

diretamente nas das propriedades magnéticas das nanoestruturas, sendo que estudos
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determinaram que nanoestruturas esféricas sdao mais eficazes em melhorar as
propriedades dessas estruturas. As nanoestruturas do tipo esféricas podem ser
diferenciadas em dois tipos: uma com o nucleo com material magnético duro e casca
com material magnético macio, e a outra com o nucleo com material magnético macio
e casca com material magnético duro (LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-
ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

A presente pesquisa se justifica no crescente potencial tecnologico das
estruturas bi-magnéticas do tipo nucleo-casca, que nos possibilita compreender o
comportamento magnético dessas estruturas, visando melhorias em um fator que é
impactante na aplicabilidade de certos materiais ferromagnéticos para construcéo de
imas permanentes, que é o produto energético maximo (BH )4, COMO também
diminuir ou utilizar nenhum material terra-raras, o que impacta diretamente o custo

elevado dos imés permanentes de alta performance.

2 OBJETIVO GERAL

Analisar o comportamento do produto energético maximo em estruturas bi-
magnéticas do tipo ndcleo casca com geometria esférica, por meio de simulacfes

computacionais.

2.1 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Estudar o comportamento magnéticos dos materiais utilizados;

e Compreender as fases magnéticas nessas nanoestruturas;

e Contrastar o comportamento do (BH),,,, como funcdo dos parametros
geométricos e de parametros intrinsecos dos materiais;

e Comparar a dependéncia do (BH),,., COMO 0 tipo de composicdo da

nanoestrutura, duro/macio e macio/duro.
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3 METODOLOGIA

Neste trabalho serd realizado um estudo tedrico e experimental, do campo
dipolar de estruturas magnéticas. A pesquisa experimental pode ser definida como,
firmar um objeto de estudo, selecionar as variaveis que podem acarretar mudancas
nesse objeto, definir como as variaveis influenciam, e quais seus efeitos no objeto de
estudo (GIL,2002, p. 47).

No meio cientifico a pesquisa experimental propicia o mais valioso
procedimento aos cientistas, que € poder testar e comparar suas hipéteses que
relacionam a causa e o efeito, possuindo total controle das variaveis utilizadas. Desta
forma, com a possibilidade maior de controle, a pesquisa experimental oferece maior

garantia analitica do objeto de estudo (GIL,2002, p. 47).

Ao adentrar no estudo de sistemas magnéticos em escala nanométrica, a
grande quantidade de variaveis a serem levadas em consideracao para descrever um
sistema magnético torna inviavel o calculo computacional, sendo assim ao utilizar a
teoria micromagnética, € possivel definir uma pequena parte do material com
dimensdes menores que o comprimento de troca l;,,.4, ONde esse comprimento de
troca € definido como o tamanho méaximo de uma regido, de uma material
ferromagnético, onde € propiciado pouca variagdo nos entre 0S momentos
magneéticos, e o comprimento de troca é definido pela célula de simulacdo para
representar um Unico momento dipolar. Desse modo possibilitando o caélculo

computacional, devido a reducéo de variaveis utilizadas (OLIVEIRA,2016).

Ao definir o comprimento caracteristico da célula de simulacdo, sera simulado
por meio de calculos computacionais a energia magnética total do sistema, que € a
combinacdo das energias: de troca, zeeman, anisotropia e magnetostatica. Visando
buscar a configuracédo de equilibrio, onde cada momento magnético da célula esta

paralelo ao campo efetivo, resultando em um torque nulo.

O algoritmo utilizado para simulacéo € escrito na linguagem Fortran, fazendo

uso do calculo do campo efetivo local auto consistente. Essa simulacao sera feita em
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um computador dedicado denominado de cluster, da Universidade Estadual do Rio
Grande do Norte. Devido a questdes operacionais o cluster utilizado esta localizado

na Universidade do Estado do Rio Grande do Norte.

Neste trabalho para descrever um sistema bi-magnético do tipo nucleo casca
sera usado a abreviacdo nucleo@casca, onde o primeiro termo representa o material
magnético do nucleo e o segundo termo representa o material magnético presente na

casca.

Posteriormente ao obter os dados da simulacao sera feito um comparativo para
analisar o impacto dos materiais magnéticos e dimensfes, no comportamento das

nanoestruturas bi-magneticas do tipo nicleo@casca.

4 REFERENCIAL TEORICO

Atualmente, as nanoparticulas séo utilizadas em varios ramos da alta
tecnologia como por exemplo gravacdo magnética, imas permanentes de alta
performance e na area biomédica. Com base nesse potencial tecnoldgico, busca-se,
tanto pelo meio cientifico quanto pela indastria, cada vez mais compreender o
comportamento magnético dessas estruturas em escala nanométrica compreendida
no tamanho de (10~%), com base em sua capacidade de prover avancos significativos
em suas areas de atuacdo (PAPAEFTHYMIOU, 2022).

O nanomagnetismo € um ramo da fisica que se dedica ao estudo de
propriedades magnéticas em escala nanométrica. Nessa escala, dois fatores sdo de
importancias nos materiais, uma € por que nessa escala suas propriedades
fundamentais se alteram, o outro é que essas propriedades se tornam dependente do
tamanho (BINNS, 2014). A teoria do nanomagnetismo desenvolvida entre as décadas
de 1930 e 1940 pretendia preencher a lacuna entre a teoria eletromagnética de

Maxwell e a teoria quantica baseada em niveis atdmicos (KRONMULLER, 2019).

Neste topico sera abordado, de forma breve, a teoria micromagnética que

caracteriza as propriedades magnéticas de materiais ferromagnéticos em escala
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nanomeétrica, como curva de magnetizacdo, comprimentos caracteristicos, as
energias magnéticas presentes nos sistemas magnéticos, campos locais. Além disso,
sera abordada a configuragdo das células de simulacdo, e o algoritmo que sera
utilizado nas simula¢cdes. Como também sera descrito 0os materiais magnéticos a

serem utilizados, e 0 comportamento magnético das estruturas do tipo ndcleo@casca.
4.1 CURVA DE MAGNETIZA(;AO

A curva de magnetizacdo em relacdo com a intensidade do campo magnético
externo M(H) possui a funcdo principal de definir propriedades de sistemas
magnéticos, onde pode ser observado comportamentos diferentes com base no
material, como por exemplo diamagnéticos, paramagnéticos, ferromagnéticos e
antiferromagnéticos. Esses comportamentos possuem diferencas qualitativas e
guantitativas de interesse, ja que definem as propriedades tecnoldgicas dos materiais
magnéticos (PAPAEFTHYMIOU, 2022).

Ao adentrar no estudo do nanomagnetismo, um dos fatores a ser levado em
consideracdo € o dominio magnético, onde em materiais ferromagnéticos, que sao
compostos por pequenas regides, ocorre o alinhamento de todos os dipolos
magnéticos. Essa pequena regido é denominada de dominio, e cada um esta
magnetizado até sua magnetizacdo de saturacdo. Outro fator importante sdo as
paredes de dominios, que delimitam os dominios, e permitem que a orientacdo da
magnetizagao varie, como mostrado na Figura 1 (CALLISTER; RETHWISCH, 2019).
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Figura 1- Representacdo dos dominios em um material ferromagnético

Fonte: CALLISTER; RETHWISCH (2019).

Em sistemas magnéticos, como por exemplo ferromagnéticos, ao ser aplicado
um campo magnético as paredes de dominio tendem a se movimentarem, desse
modo ocorre um aumento nos dominios magnéticos que estao paralelos ao campo
magnético externo, assim diminuindo sua energia interna. Contudo, quando o campo
externo € aumentando e diminuindo gradualmente a curva de magnetizacdo em
materiais ferromagnéticos, se torna um processo irreversivel (LEITE; FIGUEIREDO,
2007).

Na Figura 2, onde mostra a curva de magnetizacdo de um material
ferromagnético. Partindo de um estado inicial ndo magnetizado, onde o campo
magneético tende a saturar o estado magnetizado (Ms), os dominios magnéticos se
orientam em direcdo do campo magnético. Posteriormente ao saturar, 0 campo
magnético é diminuido gradativamente até atingir o valor nulo, onde é observado que
a magnetizacdo liquida (M,,) é diferente de zero, definida como magnetizagao
remanente. Esse estado de magnetizacdo liquida se mantém oposta ao campo —H,
até alcancar a intensidade —H = —H_, onde a magnetizacdo liquida é invertida e
orientada ao sentido do campo. A intensidade —H_. é denominada campo coercivo. O
campo ird aumentar até a magnetizacao atingir a saturacéo, repetindo o ciclo como
mostra na Figura 2, onde esse comportamento € denominado curva de histerese
(OLIVEIRA, 2016).
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Figura 2- Curva de histerese magnética de um material ferromagnético
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Fonte: (COEY; J. M. D. 2010).

O comportamento apresentado pela curva de histerese, € um fator impactante
para definir se os materiais ferromagnéticos podem ser utilizados em iméas
permanentes. Materiais magnéticos duros possuem altos valores de coercividade, que
indica uma curva de magnetizacdo larga, onde esse tipo de material duro é
amplamente utilizado na construcdo de imas permanentes. Ja 0s materiais
magnéticos macios, possuem curva de magnetizacao estreita, remetendo a um baixo

campo coercivo (PAPAEFTHYMIOU, 2022).
4.2 COMPRIMENTOS CARACTERISTICOS

Os efeitos dos comprimentos caracteristicos podem ser observados em
particulas magnéticas que possuem dimensdées menores que as particulas
magnéticas com dominio Unico critico. Alguns comprimentos caracteristicos séo de
interesse, como por exemplo comprimento de troca e a largura de parede do dominio
(GUIMARAES, 2017).

Em nanoparticulas, o comportamento magnético é determinado pela interacao
da energia de troca, energia magnetostatica e a anisotropia do material, onde a
combinacdo dessas interagdes provém um comprimento de troca definido por
(PAPAEFTHYMIOU, 2022).
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L= |24 (4.1)
toM¢

Onde A representa a densidade de energia de troca, u, € a permeabilidade
magnética do vacuo Ms é a magnetizacdo de saturacdo em materiais ferromagnéticos
onde a temperatura esteja abaixo da temperatura critica (Tc¢). Esses materiais sé&o
compostos por pequenas regides onde os momentos magnéticos estao alinhados
paralelamente (CALLISTER; RETHWISCH, 2019).

Em um material ferromagnético, o dominio magnético apresenta alinhamento
dos dipolos magnéticos, onde esse dominio atinge sua magnetizacdo de saturacao.
O componente que delimita cada dominio é denominado parede de dominio. A
representacdo esquematica dos dominios magnéticos é representada na Figura 1,
onde cada dominio estd alinhando, mas a direcdo dos dominios adjacentes difere
(CALLISTER; RETHWISCH, 2019).

4.3 A CELULA DE SIMULACAO

Devido ao fato da grande quantidade de variaveis a serem utilizadas para
descrever sistemas nanoestruturados, foi utilizado a célula de simulacéo, onde ela
representa uma pequena por¢cdo do material. A célula de simulacdo que é
representada na Figura 3, é composta por inumeras células cristalinas unitarias, onde
sdo norteadas pelo comprimento de troca l;ocq, Onde a célula de simulacéo
representa uma estrutura do tipo cristalina denominada, cubica de corpo centrado
(bco).
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Figura 3- Representacdo esquematica da célula de simulacéo
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Fonte: adaptado de Oliveira (2016).

4.4 ENERGIAS MAGNETICAS E CAMPOS LOCAIS

Ao adentrar no estudo de estruturas magnéticas é de interesse encontrar o
estado de mais baixa energia desse sistema, onde as energias magnéticas impactam
na configuracdo de equilibrio da estrutura. As energias magnéticas envolvidas séo:
energia de troca, energia zeeman, energia de anisotropia e energia magnetostatica.
Na descricdo de nosso sistema as energias magnéticas serdo descritas com base na
célula de simulacdo (OLIVEIRA, 2016).

A energia de troca parte da relacdo entre a orientacdo dos momentos
magnéticos de atomos vizinhos (PAPAEFTHYMIOU, 2022). A energia de troca é

descrita como:
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EtTOCCl A ~ ~
ocd EZ [1-4 4] (4.2)
l’.]

Onde a soma entre os indices i e j representam a interacao entre a energia de
troca entre os vizinhos, na célula de simulacdo. Os versores u definem a orientagédo
dos spins, que estdo alinhados paralelamente. A energia de troca é considerada
minima quando cos 8 = 1. A define a constante de troca, & € o tamanho da aresta da

célula de simulacéo.

A energia zeeman parte da interacdo do momento magnético (m) como o
campo magnético externo (H) (GUIMARAES, 2017). Sendo descrita em termo do

volume da célula de simulacéo e independe da sua dimenséo lateral § ,como:

E —
G oy m @3
i

Onde o somatério leva em consideracdo a contribuicdo da energia de cada
célula o momento magnético da célula de simulacéo e Mg representa a magnetizacao

de saturacdo do material ferromagnético.

A energia de anisotropia parte da orientacao relativa dos momentos magnéticos
na direcdo dos eixos cristalograficos. Essa dependéncia do momento magnético
correlacionado com direcdo cristalografica, € denominada anisotropia magnética
(CALLISTER; RETHWISCH, 2019). Em nosso sistema sera considerada a energia de
anisotropia uniaxial, que indica a existéncia de apenas uma direcdo de facil

magnetizagcdo. A densidade de energia de anisotropia uniaxial poder descrita como:

E, i (4.4)
Gk, i)
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Onde 63 , representa o volume da célula de simulagdo, K é constante de
anisotropia cristalina, o somatorio representa a soma da energia de todas a células na
direcdo do eixo x.

Em materiais ferromagnéticos, a energia magnetostatica é um fator
considerado importante, ja que contribui diretamente para energia do material. A
energia magnetostatica parte da interacdo da propria energia gerada com o campo
gerado por ela, essa interagdo magnetostatica em comparacdo com a energia de
troca, sao relativamente fracas, mas sao de Iimportdncia em materiais
ferromagnéticos, devido que o0s processos de magnetizacdo e as estruturas de
dominios dependem dessa energia (COEY; J. M. D. 2020). A energia magnetostatica

€ descrita como:

EDLp z z <ml mk 3(ml mk)(mk nlk)) (4'5)

Onde m,; e representa a distancia entre os momentos magnéticos, 7 € um vetor

que define a distancia relacionada com a aresta da célula de simulagéo.

Ao definir as energias magnéticas, que sao as, de troca, zeeman, anisotropia
uniaxial e magnetostatica, representadas pelas Equactes (4.2), (4.3), (4.4) e (4.5)
respectivamente, em termo da célula de simulacéo, é possivel descrever a energia

magnética total do sistema:

E¥=§Z Z [1—@-@]—17-1\452 fnﬁ—KZi (miy?
i 307 ) (- 1)
z 2 < ik ) (4.6)

Com base na energia magnética total do sistema, o campo médio efetivo em
cada célula de simulagéo parte da derivacdo da densidade de energia magnética total,

sendo descrita como:
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i M, om,

Com base na Equacao (4.2) podemos descrever o campo de troca, que parte

da interacao de troca dos momentos magnéticos de células vizinhas como:

Ftroca — A e (4-8)
! M,6? z g
J

Onde j define as células vizinhas de i.

Campo de anisotropia uniaxial que é derivado do campo efetivo médio, pode

ser calculado a partir da Equacéo (4.4) descrita como:

o (4.9)
Hianls — _m]x
s

Com base na Equacao (2.5) da energia magnetostatica, podemos calcular o

campo dipolar da célula de simulagcdo, em cada eixo separadamente:

X X X Y.,y ZoZ X

x _ M 3nik(mknik +myn; + mknik) _my
i dip — E 5 3 4.10
p 2 - ny, N ( )

y X0 X Y.,y ZonZ y
y M Z 3nik(mknik +myn; + mknik) _my (4.11)
o2 Nik Nik
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VA4 X0 X Y.y ZoZ z

z _ M; 3nik(mknl-k +myn; + mknik) m (4.12)
idip~ o E 5 -3
P2 N Nk

k

Com base na derivacéo das energias magnéticas a partir no campo efetivo, a
interacao dipolar que ocorre em todas as células de simulacao, tendem a um estado
de minima energia, ou seja, quando todo os momentos magnéticos estado alinhados
paralelamente ao campo efetivo (OLIVEIRA, 2016). O campo efetivo total por célula

de simulacgédo é dado por:

. LA 2K M 3(my, - TR
H?ff = H+— A xS R Wl X (4.13)
i TS Z Mttt Z e ]
j

4.5 CALCULO NUMERICO DA CONFIGURACAO DE EQUILIBRIO

O sistema de estudo parte da combinagédo de materiais ferromagnéticos duro e
macio como mostrado na Figura 4, que representa um sistema nanoestruturado do
tipo nucleo-casca com geometria esférica, constituido de um nudcleo ferromagnético
macio, envolto de uma casca ferromagnética dura. A célula de simulacdo parte da
descricdo das energias magnéticas, antes de atomos agora para célula, sendo o

tamanho aresta da célula de simulacéo delimitada pelo ;... (OLIVEIRA, 2016).

Figura 4- Representacdo esquematica de estruturas do tipo nicleo casca
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Fonte: adaptado de LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES (2015).

A partir da Equacéo (4.7) que descreve o campo efetivo médio local que atua sobre
cada célula de simulacéo, sera calculado a configuracdo de equilibrio do momento
magnético local. A configuracéo de equilibrio magnético é caracterizada pela situagéo
de torque nulo, desse modo sera encontrado um estado de minima energia, ou seja,
o0 sistema estar4 em equilibrio. O algoritmo que remete a configuracdo de equilibrio
baseia-se no calculo autoconsistente, que € descrito pela seguinte sequéncia
(OLIVEIRA, 2016):

1. O sistema é iniciado com uma configuracdo magnética, que é definida pelo
vetor posicdo e pelos componentes x,y,z do momento magnético de cada
célula de simulacéo.

2. O campo médio por célula de simulacédo, que é representado pela Equacéo
(4.13), é calculado.

E obtida a orientagdo do campo efetivo local em cada célula de simulacao.
4. E verificado se 0 momento magnético esta paralelamente alinhado na dire¢éo

do campo efetivo, por evolver célculo numérico é necessario envolver uma

margem de tolerancia, que é caracterizada por uma situacdo onde myH ~
10719j.

5. Caso o0 passo 4 seja cumprido, foi encontrado a configuracdo de equilibrio,
onde o calculo é encerrado partindo para o penultimo passo.

6. Caso 0 passo 4 ndo seja cumprido, o programa retorna para 0 passo 2 com
uma nova configuracao.

7. O programa é repetido até que o0 passo 5 tenha resposta positiva para todas as
células de simulagéo.

8. E escrito a configuracdo de equilibrio do sistema nanoestruturado.

9. Fim.

O fluxograma da Figura 5 representa de forma sequencial os passos anteriores,
onde todos esses passos séo calculados com uma configuracéo diferente, de forma a
representar com clareza o impacto das dimensdes dos materiais na curva de
magnetiza¢do. Na Figura 5, no inicio temos a configuragdo magnética da célula de

simulacdo onde o termo m; representa 0 momento magneético local e os termos 6;, ¢;
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remetem aos angulos polar e azimutal. Posteriormente o campo efetivo é calculado a
partir da Equacao (4.7), a tolerancia é calculada a partir do angulo entre o campo
efetivo e direcdo da magnetizacéo da célula de simulacao, buscando com que os dois
estejam paralelos para obter o torque nulo, caso seja obtido o torque nulo o programa

é encerrado.

Figura 5- Representacédo do algoritmo do célculo da configuracdo de equilibrio

Fonte: adaptado de Oliveira (2016).

O algoritmo é construido na linguagem de programacao Fortran, utilizando o

ambiente de desenvolvimento visual estudo que é representado na Figura 6, onde
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temos uma parte do algoritmo utilizado no lado esquerdo, e no lado direito temos o
arquivo de dados de entrada que contém a configuragdo magnética do sistema
nanoestruturado analisado. Devido a grande quantidade de célculos, as simulacdes
computacionais serao realizadas no cluster da Universidade do Estado do Rio Grande

do Norte que possuem poder de processamento maior.

Figura 6- Representacdo do ambiente de desenvolvimento
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Fonte: Autor (2023).

4.6 MATERIAIS UTILIZADOS

Nesse estudo serdo utilizados materiais ferromagnéticos, que sdo metais de
transicao e esses materiais apresentam momento magnético permanente mesmo sem
a presenca de um campo magnético externo. Devido a esse momento magnético
permanente, materiais ferromagnéticos tendem a possuir elevada magnetizacao
permanente, o que o0 torna atrativo para imas permanentes. (CALLISTER;
RETHWISCH, 2019).
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Os materiais de estudo da pesquisa sao: Neodimio-Ferro-Boro (NdFeB),
Samario cobalto (SmCos) e o Ferro (Fe), a Tabela 4.1 seguir demonstra alguns

parametros de relevancia desses materiais.

Tabela 4.1 — Parametros magnéticos dos materiais utilizados, Ferro, NdFeB e

SmCos.
Material Ferro (Fe) NdFeB SmCos
A(x10712 | /m) 2.8 7.7 22
K(x10%j /m3) 0.048 5 17
M,(x10°® 4/m) 1.71 1.28 0.84

Os parametros a serem levados em consideracdo na Tabela (4.1) séo
respectivamente, A que representa a constante de troca, K que remete a constante
de anisotropia e My que € a constante de magnetizacdo de saturacdo. A seguir sera

feita uma breve descricdo dos materiais de estudo.

4.6.1 NEODIMIO FERRO BORO

imas permanentes com base em Nd2FewsB foram descobertos quase
simultaneamente em 1982 nos laboratérios de pesquisa da General Motors e no
Sumitomo especial metal Corporation. Onde as duas empresas firmaram um acordo
para que os imés de NdFeb pudesse ser vendido em todo o mundo, onde a General
Motors tinha o direito de vender imas de NdFeb com tamanho de grdo menor que um
micrémetro, e a Sumitomo tinha direito de vender com tamanho de grdo maior que um
micrémetro (CROAT; ORMEROD, 2022).

O NdFeB é uma liga composta por materiais terra-raras, sendo um composto
fundamental nos melhores imés permanentes atualmente, sendo capaz de oferecer
uma alta magnetizacado (LIU et al., 2009). Os imas de NdFeB sdo amplamente
utilizados na alta tecnologia, como por exemplo, em discos rigidos de alta capacidade,
ressonancia magnética, geradores eolicos e motores elétricos (CROAT; ORMEROD,
2022).
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A parte estrutural no Nd2Fe14B é bastante complexa como mostra a Figura 7,
possuindo 68 atomos por célula unitaria, onde dos 56 atomos de ferro residem no
plano, entre as duas formam enrugamentos, que estdo conectadas as redes
hexagonais, os prismas coordenam todos os atomos de Nd e B com trés atomos de
Nd ligado ao B através das faces retangulares do prisma. Desse modo, essa fase
metalica forte remete uns dos requisitos mais importantes para imas de alta
performance, que € alta magnetizacdo de saturacdo (Ms), sendo o NdFeB o melhor
ima permanente do mercado atualmente (CROAT; ORMEROD, 2022).

Com base na estrutura magnética forte de NdFeB, que pode ser vista na Figura
7, ele possui propriedades magnéticas melhoradas, como maior coercividade e
produto energético maximo (BH),,,, €levado, além de propriedade magnéticas
melhores do que imds de SmCo a liga de NdFeB, sdo os valores dos seus
constituintes neodimio e ferro que sdo mais baratos, em contrapartida o SmCo possui
temperatura de Curie (Tc) maior, desse modo imés de NdFeB em altas temperaturas

perdem suas caracteristicas magnéticas com maior facilidade (JILES, 2017).

Figura 7- Representacdo esquematica da estrutura do Nd2Fel14B
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Fonte: (CROAT; ORMEROD, 2022).
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4.6.2 SAMARIO COBALTO

O SmCos foi descoberto em 1968, por Velge e Buschow nos laboratoérios de
pesquisas de Philips na Holanda, onde eles relataram um ima com (BH),,,, de 64,5
kj/m3 e com coercividade de 413,8 kA/m3, sendo o primeiro imd de SmCos
produzido, a partir dessa descoberta, e com estudo intenso da técnica de sintese em
fase liquida em 1970 foi possivel obter um (BH),,4, €m torno de 191-199 kJ/m3. Ada
técnica de sintese em fase liquida, se tornou um processo importante na producéo de
imas, sendo considerado padréo para construcdo de imas de SmCo e posteriormente
NdFeB (CROAT; ORMEROD, 2022).

A liga intermediaria SmCos é composta por 36% de samario e o restante por
cobalto, possui elevada constante de anisotropia uniaxial (K) como mostrado na
Tabela (4.1). Um fator a ser levado em consideracéo € o (BH),,q, €m imas a base de
SmCos, que atingiram valores entre 16 e 25 megagauss-oersted (MGOe)
aproximadamente 128~200 (kj/m3) (PAPAEFTHYMIOU, 2022). Devido aos metais de
transicdo como o Cobalto (Co), possuirem altas temperaturas de Curie (Tc), SmCos é
atrativo para trabalhar em altas temperaturas (JILES, 2017).

Devido aos imds de SmCo possuirem capacidade de trabalhar em altas
temperaturas, e possuir estabilidade térmica, esses imas sao aplicados por exemplo
em motores de ultra ou alta velocidade, equipamentos de perfuracao de petréleo e
gas, naves espaciais e armas de alcance aéreo. Onde os imas néo sao destinados na
construgdo de componentes estruturais, mas suas propriedades fisicas e mecanicas,
como flexibilidade e resisténcia a compressao, devem ser levados em consideracéo
(CROAT; ORMEROD, 2022).

O SmCos possui uma estrutura cristalina como mostrado na Figura 8,
possuindo uma configuracdo camada por camada, orientada pelo eixo de facil
magnetizagdo, nesta pesquisa considerado sendo o eixo x , que € representado na

direcéo perpendicular a superficie (SAYAMA et al., 2003).
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Figura 8- Estrutura cristalina do SmCo5

Fonte: (SAYAMA et al., 2003).

4.6.3 FERRO

O ferro € um metal de transicdo, onde ele apresenta um momento magnético
permanente, e essa caracteristica € denominada de ferromagnetismo. O momento
magnético permanente é proveniente dos momentos magnéticos atdbmicos,
resultantes pela ndo anulacdo dos spins dos elétrons devido ao arranjo eletrénico do
ferro (CALLISTER; RETHWISCH, 2019).

A estrutura cristalina do ferro € a cubica de corpo centrado (CCC) como mostra
na Figura 9, dentre algumas caracteristicas do ferro, as de relevancia sao que o ferro
€ um material maleavel e possui resisténcia mecéanica (CALLISTER; RETHWISCH,
2019).

Figura 9- Estrutura cristalina do Ferro (CCC)

Fonte: (CALLISTER; RETHWISCH, 2019).
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4.7 PRODUTO ENERGETICO MAXIMO

No estudo de imas permanentes, um fator que é extremamente importante para
determinar a qualidade e aplicabilidade de um im& é o produto energético maximo
(BH)jmax » desde a descoberta dos imés permanentes, iniciou uma corrida para
melhorar a qualidade e a estabilidade desses imas, e ao longo do século XX o
(BH) 45 €Voluiu consideravelmente como mostra a Figura 10 (PAPAEFTHYMIOU,
2022).

Figura 10- Evolugdo do Produto energético maximo em imés permanentes no século XX
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Fonte: (COEY; J. M. D. 2010).

O (BH),,q, € caracterizado pelo segundo quadrante da curva de histerese,
onde ocorre a desmagnetizacdo, onde compreender esse quadrante é altamente
determinante na aplicabilidade de um certo material magnético para iméas
permanentes. Onde o que define essa qualidade é o produto energético maximo, que
é mensurado em quilojoule por metro cubico (kJ/m3) ou Mega-Gauss Oersted (MG —
Oe), sendo representado pela area do maior do quadrante desmagnetizado, da curva
de B em fungdo de H como mostrado na Figura 11, que representa o produto
energético maximo. Desse modo ao longo do tempo foi buscado melhorias no produto

energético maximo, visando melhorias no desempenho magnético dos imas
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permanentes, como também reducdo nas dimensdes desses imas, possibilitando

construir dispositivos cada vez mais reduzidos e eficientes (OLIVEIRA, 2016).

Figura 11- Curva de desmagnetizacéo da histerese B-H
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Fonte: (OLIVEIRA, 2016).

Para compreender o (BH) 4 devemos considerar um material ferromagnético
em formato toroidal como demonstra a Figura 12, com comprimento [,, e area de
secdo transversal A,, que fornece um pequeno campo H,, onde é retirado uma
pequena porgdo do material formando uma regido de espaco vazio (gap), e com a

presenca desse gap e provido um campo desmagnetizante nesta regido. A orientagao

do campo magnético B sdo continuas e orientadas inversamente ao campo magnético
(PAPAEFTHYMIOU, 2022).
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Figura 12- Representacdo esquematica de circuito magnético aberto
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Fonte: adaptado de (PAPAEFTHYMIOU, 2022).

Desse modo de acordo com a integral de Maxwell’s, a superficies de B com auséncia

causada pelo gap pode ser descrita como:

(4.7.1)

Ao percorrer o fluxo do campo magnético na regido da espira:

(4.7.2)
BmAm = ByA,

Onde B, e B,, representam a densidades de indu¢do magnética. Onde lei de Ampere

para materiais sem corrente elétrica ao seu redor nos fornece (PAPAEFTHYMIOU,
2022):
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o (4.7.3)
f H-di=0

De acordo com a Equacéo (4.7.3):

(4.7.4)
Hupl = Hylg

Ao multiplicar a Equacao (4.7.4) pela Equacéo (4.7.2), € obtido:

(4.7.5)
BAmHmlyn = ByAgHyl,

Ao utilizar que §g =,uoﬁg dentro do gap e reorganizando os termos € obtido
(PAPAEFTHYMIOU, 2022).

Apl v
HZ = (B,H, )( ’”’”):(3 H )<_m>
g mem .uOAglg e /’LOVg

(4.7.6)

Onde V,, e V, representam respectivamente os volumes do material magnético e do
gap, desse modo para ser produzido um campo magnético H; no gap, a por¢do do
material serd& minima quando o produto B,,H,, for maximo. A inducdo magnética

dentro do material, B = y,(H + M), é dada por (OLIVEIRA, 2016):

B = uy(Mg — H) (4.7.7)
Logo o produto energético BH sera:

BH = puy(M,H — H?) (4.7.8)

O BH sera maximo quando cumprir 0s seguintes requisitos:
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d(BH) =0 (4.7.9)
dH
e
2
d’(BH) _ (4.7.10)
dH?
Logo:
BH = ugM H — ugH? = BH = uyMg — 2uoH (4.7.12)
Desse modo:
d(BH M
(dH ) oM — 2uoH = poMg — 2ugH = 0= M, =2H = H = 75 (4.7.12)

Como resultado da Equacéo (4.7.12) o campo magnético H que tende a maximizar o
BH sera quando o campo for H = M, /2, para avaliar se é ponto de maximo basta

checar o sinal da segunda derivada:

d*(BH) _ d(poM; — 2uoH) _

_ (4.7.13)
dH? dH 2Ho

Como o sinal da segunda derivada é negativo, € cumprido os requisitos das Equacdes

(4.7.9) e (4.7.10), desse modo basta substituir o valor de H gque maximiza o BH na

Equacéo (4.7.8):

2 2 2 a2
Mg Mg] _ HolZMS Msl (4.7.14)

2 4 4

Ms (Mo
(BH)max = Uo | M; (7) = Ho 2 4

- -

Logo a partir da Equacao (4.7.14), para um produto energético maximo que seja ideal

de um im& permanente é obtido:

1
(BH)max = ZMOMSZ (4715)
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Onde o produto energético maximo € dependente da magnetizacdo de saturacao, ou
seja, quanto maior a magnetizacdo de saturacao, melhor o produto energético maximo

de um ima permanente.

4.8 COMPORTAMENTO MAGNETICO EM SISTEMAS NUCLEO-CASCA

Sistemas bi-magnéticos do tipo ndcleo casca partem da combinacdo de
propriedades dos materiais ferromagnéticos duro e macio como demonstrado na
Figura 13. A primeira combinacédo, que € demonstrada na Figura 13.A € de um nucleo
magnético duro envolto de uma casca macia, que de acordo com Oliveira (2016): é
possivel obter um aumento significativo na magnetizacdo de saturacdo, onde esse

tipo de combinacéo pode nos oferecer melhorias N0 (BH) pqx-

Figura 13- Representacao de estruturas bi-magnéticas do tipo nlcleo-casca

DURO/MACIO MACIO/DURO

A) B)

Fonte: adaptado de LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES (2015).

Outro tipo de combinacao de nanoparticulas magnéticas é constituido de um
ndcleo magnético macio envolto de uma casca magnética dura representado na
Figura 13.B, onde essa segunda combinacdo é o objeto de estudo dessa pesquisa.

Nesse tipo de estrutura tanto o ndcleo como a casca podem exibir propriedades
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ferromagnéticas (FM), ferrimagnéticas (FiM) ou antiferromagnética (AFM), nesse
sistema do tipo ndcleo-casca a interacdo de troca entre 0s materiais nos proporciona
maior liberdade para modificar o comportamento magnético desses sistemas (LOPEZ-
ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

Com base nessa interacdo entre materiais AFM e FM, em 1956 Meiklejon,
observou que em uma nanoparticula de Co/CoO, um fendmeno que foi denominado
de “Exchange Bias” que consiste basicamente, no deslocamento da curva de
histerese de uma material ferromagnético, onde alguns autores definiram esse
fendmeno como “Uma no nova descoberta de um tipo de anisotropia magnética,
descrito como anisotropia de troca, onde essa anisotropia de troca € resultante da
interagédo entre materiais AFM e FM” (COEY; J. M. D. 2010).

Desde a descoberta do “Exchange Bias”, a busca por melhorias nas
propriedades magnéticas das estruturas do tipo ndcleo-casca tanto das que partem
das combinacfes de materiais ferromagnéticos duro/maio e macio/duro se tornou de
interesse de estudo, onde a segunda combinacdo macio/duro que é representada
esquematicamente na Figura 13.B foi escolhida como foco desta pesquisa. Onde a
primeira aparicao desse tipo de combinagéo foi em 1964, por R.B Falk, onde o nucleo
era constituido de FeCo e a casca dura de Co-Ferrita, e possuindo um (BH) 4, €M
torno de 32 kJ.m3(LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER; SALAZAR-ALVAREZ; ROCA;
NOGUES, 2015).

Outro fator importante para compreender o comportamento magnético de
nanoestruturas do tipo ndcleo-casca, € a magnetizacdo de saturagcdo, que é
inversamente proporcional ao tamanho da casca, onde a magnetizacdo média total
desse sistema pode ser definida como (OLIVEIRA, 2016):

M = f,M} + f.M¢ (4.8.1)

Onde f,, e f. representam as fra¢cdes volumétricas do nucleo e da casca,
respectivamente. O sistema de estudo da pesquisa, € um sistema nucleo-casca

esférico, que pode ser representado pela Figura 14, onde § remete a espessura da
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casca, R, e R, correspondem respectivamente ao raio do ndcleo e raio da casca,
desse modo é de interesse definir a porcdo volumétrica, dos materiais magnéticos

duros e macios desse sistema.

Figura 14- Representacao de uma nanoparticula do tipo nicleo-casca

Fonte: adaptado de (OLIVEIRA, 2016).

Onde nesse tipo de sistema o volume é dado por:

o A (4.8.2)
3

Desse modo f,, e f. sdo descritos como:

4Amr3 s s

f=—3 _m__T (4.8.3)

o4 r? (n+6)3

3

ol poq__ " (4.8.4)

Je = Jn = (r, +6)3

Onde a magnetizacdo média da Equacao (4.8.1) pode ser reescrita como
M= T M* + MS |1 W (4.8.5)
S+ (1 +6)3

De acordo com a Equacéo (4.8.5) a magnetizacao média decresce a medida

que as dimensdes no nucleo aumentam, como pode ser visto na Figura 15, onde
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temos a magnetizacgdo média de dois sistemas nanoestruturados do tipo
ndcleo@casca um de Fe@SmCos na Figura 15.B e outro de Fe@NdFeB na Figura
15.A, com seus diametros de nucleo e da casca variando respectivamente: 3, 5, 12 e
20 nanémetros. Podemos observar que a medida que a dimenséo do nucleo aumenta

a magnetizacao meédia diminui.

Figura 15- Representacdo da magnetizacdo média
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Fonte: Autor, 2023.

A anisotropia também ¢é dependente dos constituintes magnéticos do sistema

ndcleo@casca, sendo assim a constante de anisotropia pode ser descrita como:

K = f,K, + f.K, (4.8.6)

Desse modo analogamente utilizando as Equacgoes (4.8.3) e (4.8.4) pode descrever a

ultima equag&o como:

3

T
K=—"—K,+K,

_ (4.8.7)
(1, + 6)3

n3
e ca 6)3l

Onde K,, e K, representam respectivamente, a constante de anisotropia do material
do nucleo a da casca, desse modo a anisotropia € dependente do tamanho casca,
com nucleo consideravelmente pequeno a constante de anisotropia decresce com
maior velocidade, em contrapartida com nucleos maiores ela decresce com menor
velocidade (OLIVEIRA, 2016).
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Em relacdo a anisotropia média de sistemas nanoestruturados do tipo
nacleo@casca podemos observar na Figura 16, dois sistemas um composto de
Fe@SmCos representado na Figura 16.B e outro composto de Fe@NdFeB descrito
na Figura 16.A, ambos variando suas dimensdes do ndcleo respectivamente em 3, 5,
12 e 20 nandmetros. Sendo possivel perceber que em nucleo com dimensdes
menores a anisotropia media € relativamente baixa, e ao prover aumento significativos
nas dimensdes no nucleo a anisotropia média de sistemas nanoestruturados do tipo

nucleo@casca tendem a aumentar.

Figura 16- Representacao da anisotropia média
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Fonte: Autor, 2023.

Outro fator de interesse em sistemas magnéticos € o campo coercivo, onde ele
€ responsavel por reverter a magnetizagdo na curva de histerese, sendo definido
como (PAPAEFTHYMIOU, 2022):

H =2 (4.8.8)
M
Onde K representa a constante de anisotropia e M; a magnetizacdo de
saturacdo. Com base nas Equacoes (4.8.5), (4.8.7), nos remete que 0 campo coercivo
também é dependente das dimensdes do nucleo e da casca, dessa maneira 0 campo

coercivo dessas nanoparticulas pode ser descrito como (OLIVEIRA, 2016):
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o~ 2[( :5)3]’{ +K[1- u?w] (4.8.9)
gy + M 1 - i

Com base na Equacao (4.8.9) em sistemas do tipo ndcleo-casca esféricos,
constituidos de um nucleo com material magnético macio e de uma casca com
material magnético duro, o campo coercivo tende a aumentar de acordo com a
dimensdo da casca, a magnetizacdo média M decresce de acordo com §, ja a

anisotropia cresce com aumento da casca.

5 (BH) max EM SISTEMAS NUCLEO@CASCA ESFERICOS

Desde a descoberta dos imds terras raras no século XX, esses imés séo
amplamente utilizados em varias areas de atuacdo devido a seu alto desempenho
magnético, como por exemplo, equipamento de processamento de alimentos,
exploracdo de petréleo e géas, celulares, computadores, alto-falantes,
eletrodomésticos, satélites e sistemas de radares. Dentre os imas terra raras o que se
destacam séo: SmCos, Sm2Co17 e NdzFe14B (CROAT; ORMEROD, 2022).

Com os avancos nas técnicas de sinteses de nanoparticulas magnéticas, foi
possibilitado grande controle e crescimento de parametros de interesse nessas
estruturas, como por exemplo aumento no produto energético maximo. Esse tipo de
estrutura que é representada na Figura 13, parte da combinacdo de propriedades
intrinsecas de materiais duro-macio, resultando em novas propriedades aprimoradas,
onde a interagao entre os dois constituintes nos permite maior liberdade para modificar
as propriedades magnéticas da nanoparticula (LOPEZ-ORTEGA; ESTRADER;
SALAZAR-ALVAREZ; ROCA; NOGUES, 2015).

Dentre as diversas areas de aplicacdo de nanoparticulas bi-magnéticas, a area
de interesse de estudo dessa pesquisa é de imas permanentes de alta performance,
onde essas nanoestruturas nos permitem teoricamente melhorias no (BH),,,4x , desde
0 inicio do século XX o valor (BH),,q., @umentou consideravelmente em imas

permanentes como mostra a Figura 10, sendo um fator impactante nos imas
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permanentes. Atualmente as melhores opcdes do mercado em imés permanentes sao
respectivamente, imas de NdzFe1sB com (BH),,q €M torno de 515 kJ.m™3 , e imas
de SmCoscom (BH),,,4, €M torno de 175 kJ.m~3(PAPAEFTHYMIOU, 2022).

5.1 (BH)mqx EM SISTEMAS NUCLEO@CASCA ESFERICOS Fe@NdFeB

Com a descoberta do NdFeB foi possibilitado um aumento significativo no
(BH)pqx dos imés permanentes, em torno de 80%, isso na década de 1980. Porém
desde o final da década de 1980 ndo ocorreu avancos significativos no (BH)qx
desse modo buscam avancos relevantes em imas permanentes, tanto No (BH)qx
como na estabilidade térmica. Uma forma possivel de propiciar avancos é utilizando
as propriedades magnéticas distintas, proveniente das nanoestruturas bi-magnéticas
acopladas magneticamente através de uma interface, partido da interacdo entre
materiais magnéticos duros e macios. (CROAT; ORMEROD, 2022).

Como citado no Secéo 4.7, 0 (BH) 4 € um fator de extrema importancia para
definir a qualidade de um material ferromagnético na aplicacdo de imas permanentes,
levando em consideracdo que o NdFeB possui um valor de produto energético
maximo muito acima de média, se torna de interesse sobrepor esse limite combinando
suas propriedades de interesse como sua alta coercividade. Desse modo, nesta
pesquisa sera realizado um estudo tedrico do produto energético maximo, em um
sistema nucleo@casca de Fe(d)@NdFeB(5), sendo uma nanoparticula com seu

nucleo macio e sua casca dura.

Como base em superar o limite do produto energético maximo dos imas atuais
o NdFeB foi escolhido por apresentar um produto energético maximo em torno de 515
kJ.m™3 , com magnetizacdo orientada e sinterizada, possuindo eficiéncia de 100%. O
NdFeB possui densidade de anisotropia em torno de (K = 5x10%//m3) , e sua
magnetizacdo de saturacdo corresponde a (M; = 1,28x10° A/m), ja o ferro possui
baixa densidade de anisotropia (K = 2,8x10%j/m?) e alta magnetizacéo de saturacéo
(M; = 1,71x10° A/m) (COEY:; J. M. D. 2020).
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Para elevar o produto energético maximo é necessario alta coercividade, que
corresponde a alta anisotropia. Desse modo em sistema nanoestruturados do tipo
ndcleo@casca constituidos de nucleo com material magnético duro e casca com
material magnético macio, a medida que a dimenséo volumétrica da casca cresce a
magnetizacdo média também aumenta, mas em contramao a energia de anisotropia
decresce, sendo necessario que a nanoestrutura seja otimizada, alisando o impacto
do didmetro da casca de NdFeB (OLIVEIRA, 2016).

A busca para elevar o produto energético maximo se torna de interesse do meio
académico, onde podemos citar pesquisas recentes que possuem foco em analisar o
(BH),4x €M nanoestruturas com diferentes geometrias, como por exemplo esférica e
cilindrica. No que diz respeito a geometria esférica, em um estudo do produto
energético maximo em uma nanoestrutura de SmCos@Fe, foi observado que o maior
impacto no padrdo magnético, ocorre na acao do campo dipolar do nucleo na casca
(OLIVEIRA, 2018).

Em outro estudo, que analisou o (BH),,4, €M uma nanoestrutura cilindrica,
composta de FePt@Fe, foi observado que, para melhorias no (BH),,4, € necessario
pequenas dimensdes no nucleo, ja o Fe por possui alta energia de troca favorece a
orientacdo da magnetizacdo resultando em um maior produto energético maximo
(SOUZA, 2019). Desse modo compreender o impacto do campo dipolar nas
nanoestruturas, como também os mecanismos de reversdo da magnetizacdo e a
interacdo energia de interface entre os constituintes se torna um caminho para

compreender e elevar 0 (BH) ;45

Em sistemas nanoestruturados do tipo nucleo@casca com nucleo macio e a
casca dura, a magnetizacdo média em sistemas com nucleo macio, tendem a ser
maiores em nucleos com dimensdes menores, ao aumentar as dimensdes do nudcleo
a magnetizacdo meédia decresce. Ja a anisotropia tende a crescer de acordo com

aumento nas dimensodes do nucleo.

Desse modo nesta pesquisa foi realizado o estudo tedrico do produto

energético maximo, em um sistema nanoestruturado do tipo nacleo@casca, composto
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por um nucleo com material magnético macio de Ferro (Fe) e sua casca com material
magnético duro de Neodimio Ferro Boro (NdFeB). Nesse sistema de estudo, as
espessuras tanto do nucleo quanto da casca foram respectivamente 5,12 e 21
nandémetros, de modo a analisar o quanto o produto energético maximo varia de

acordo com essas dimensoes.

As dimensdes escolhidas por esta pesquisa foram propostas, com foco em
prover variagdes significativas no comportamento magnético da nanoestrutura
bimagnética do tipo nucleo@casca. Desse modo a facilitar o comparativo do produto
energético maximo final de acordo com as dimensdes propostas. Com base em
analisar esse comportamento foi utilizado simulagdes computacionais para calcular
numericamente o (BH),,4, N€SSas nanoestruturas, primeiramente uma nanoestrutura

de Fe@NdFeB e posteriormente uma nanoestrutura de Fe@SmCos.

5.2 (BH)mqx EM SISTEMAS NUCLEO@CASCA ESFERICOS DE Fe@SmCos

Dentre os imas terra raras que se destacam no mercado, essa pesquisa tem
como interesse 0 SmCos que possui (BH),,q, €M torno de 175 kJ.m™3, como também
apresenta uma caracteristica altamente interessante, que é poder trabalhar em altas
temperaturas, possuindo temperatura critica (T, = 1004k) com sua cristalografia
hexagonal (PAPAEFTHYMIOU, 2022). O SmCos possui alta anisotropia magnética em
torno de (17x10%j/m3) e devido a sua grande estabilidade térmica é uma liga
importante para ser utilizada como material magnético em imas permanentes que

necessitem serem aplicados a altas temperaturas (WU, L. et al, 2016).

Sendo a estabilidade um fator importante para um ima permanente, de modo
gue devido a aplicabilidade podem surgir problemas que atrapalhem a qualidade do
im&, como por exemplo, efeitos temporarios como a reducdo da magnetizacédo
remanente, devido as altas temperaturas que o ima esteja empregado. Ja em efeitos
permanentes que podem prejudicar o desempenho do imé& temos a deterioracéo
permanente do campo magnético, que pode ser causado por exposicdo a campo
muitos altos causando desmagnetizacdo de campo, exposicdo a altas temperaturas
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causando desmagnetizacéo térmica, e alteracdo na microestrutura devido a um longo

tempo exposto a altas temperaturas, causando envelhecimento (JILES, 2017).

Em contrapartida aos problemas que podem ser causados em imas
permanentes por operarem em altas temperaturas 0 SmCos surge com uma proposta
interessante para fomentar uma nanoestrutura bi-magnéticas estabilizada, e devido a
possui alta anisotropia e alta temperatura de Curie, tendem a ser escolhido para
fabricar im8s permanentes com alta coercividade que possam operar em

temperaturas elevadas (JILES, 2017).

Na presente pesquisa serd realizado um estudo tedrico no produto energético
maximo, de uma estrutura do tipo nucleo@casca de Fe(d)@SmCos(5), constituida de
um nudcleo macio revestida de uma casca dura, onde as dimensdes tanto do nucleo
como da casca variam respectivamente entre 3, 5,12 e 20 nandmetros, visando
compreender como o produto energético maximo dessa nanoestrutura se comporta

com essa variacao de diametro.

5.3 MODELO NUMERICO EM SISTEMAS NUCLEO-CASCA

O sistema estudado no presente trabalho consiste em uma nanoestrutura com
geometria esférica, contendo um nucleo de material magnético macio, revestido por
uma casca com material magnético duro. Na descricdo numérica deste sistema
consideramos que 0s eixos de anisotropia tanto do nucleo, quanto da casca estao na
mesma direcdo. Além disso, serdo levados em consideracdo 0os seguintes parametros
geomeétricos como diametro do nucleo, espessura da casca e parametros intrinsecos
para descrever 0s materiais magnéticos em termos das quantidades fisicas mais

usuais em magnetismo.

O sistema é descrito em termos de célula de simulacédo, descrito na Secéo 4.3,
cada célula de simulacdo representa o0 momento magnético de uma por¢cdo do
material. Consideramos uma Unica particula submetida a um campo magnético
externo H com intensidade suficiente para que 0s momentos magnéticos estejam

todos paralelos ao campo aplicado, o que caracteriza um sistema magneticamente
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saturado. Posteriormente o campo aplicado é reduzido lentamente até atingir o valor
de campo magnético nulo, em seguida o campo magnético tem seu sentido invertido
e sua intensidade é aumentada até que ocorra a reversao total da magnetizacédo da

particula.

Para cada valor de H é encontrado o padrdo magnético da nanoparticula, esse
padrdo magnético € obtido quando cada momento magnético se encontra em situacao
de torque nulo, situacéo essa que € caracterizada pelo momento magnético alinhado
paralelamente ao campo efetivo local. Essa situacdo é calculada numericamente
através do método auto-consistente, que segue com o algoritmo representado na
Secdo 4.5. De posse da configuracdo magnética de equilibrio, sera feito
sequencialmente o célculo da magnetizacdo efetiva, a inducdo magnética bem como
o produto energético maximo (OLIVEIRA,2016).

6 RESULTADOS E DISCUSSAO

Nesta pesquisa foi realizado a analise do comportamento do produto energético
maximo em duas nanoestruturas bi-magnéticas do tipo ndcleo@casca, uma sendo
composta pelos materiais magnéticos Fe@NdFeB e a outra composta pelos materiais
magnéticos Fe@SmCos, ambas com geometria esférica. Em ambas as
nanoestruturas, o produto energético maximo foi analisado considerando particulas
com dimensdes equivalentes, sendo as dimensdes do nucleo de 3,5 nm, 5,5 nm, 12,5
nm e 21,0 nm. Para particulas cujo nucleo apresentam didametro de 21 nm espessura
da casca (6) foi considerada de 1,0 nm, 2,0 nm. Para os ndcleos com tamanho de 5,5

nm e 12,5 nm considerou-se cascas de 1,5 nm, 2,5 nm e 3,5 nm.

Para nanoparticulas com nucleo de 21 nm de diametro foram utilizadas células
de simulacdo com aresta de 1,0 nanémetros. Tal escolha permitiu uma diminuicdo do
esforco computacional, sem que houvesse perda no detalhamento numérico do

sistema.

Na analise do produto energético maximo em uma nanoestrutura bimagnética

do tipo nucleo@casca composta de Fe@NdFeB foi observado um comportamento,
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onde o produto energético maximo (BH),., POSsSui valores mais elevados
considerando ndcleos de maior dimenséo. Considerando um diametro especifico e
analisando diferentes espessuras de casca observou-se que 0 (BH).x apresenta
uma reducdo a medida que a espessura da casca aumenta. Como pode ser visto na
Figura 17, uma particula com um nucleo com 5,5 nm de diametro e casca de 1,5 nm,
apresenta (BH),,,, de 616,7 kJ/m3, ao passo que para um nucleo de 21 nm de
diametro e casca de 1,0 nm de espessura o produto energético foi de 774,4 kj/m3,

resultando em um aumento de 25% no produto energético maximo.

Figura 17- Produto energético médximo em nanoparticula de Fe@NdFeB
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Fonte: Autor, 2023.

Uma comparagdo de volume percentual da composicdo da nanoparticula
mostra que, em uma nanoestrutura com nucleo de 5,5 nm e casca com 1,5 nm com
outra, 28,70 % do material esta no nucleo, ao passo que 71,30 % localizam-se na
casca. Por outro lado, uma nanoestrutura com nucleo de 21,0 nm e casca de 1,0 nm,
possui 77,23 % de seu volume percentual contido no nucleo e apenas 22,77 % de seu
volume na casca. Considerando o fato de que a magnetizacdo de saturacao do Fe é
maior que a do NdFeB, o produto energético maximo € maior para particula com

ndcleos maiores, como era de se esperar visto 0 comportamento mostrado na Figura
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15. Desse modo, a alta magnetizacdo de saturacao do Ferro € um fator que implica
diretamente no (BH),,., dessa nanoestrutura. O aumento na espessura da casca leva
a uma diminuicdo da magnetizacdo média na nanoestrutura, tal fato implica num
impacto negativo na otimizacao do (BH),,4,.- ESS€ comportamento pode ser visto na

Figura 17.

Em todos os casos analisados, a medida que houve incremento na espessura
da casca 0 (BH),q, apresentou diminuicdo de seu valor observado. Em termos de
comparacao, como pode ser visto na Figura 17, uma estrutura com nucleo com 12,5
nm e casca com 1,5 nm possui (BH),,,, €M torno de 709,7 kj/m3, ja uma estrutura
com mesmo diametro do nucleo de 12,5 nm e casca com 3,5 nm seu (BH )4, Cai
para 608,1 kj /m3, uma diminui¢do consideravel de 14% no (BH) 4, ,€M Um aumento

de 2,0 nm na espessura da casca.

Ao comparar uma nanoestrutura de Fe(3,5 nm)@NdFeB(1,5 nm) que possui
(BH),,q0 tebrico de 567,6774 kj/m3, com outra nanoestrutura de Fe(12,5
nm)@NdFeB(1,5 nm) onde ela possui (BH),,4, de 709,7131 kj/m3, um aumento de
25,02% no (BH )., levando em consideracdo que a espessura da casca foi fixada
em 1,5 nm. Desse modo a magnetizacdo do Fe se torna o fator que impacta
diretamente no produto energético maximo das nanoestruturas analisadas, e com isso
para meios de comparacdo devemos analisar outros tipos de nanoestruturas para

analisar o impacto do NdFeB.

Vale ressaltar gue um nanocompasito formado por NdzFe14B/a-FeCo possui
(BH) ;0 €M torno de 320=480 kj/m® (PAPAEFTHYMIOU, 2022), valor que
comparado com uma nanoestrutura de Fe@NdFeB com nucleo de 5,5 nm e casca de
1,5 nm possuindo (BH),, 4, tedrico de 616,7054 kj/m3 foi menor. J4 em uma pesquisa
recente que simula o (BH),,4, de uma nanoestrutura semelhante de a-Fe@NdzFe14B
em altas temperaturas, foi observado em nanocompdsito de 6 nm, que o percentual
volumétrico de nucleo de Fe ideal para um (BH),,4, Otimizado é de 70%, e em uma

temperatura préxima da operacional de um im& permanente de NdzFe14B que € torno
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de 453,15 K, 0 (BH) 4 NO Nanocomposito de a-Fe@Ndz2Fe14B foi em torno de 550
kj/m3 (WESTMORELAND et al., 2020).

Uma nanoestrutura de Fe@NdFeB com nucleo com dimensédo de 5,5 nm e
casca com 1,5 nm possui (BH),,,, €m torno de 616,7 kj/m3, e ao compara-lo um
material de Nd2Fe14B que possui (BH),,., €m torno de 516 kj/m3, em sua forma
orientada e sintetizada (COEY, 2020), foi observado um aumento significativo no
produto energético maximo de 19%. Ja a mesma nanoestrutura de Fe@NdFeB com
ndcleo de 5,5 nm e agora com uma casca com espessura reduzida de 0,5 nm possui

(BH),q0 de de 746,4 kj/m3, e comparado com o Ndz2Fe14B teve aumento de 44% no
(BH)max-

Levando em consideracdo esse raciocinio, a medida que a dimensdes do
ndcleo crescem considerando uma casca com espessura fixa, ocorre aumento
significativo do (BH )4, Na Figura 18 mostramos o comportamento do (BH )4, €M
nanoestrutura de Fe@NdFeB. Nessa analise temos o nuicleo variando de 3,5 nm até

12, 5 nm e casca de espessura fixa de 0,5 nm.

Figura 18- Produto energético maximo em nanoparticula de Fe@NdFeB

—o— Fe(d)@NdFeB(0.5nm)

Fonte: Autor, 2023.
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Ao comparar uma nanoestrutura de Fe@NdFeB com nucleo de diametro 3,5
nm e casca de didmetro 0,5 nm que possui (BH),,,, de 674,3560 kj/m3, com a
mesma nanoestrutura com o nucleo com 12,5 nm e casca com diametro de 0,5 nm
possui (BH),q, de 816,5 kj/m3, um aumento significativo de 21,07%. Em relacéo
com (BH)q, do material magnético NdzFe14B, a nanoestrutura obteve um aumento

consideravelmente elevado de 58%.

Observando a Figura 18 podemos comparar uma nanoestrutura de Fe@NdFeB
com nucleo de diametro 3,5 nm e casca de diametro 1,5 nm que possui (BH )4, de
567,67 kj/m3. Os mesmos materiais, constituindo uma estrutura com nucleo de 12,5
nm de diametro e casca com 0,5 nm de espessura 0 (BH) ., € de 816,58 kj/m3, um
aumento significativo de cerca de 43%. Em relacdo com (BH),,,, do material
magnético Nd2Fe14B que possui (BH),,4, teodrico de 516 kj/m3(COEY, 2020), a tltima

nanoestrutura mencionada obteve um aumento consideravelmente elevado de 58,2%.

Desse modo uma nanoestrutura composta de Fe@NdFeB, com nucleo de
didmetro com 12,5 nm e casca com didmetro de 0,5 nm apresentou o maior (BH) pqx
nos diametros analisados, possuindo (BH),,,, €m torno de 816,5 kj/m3. Como
também foi observado um comportamento fora do padrdo da curva do (BH) 4, Na
Figura 18, onde do diametro de ndcleo 2,5 nm para o didametro 3,5 nm ocorreu
decaimento do (BH),,,., €sse decaimento também foi observado na passagem de

diametro de 7,5 nm para 8,5 nm.

J4 em nanoparticulas bi-magnéticas de Fe@SmCos com geometria esférica,
foi observado um padréo similar das nanoparticulas de Fe@NdFeB, que pode ser
visto na Figura 19, onde o aumento do (BH),,,, €sta entrelacado com aumento da
dimenséo do ndcleo e diminuicdo do tamanho da casca. Onde uma nanoparticula de
Fe@SmCos com nucleo de dimensdo 55 nm e com casca de espessura 1,5
apresentou (BH),., €m torno de 376,9 kj/m3, e ao compara-la com outra
nanoparticula de Fe@SmCos agora com nucleo de dimenséo 21,0 nm e possuindo
mesmo tamanho de casca de 1,5 nm o (BH),,,,, apresentado foi de 713,5 kj/m3, um

aumento consideravel de 87%.
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Figura 19- Produto energético maximo em nanoparticula de Fe@SmCos
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Fonte: Autor, 2023.

O produto energético maximo tedrico para SmCos esta em torno de 150
kj/m3(COEY, 2010), em termos de comparacdo uma nanoestrutura de Fe@SmCos
com nucleo de dimensdo 12,5 nm e casca com dimensdo de 1,5 nm apresenta
(BH),,q.de 531,7 kj/m3, apresentado uma aumento consideravel em relagdo a um
material magnético isolado, onde foi observado que o percentual volumétrico da
casca de SmCos que envolve o nucleo de Fe, contribui diretamente no produto

energético maximo dessa nanoparticula.

O percentual volumétrico da casca em uma nanoestrutura de Fe@SmCos com
nacleo de 5,5 nm e casca com espessura de 1,5 esta em torno de 72,91%, ja em uma
nanoestrutura com nucleo de 21,0 nm e casca com espessura de 1,0 o percentual
volumétrico da casca é de 23,88%. O que reflete diretamente no aumento do
(BH)max» ONde 0 nucleo de ferro é responsavel por esse aumento devido sua alta

magnetizacdo de saturacdo, e como visto na Equacdo (4.7.15) 0 (BH)jgux €

dependente da magnetizagédo de saturagao.
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Como citado na estrutura de Fe@NdFeB na nanoestrutura de Fe@SmCosem
todas as dimensfes analisadas nesta pesquisa, 0 (BH),,,, cresce a medida que a
dimenséo do nucleo cresce e a dimensao da casca diminui. Como por exemplo em
uma nanoestrutura de Fe@SmCos com nucleo de tamanho 12,5 nm e casca com
tamanho de 1,5 nm, que possui (BH) 4, de 531,7 kj/m3, jA com a mesma dimensao
do nucleo de 12,5 nm e agora com a casca maior de 3,5 nm o (BH),,4, decresce para
363,3 kj/m3, uma diminuicdo de 31,6% no (BH)ax-

Em termos de comparacdo, em uma pesquisa que analisou o produto
energético maximo de nanoestrutura de SmCos@Fe, que é uma combinacédo inversa
da estudada nessa pesquisa, sendo que o comportamento apresentado nessa
nanoestrutura foi de que a medida que as dimensdes do nucleo de SmCos
aumentavam o (BH),,,, decrescia, o que € esperado, jA que a magnetizacao de
saturacao é favorecida pelo valor elevado que Fe possui, e que esta diretamente
relacionada ao (BH),,4,- Na pesquisa em questdo o (BH),,., €levado foi encontrado
na nanoestrutura composta de SmCos(3,5 nm)@Fe(2,5 nm), apresentando (BH)qx
de 845,909 kj/m3, valor consideravelmente elevado para imds permanentes, e
comparado a mesma nanoestrutura sé que partindo de um combinacédo inversa de
Fe(3,5 nm)@SmCos(2,5 nm) apresentou (BH ), 260,3734 kj/m3 (OLIVEIRA et al.,
2018). Desse modo a combinacédo inversa que € o foco desta pesquisa, onde ela
possui nucleo magnético macio e casca com material magnético duro, possui
comportamento magnético que esta diretamente relacionado a dimensédo do ndcleo
de Fe.

Vale salientar que em uma nanoestrutura de Fe(3,5 nm)@SmCos(1,5) possui
(BH),q de 301,4043 kj/m3, jA na mesma nanoestrutura possuindo agora com as
dimensdes Fe(12,5 nm)@SmCos(1,5) possui (BH)pg, de 531,7426 kj/m3, um
amento consideravel de 76,42% no produto energético maximo, apresentando um
comportamento altamente dependente do percentual volumétrico do Fe na

nanoestrutura.
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Com base nesse comportamento de que 0 (BH) 4, tem aumento a medida que
0 nucleo cresce atrelado com casca mais finas, foi analisado 0 (BH )4, COM aumento
das dimensfes do nucleo de 3,5 nm a 12,5 nm e com uma casca fixa de 0,5 nm, e
como esperado foi observado um crescimento gradual, como demonstrado na Figura
20.

Figura 20- Produto energético méximo em nanoparticula de Fe@SmCo5
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Fonte: Autor, 2023.

Esse crescimento mostrado na Figura 20, parte de uma nanoestrutura de
Fe@SmCos com nucleo de dimenséo 2,5 nm e casca com 0,5 nm, apresentando
(BH) 0 de 479,4 kj/m3, j& na mesma nanoestrutura agora com nicleo com
dimensao de 12,5 nm e com casca de dimensao de 0,5 nm foi apresentado um
(BH) oy de 728,2 kj/m3, um aumento de 51,8%, um aumento elevado. Foi observado

também que na passagem de dimensdao de nucleo de diametro de 2,5 nm para 3,5 nm
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ocorre uma diminui¢ao no (BH)y4x,» COMO Na passagem de didmetro do nucleo de 7,5

nm para 8,5 nm.

7 CONSIDERACOES FINAIS

Com base na andlise das duas nanoparticulas esféricas de Fe@NdFeB e
Fe@SmCos, constituidas de nacleo com material ferromagnético macio e casca com
material ferromagnético duro, cujo nucleo D varia nas dimensdes 3,5, 5,5 nm,12,5 nm
e 21,0 nm, e a casca ¢ varia nas dimensfes 1,0 nm para o nucleo de 21,0 nm e 1,5
nm, 2,5 nm e 3,5 nm para as demais dimensdes, apresentaram potencial em superar
o limite tedrico do (BH)qx ,» S€Ndo esse fator uma peca chave na construcao e

evolucdo de imas permanentes de alta performance.

As duas nanoparticulas analisadas apresentam comportamentos similares,
onde o nucleo de Ferro impactou diretamente no (BH),,4, das duas nanoestruturas,
a medida que as dimensdes de nucleo eram aumentadas, 0 (BH )4, também crescia.
Ao analisar o mesmo tamanho de ndcleo, e aumentar gradativamente o tamanho da
casca de 0,5 nm até 3,5 nm, o (BH),,,, decresceu gradativamente, sendo assim o0s

melhores resultados apresentados foram onde possuiam uma casca mais fina.

A partir desse crescimento gradual no (BH),,.,x @ medida que a dimenséo do
nacleo cresce atrelado com dimensdo de casca menores, o produto energético
maximo pode ser melhorado com nucleo de dimensdes maiores em torno de 12,5 nm
e com casca de dimensdes menores em torno de 0,5 nm. Sendo que ao analisar o
comportamento do produto energético maximo nas duas estruturas com dimensao de
casca 0,5 nm o crescimento apresentado no produto energético maximo se mostra
promissor em superar os limites dos imas atuais, levando em consideracdo o tamanho

da casca.

A nanoparticula de Fe@NdFeB apresenta grande potencial em exibir (BH) yax
maiores devido a sua alta magnetizacéo de saturagéo, jA com nucleo de dimenséo de
12,5 nm e com casca com dimenséao de 0,5 nm apresentou (BH )4, €levado de 816,5

kj/m3, sendo um valor consideravelmente alto para imas permanentes.
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Fundamentado nos resultados obtidos foi possivel compreender o
comportamento magnético dessas nanoestruturas, o que possibilita teoricamente
analisar o comportamento do (BH),,4, COm 0 tipo da composicao da nanoestrutura,
como também analisar o comportamento magnético em funcdo das propriedades
geomeétricas da estrutura, dos materiais magnéticos utilizados. E com isso o objetivo

principal desta pesquisa foi alcancado.

Em termos de dificuldades encontradas nessa pesquisa, 0 tempo necessario
para simular o (BH) 4, das nanoestruturas € um fator impactante, sendo que algumas
nanoestruturas com dimensdes de nucleo maiores, demandam de meses para serem
concluidas, sendo que foi necessario um cuidado especial no controle do cronograma

da pesquisa.

Com base na andlise das nanoestruturas, o crescimento apresentado no
(BH)mqx @ medida que as dimensdes do nucleo aumentam, € um ponto que deve ser
analisado em pesquisas futuras, e que pode impactar na construcdo de imas
permanentes de alta performance. E com base nos resultados as nanoestruturas
possibilitam sim melhorias nesse fator impactante nos imas permanentes que € o
produto energético maximo, o que abre novas opc¢lBes de materiais magnéticos a

serem analisados futuramente.
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