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Resumo

A modelagem de materiais ferromagnéticos é uma questao importante no cenario global,
pois grande parte dos dispositivos eletronicos em equipamentos com todo tipo de fim
(industrial, medicinal, etc.), tanto os estabelecidos no mercado quanto aqueles ainda em
desenvolvimento, dependem intrinsicamente dos efeitos de sua magnetizacao local em seu
mecanismo de funcionamento. O modelo vigente no estudo de tais materiais se baseia na
equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG), que descreve a evolugao temporal do campo
vetorial magnetizacdo em um sélido ferromagnético. A nao-linearidade dessa equacao
torna inviavel o uso de solugoes analiticas, mesmo que aproximadas, exceto para os casos
mais simples, e um tratamento numérico se faz necessario. Devido a natureza de "longo
alcance'de parte das interagoes envolvidas em um sistema ferromagnético geral (ou seja,
todo o sistema interage apreciavelmente ndo importando a distancia entre seus elementos),
mesmo o tratamento numeérico se torna inviabilizado para sistemas de tamanhos relevantes
usando uma discretizacao adequada, pois essas interagoes embutem uma ordem muito
elevada no niimero de operacoes necessarias para aproximar o modelo numericamente, se
traduzindo num elevado custo computacional. Uma das solugoes propostas previamente
para amenizar esse custo é a introduc¢ao de um raio de corte em todas as interagoes do
sistema ferromagnético, porém na escala interessante em aplicagoes tecnoldgicas (entre
107 e 107% metros), introduzir um raio de corte modifica profundamente a dinamica
resultante do modelo e as condi¢ées de contorno. Outras aproximacdes como o Fast
Multipole Method (FMM) tratam as interac¢oes de longo alcance como interagoes de curto
alcance em “células” compostas por partes do sistema, e introduzem um parametro de
aceitagao € que representa o desvio do método com relagao a considerar as interagoes em
primeiros principios, sendo que o niimero de operacoes cresce inversamente proporcional a e.
Nesse trabalho, para contornar esse problema, sem introduzir aproximacoes nas interacoes
de longo alcance do sistema, utilizamos a plataforma de programacgao em paralelo CUDA
para realizar simulagoes da dindmica de vértices em materiais ferromagnéticos modelados
com interagoes de troca(curto alcance) e dipolar(longo alcance), que possuem potencial para
aplicacao em dispositivos. Desenvolvemos um algoritmo usando como base apenas o modelo
tedrico, modificando sua estrutura a fim de adequa-lo ao mecanismo de funcionamento
da plataforma. Uma vez reestruturado o modelo e desenvolvido o cédigo para simulagoes,
apresentamos como resultado comparagoes do método com um algoritmo maduro e
otimizado para plataformas seriais, que também nao se usa de aproximacoes na interagao
dipolar de longo alcance. Os resultados fornecem um fator médio de 35 vezes na diminuigao
do tempo total de cada simulagao com relacao a versao serial otimizada, nas escalas de
tamanho interessantes para aplicagoes, o que representa nao s6 um ganho tremendo no
custo computacional, como também um aumento no espaco amostral de estruturas as quais

podemos simular. Apresentamos também a validacao do modelo comparado a resultados



experimentais e teéricos estabelecidos, usando como material o Permalloy (Py). Como
aplicagao da ferramenta computacional, também apresentamos a proposta de um método
original de integracao numérica, a fim de preservar melhor certas propriedades do modelo
dindmico original, possibilitando o estudo de sistemas sob condigbes adversas (i.e campos
externos intensos e variagoes muito grandes entre regides do campo vetorial). O autor
agradece as agéncias de fomento CAPES, CNPq e FAPEMIG pelo auxilio na realizacao

desse trabalho.

Palavras-chave: Vértice magnético; Simulagdo em paralelo; Permalloy.



Abstract

Modelling ferromagnetic materials is a relevant global issue, for most of our electronic
devices and equipment, for all kinds of purposes (be it medicinal, industrial, etc.), rely
intrinsically on the effects of their local magnetization to properly function, and this is
true of both commonplace and developing technology. The established model in analyzing
such materials is based on the Landau-Lifshitz-Gilbert(LLG) equation, which describes
the time evolution of the vector field Magnetization in a solid ferromagnet. The equation
is non-linear, and as such the use of analytical solutions is limited, even as approximations,
to all but the simplest cases, requiring a numerical treatment. However, owing to the "long
range" nature of the interactions in a general ferromagnet (we cannot neglect the interaction
between any two elements, no matter how far apart), even a numerical treatment cannot be
done to structures of relevant sizes using appropriate discretizations, for these interactions
imbue a high order in the number of operations required to numerically approximate the
model, translating into elevated computational costs. A previously proposed solution is
to introduce a cut radius for every interaction in a ferromagnetic system, but for sizes
of technological interest (1079 to 107® meters), truncating the interactions at a distance
severely modifies the resulting dynamics and boundary conditions. Other approximations
such as Fast Multipole Methods (FMM) consider long range interactions to be short
range interactions among “cells” covering parts of the full system, by introducing an
accuracy parameter e representing the method’s disagreement in relation to considering
all interactions fully, with € being inversely proportional to the number of operations in a
simulation run. In this work, in order to solve this issue, without introducing approximations
for the long range interactions acting, we use the parallel programming platform CUDA
to perform dynamics simulations of vortexes in ferromagnetic materials modeled with
exchange interactions (short range) and dipolar interactions (long range), which have
potential applications in devices. We developed an algorithm using the theoretical model
as starting point, modifying its structure in order to fit it in the functioning mechanism of
the platform. Once the model is restructured and the code is developed, we present as
results comparisons between our method and a matured and optimized serial platform
algorithm, which also does not consider approximation for long range dipolar interactions.
The results indicate an average factor of 35 times in diminishing the total run time of each
simulation compared to the optimized serial version, in the interesting size scales regarding
applications, representing not only a tremendous gain in computational cost, but also an
increase on the size of the Sample Space of structures which we can simulate. We also
present the model’s validation comparing it to experimental and theoretical results, using
as sample material the Permalloy(Py). As application of the computational tool, we also
present the proposition of an original numerical integration method, in order to better

preserve certain properties of the physical dynamical model, allowing for the analysis



of systems undergoing adverse conditions (i.e high external fields and sharp variations
between regions of the vector field). The author acknowledges support from CAPES,
FAPEMIG and CNPq in the realization of this work.

Keywords: Magnetic Vortexes, Parallel Simulations, Permalloy.
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1 Introducao

Materiais magnéticos sao parte do nosso cotidiano, sendo empregados nas mais
diversas dreas, como medicina e eletronica [1,2]. H4 uma demanda crescente por dispositivos
magnéticos cada vez mais eficientes e cada vez mais densos espacialmente, principalmente
quanto ao armazenamento de dados digitais. Também h& lacunas tedricas e fundamentais
em nosso conhecimento basico sobre magnetismo na matéria, inclusive na escala tipica de
aplicacoes modernas, exigindo esfor¢os tanto experimentais quanto teéricos na elucidagao

desse tema.

Na drea de armazenamento magnético (todos os nossos discos rigidos sao construidos
com materiais magnetizados), exploramos um fenémeno puramente quantico, que da origem
ao alinhamento espontaneo de entes magnéticos elementares em um material, para modificar
esse estado de alinhamento via algum agente externo, e assim controlar esses alinhamentos
em micro regides denominadas dominios. Esses dominios, para todos os efeitos, representam
as unidades légicas, ou bits, que utilizamos em nossa construcao de meios de comunicacao
digitais.

O primeiro caso de armazenamento magnético foi realizado na IBM em 1952,
utilizado numa méquina de ordenagao alfabética [3]. O principio de funcionamento dessa
memoria de nicleo magnético era muito simples: Imagine varios nicleos colocados em nos,
numa estrutura similar a uma grade com fios horizontais e verticais se cruzando. Cada
nucleo, nesses pontos nodais na grade, possui entao dois estados estaveis, que representam
bits (0 ou 1), de acordo com a passagem de corrente ou nao através do né (figura 1).
Basicamente, o ntcleo "alvo'da corrente pode ser trocado de 0 para 1 ou vice-versa,
com as correntes verticais e horizontais que podem ser repassadas por ele. Os elétrons
itinerantes no fio em questao produzem um Campo magnético, e este é responsavel pela
mudanca no estado do nicleo. Note, porém, que a corrente em apenas uma direcao do fio
é feita pra nao ser "suficiente'para alterar o estado de um nicleo. Dessa forma, apenas a
passagem de corrente nos eixos "verticais'da figura e "horizontais"através de um né (de
maneira simultneal) ird ter seu estado alterado. A organizagdo em uma rede possibilita a
ativagdo de apenas um né ou um conjunto destes, se escolhendo apropriadamente pontos
onde abrir e fechar o circuito que compoem toda a estrutura. Agora se pode ativar uma
sequéncia arbitraria de nicleos (uma sequéncia de bits), que pode ser traduzido em uma
informagao. Apds esses niicleos, fitas magnéticas (com principio de funcionamento similar)
foram utilizadas amplamente, e hoje em dia a forma mais disseminada de armazenamento

magnético é o disco rigido.

Podemos ver pela figura 1 que, claramente, o armazenamento magnético ocorria
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Figura 1 — O primeiro dispositivo de armazenamento de memoria. (imagem da referéncia

[4])

em dispositivos com dimensdes macroscopicas, na ordem do metro. O progresso rapido
no decorrer dos anos trouxe uma queda exponencial na dimensao de tais dispositivos.
Na verdade, hoje em dia materiais magnéticos tipicos para apilcacoes tem dimensoes
caracteristicas na ordem dos microns e nanometros. Podemos, corriqueiramente, armazenar

uma quantia de mais de 10? bits em um tnico centimetro quadrado [1].

Esforcos recentes em Magnetismo tem se concentrado em desenvolver memorias
de acesso aleatério magnéticas (MRAM) similares, em principio, ao dispositivo primitivo
que demonstramos, com niicleos magnéticos. Tanto uma MRAM quanto um disco rigido
no momento dependem, em seu funcionamento geral, de pecas aproximadamente bidi-
mensionais, em formato de filmes finos. Em geral as informagoes, ou sequéncias de bits,
estao ligadas a orientacao magnética desses filmes, que possuem a ordem de grandeza do

submicron (figura 2).

Magnetic Field lines

read head | | strong field and field reversal
near boundary

= e grain
magnetic region
R = reverse
State: R R N ) R N=noreverse

Binary Value Encoded: 1 ]

Figura 2 — Esquema de funcionamento de um disco rigido tipico (imagem da referéncia
[5]). Observe que, entre uma microregiao e outra onde os entes magnéticos se
encontram "alinhados"precisamos inverter o Campo magnético nas bordas.

As escalas de tamanho exigida em dispositivos moderno apresentam desafios para
esse modelo de filmes finos e, na ultima década, a descoberta de estruturas de vortices

magnéticos [6-8], encontrou-se um candidato alternativo as estruturas de dominio "line-
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ares"prevalecentes. Um vortice nada mais é do que um estado do fluxo de um Campo
vetorial, que circula em torno de um eixo, este fixo ou mével [9]. A principio, um vértice
(figura 3 a esquerda) pode conter polaridade devido & sua orientagao fora do plano de sua
circulagao, e quiralidade devido ao seu sentido de circulacao, ou seja, é quadruplamente
degenerado (como dispositvo, teria entao capacidade de armazenamento de 2 bits, efetiva-

mente aumentando a densidade de um armazenamento magnético em dobro, num caso

ideal).

Podemos detecar as propriedades de um vértice, por exemplo a quiralidade, via
Microscopia de Lorenz, baseada na travessia de um feixe de elétrons em um microscépio
através de um material, e estes interagem com os entes magnéticos de um material ao
incidirem sobre ele, causando uma deflexdo do feixe devido ao mecanismo da forga de
Lorentz [6]. Podemos detectar a polaridade de um vértice via Microscopia de Forga
Magnética (MFM) [7], utilizando uma agulha magnetizada para varrer a amostra e medir
a atragao e repulsao em regioes localizadas, tracando um "Relevo magnético"do material

em questao (figura 3 & direita).

Figura 3 — Vértice magnético (esquerda) e imagem de microscopia (direita). Imagem
retirada da referéncia [10].

Tanto no caso de fitas alinhadas linearmente (figura 2), quanto no caso de vértices
(figura 3), buscamos conhecer e aprimorar mecanismos de "switching'ou seja, de inversao
do alinhamento dos entes magnéticos do material, via alguma perturbacao externa. Essa
inversao depende intrinsicamente da geometria do material, de suas propriedades micros-
copicas, e da maneira como introduzimos o agente externo. Portanto, depende de uma
compreensao completa sobre o "estado magnético'do material, em todos os instantes de

tempo.

Nessa dissertagao, buscamos aprimorar o estudo desses estados magnéticos via
técnicas de simulagdo computacional. A simulacao tem se mostrado uma ferramenta valiosa
e, em alguns casos, indispensavel no auxilio da interpretagao de dados experimentais e na
consolidacao, e proposicao, de mecanismos que nao seriam trivialmente realizados somente

em um laboratério ou somente se debrugando sobre um modelo teérico [9,11].

No capitulo 2, introduzimos todos os mecanismos matematicos necessarios para

a compreensao do estado de Magnetizacao de um material, descrevendo o modelo quan-
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tico, e realizando aproximagoes sucessivas no intuito de obter parametros comparaveis a

experimentos de maneira mais vidvel.

No capitulo 3 descrevemos nosso modelo computacional, construido completamente
desde os principios basicos. Mostramos técnicas de programagcao em paralelo, elucidando
as razoes de nossa escolha por um software proprietario, e ndo um pacote aberto como os

que sao disponibilizados para uso geral.

Finalmente, no capitulo 4 apresentamos os resultados de nossos esfor¢os em pro-
gramacao, comparando com resultados tedricos e experimentais. Demonstramos que
alcancamos um nivel de eficiéncia sem precedentes no estudo computacional de materiais
magnéticos, pois o fizemos a partir de um modelo com o minimo apenas de aproximagcoes
da teoria. Também introduzimos a proposta de um novo método de integracao numérica,
particularmente compativel com o problema da dindmica de entes magnéticos, que se

encontra em fase de desenvolvimento.

Observagao: No decorrer do trabalho que segue, usaremos a palavra "Campo'com
letra maitscula para discernir claramente que estamos tratando de Campos vetoriais bem
definidos em uma estrutura algébrica de grupo, como por vezes ¢ feito em alguns textos
em Fisica e Matematica [12,13], para ndao haver ambiguidades com o significado usual
de "campo'(por exemplo, como uma regiao no espago). Da mesma forma, iremos definir
Campos especificos com letra maituscula, por convencao, a menos quando mencionandos

explicitamente em sua definicio com letra mintscula.
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2 O Modelo Micromagnético

Como simular a dinamica de um ferromagneto e suas interagoes com agentes
externos? Na primeira se¢ao iremos revisar brevemente as propriedades magnéticas em
meios materiais gerais, titeis para se entender as origens do ferromagnetismo; em seguida
apresentaremos um modelo das interagoes em sélidos ferromagnéticos; Apds isso iremos
apresentar o modelo micromagnético que aproxima as interagdes em escala mesoscopica.
Finalmente, na ultima secao, descreveremos a dinamica de tais solidos, a partir de suas

interacoes.

2.1 Meios Materiais Magnéticos

A origem microscépica dos fendmenos magnéticos (e elétricos, por analogia) em um
material reside na existéncia de momentos angulares localizados, intrinsecos e induzidos no
interior do mesmo, que interagem com Campos externos no sentido de reduzir ou aumentar
o Campo resultante na regiao do material, via algum fendmeno de ordenamento. Tanto
na Eletrodindmica Cléassica de Maxwell como na Mecanica (Quantica, associamos esses
momentos aos elétrons presentes na regiao da amostra de material. Nosso modelo portanto,
ird partir da interagao entre momentos magnéticos induzidos e intrinsecos em elétrons, e
Campos magnéticos externos (ou eventualmente, correntes elétricas). Mais precisamente,
buscaremos definir e entender o Campo molecular gerado por esses momentos, e sua

interacdo com os demais Campos atuando nos elétrons da amostra. [14]

Quando um Campo magnético externo B é aplicado a um material qualquer,

geralmente um dentre dois fené6menos de ordenamento ocorrem:

e No primeiro, os elétrons constituintes do material se movem (i.e geram uma corrente
elétrica) em suas Orbitas atdmicas no sentido de induzir dipolos magnéticos, estes
orientados de forma a produzirem um Campo magnético B.... Esse Campo aponta
em uma direcao tal que, a intensidade do Campo total gtotal, que ¢é a superposicao do
Campo externo e éele no interior do material, ¢ minimizada. A esse fenomeno damos o
nome de diamagnetismo. Todos os materiais na natureza apresentam diamagnetismo,
inclusive aqueles que costumamos considerar "nao-magnéticos', por responderem de
forma negligivel a Campos magnéticos externos, como os que constituem frutas e
animais. Porém, nao nos utilizaremos do termo "nao-magnético", pois efeitos como
levitagao e manipulacao de objetos diamagnéticos sao possiveis sob condi¢oes especiais
(ainda que nao sejam muito praticos) [15]. Repare que aqui apenas momentos de

dipolo induzidos ou extrinsecos contribuem para a geracao do Campo By, e repare
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também que os momentos de dipolo podem ser induzidos pela interagao tanto com o

nicleo atomico quanto com B.

e A outra possibilidade, é que na aplicacdo de um Campo externo E, o material
apresente um Campo B.,. ndo somente devido aos dipolos induzidos pelo movimento
eletronico, mas também uma contribuicao devido a momentos magnéticos intrinsecos
aos elétrons. Esses dipolos intrinsecos se comportam de forma a se alinharem com
o Campo magnético externo (o que minimiza a energia de interagao entre ambos),
portanto aumentando o valor do Campo resultante no interior da amostra. Esse
fenéomeno é denominado paramagnetismo, caso o Campo externo e os momentos se
relacionem de forma linear, ou Ferromagnetismo, caso essa relacao seja nao linear.
Iremos descrever brevemente o mecanismo de funcionamento comum a ambos, para

justificar e motivar a construgdo fenomenologica que iremos utilizar mais adiante.

Considere um volume €2 do R? que contém um certo material. Mencionamos nos
ultimos itens que os elétrons possuem dois valores de momento angular que interagem
com campos magnéticos externos: o momento angular orbital ou induzido, ou momento
magnético de dipolo, e um momento angular intrinseco, que também ¢é chamado de spin.
O spin aparece naturalmente apenas no contexto da Mecanica Quantica Relativistica,
mas seu tratamento via Mecanica Quantica e Eletrodinamica Classica ¢ possivel uma vez

constatada sua existéncia empiricamente [12,16].

O momento angular total de um elétron em () entao leva em conta as contribuicgoes
orbital e de spin. Vamos definir L como sendo o operador quantico correspondente ao
momento angular orbital, S como sendo o operador de spin, e J o operador momento
angular total eletronico (figura 4). Iremos considerar g como sendo o momento magnético
(i.e 0 momento angular total a menos de uma constante multiplicativa) localizado em
um sitio atomico do material; essa consideragao desconta os efeitos do momento angular
intrinseco do nicleo atéomico (ou do fon localizado no sitio num tratamento de Estado
So6lido), o que corresponderia a chamada estrutura hiperfina do atomo. A justificativa
disso se encontra na ordem de grandeza do momento magnético associado ao spin I de um
nucleo atomico: este é em média 2000 vezes menor do que o acoplamento entre L e S para
um atomo de hidrogénio, e nicleos mais pesados, a menos de condigoes experimentais

muito particulares, enfraquecem mais ainda o efeito [17,18].
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F

Figura 4 — Acoplamento entre J, L, e S. Imagem retirada da referéncia [19].

Assim sendo, podemos relacionar o momento magnético atémico g a0 momento

angular total J da seguinte forma:

9HiB
B = (I""x’ Hys l‘l'z) = TJ =7J (2.1)
Na expressao 2.1, h é a constante de Planck reduzida, v é a razdo do momento
magnético eletronico e seu momento angular, ou razdo giromagnética, g = 2%‘ =

9,27.1072* [A.m? = J.T~'| é uma constante fundamental do elétron denominada magnéton
de Bohr (que usaremos como unidade de momentos magnéticos), e g é o fator de Landé,

que relaciona J, L e S, de acordo com o teorema de Wigner-Eckart [20]:

JJ+1)+5S(S+1)—L(L+1)

~1
g=1% 27 (J +1)

(2.2)

Os numeros quanticos J, L e S podem ser obtidos no espectro de autovalores da
equagao de onda eletronica, ou prontamente a partir das regras de Hund [21]. Tanto J

quanto p sdao operadores vetoriais, possuindo 3 componentes.

Agora fica um pouco mais clara a relagdo de todos os momentos angulares J; € Q
nos sitios atomicos de um material, com as suas propriedades magnéticas: Quando temos
que Jipra = J1 ®Jo ® J3® ... =0, ou seja, o momento angular total eletronico em 2 é
o operador nulo, entdao o material é diamagnético (pois nesse caso, os tinicos momentos
magnéticos possiveis seriam dipolos induzidos por algum Campo magnético externo).
Exemplos de elementos diamagnéticos sao Cu, Ag, e Au, em que J; € nulo devido ao
emparelhamento de spins opostos nos orbitais atomicos. Outros elementos, porém, possuem
camadas eletronicas desemparelhadas, portanto momento angular resultante diferente de
zero; estes elementos podem ser paramagnéticos(e.g Al, Pt, O) ou ferromagnéticos(e.g

Fe,Ni,Co)! , como veremos a seguir. Note que a presenca de camadas eletronicas incompletas

1 Alguns materiais também podem possuir ordenamento Antiferromagnético, caso a tendéncia dos

momentos magnéticos de vizinhos proximos seja se organizarem antiparalelos sob a aplicagdo de um
campo externo, ou ferrimagnéticos , caso se ordenem da mesma forma, porém com os momentos
opostos possuindo valores diferentes, assim mantendo um momento total nao nulo.
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é mecessdria para que um material possa interagir com um Campo externo via seus
momentos magnéticos intrinsecos em condigoes préximas ao equilibrio, mas certamente
nao é suficiente. Uma liga metalica ou outro material composto pode nao apresentar
comportamento paramagnético ou ferromagnético ainda que seus constituintes possuam

elétrons desemparelhados.

Para tratarmos do acoplamento entre o momento magnético atéomico g em 2.1 e
um Campo externo B, precisariamos conhecer o operador Hamiltoniano H correspondente
a medicao de energia do sitio com esse momento magnético, e assim sua evolugao temporal

seria dada pela equagao de Heisenberg da Mecanica Quéantica [13]:

Ldp
zha = [u, H] (2.3)

Em que i é a unidade do conjunto complexo C e [u, H| é o comutador entre o
operador vetorial momento magnético (que possui 3 componentes referentes as diregoes
X,y,z 1o espaco) e o operador Hamiltoniano. Para toda a regiao 2, seria necessario solucionar

N equagoes do tipo 2.3 para N sitios atomicos.

Esse tratamento quantico é dificultado de varias formas: de um lado, nao podemos
medir simultaneamente todas as trés componentes do operador momento magnético u

para cada sitio em ) , uma vez que elas possuem uma regra de comutacao da forma:

(b, 11| = ihesjip (2.4)

Na expressao 2.4 € é o tensor de Levi-Civita, definido como:

1, se 17k for uma permutacao ciclica de niimeros naturais,
€ijk = § 0, se algum dos indices 7,7, ou k forem ntimeros naturais iguais entre si,

—1, se1jk for uma permutacao anti-ciclica de niimeros naturais.

(2.5)

Definido assim, os comutadores em 2.4 em geral nao sao nulos entre pelo menos
duas componentes, e nesse caso o principio de incerteza de Heisenberg prevé que estas nao

podem ser medidas simultaneamente[17].

Por outro lado, a equacao 2.3 possui um Hamiltoniano que, pela nossa construcao
(onde s6 ha interagoes dipolo-Campo e spin-Campo), nao leva em consideragao efeitos de
transferéncias de momento - via espalhamento - entre os elétrons e a rede atomica na regiao
Q (devido a eventuais quebras de simetria translacional na estrutura do material)[22], e
nem transferéncias devido ao acoplamento Spin-Orbita entre L e S, ou seja, uma energia

proporcional a L - S (que causa um espalhamento nos elétrons, transferindo energia e
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momento para a rede em volta do sitio atomico)|[23,24]. Esses efeitos de transferéncia geram
um amortecimento no alinhamento entre g e o Campo resultante no sitio atomico. Mesmo
introduzindo o efeito Spin-Orbita no nosso formalismo, este sé ird resultar em estados
eletronicos de espalhamento dentro da Mecanica Quantica Relativistica, e a determinagao
precisa do relaxamento é um problema em aberto discutido amplamente na literatura
recente [25-27]. De toda maneira, experimentos baseados em Ressondncia Ferromagnética
(FMR) e no chamado Efeito Kerr Magneto-Otico (MOKE)? evidenciam claramente a
ligacao entre o amortecimento presente nas interagoes magnéticas em um material e
o efeito Spin-Orbita, como nas referéncias [28-32]. Podemos nos usar dessas e demais
referéncias experimentais para entao construir e firmar um modelo fenomenolégico que
descreva suficientemente bem o mecanismo de amortecimento e ainda seja tratavel para
aplicacoes diretas, similar ao estudo de metais e semicondutores via formalismo de Tight-

Binding, bastando delimitarmos claramente a regiao de validade de nossas aproximacoes.

A outra dificuldade em uma equacdo como a 2.3 é puramente numérica: buscamos
simular o mecanismo de dispositivos entre escalas nanoscépicas e mesoscopicas (tamanhos
caracteristicos entre 107m e 107%m). Uma estimativa razodvel no niimero de momentos
magnéticos em uma amostra ctibica de lado 2um do ferromagnético Permalloy-79 ou Py-79
(Feg Niqg) fornece um nimero total de spins Ngpns = 50 - 10° [33]. Esse é um nimero
de equacoes acopladas muito grande para ser tratado de maneira pratica, nos limitando
tanto a nivel de software como de hardware. Além disso, equagdes em operadores vetoriais
da forma 2.1, que possuem um espectro discreto de autovalores, possuem propriedades
numeéricas completamente diferentes de Campos vetoriais discretizados, e os métodos
usuais de integracao numeérica, como os usados em dinamica molecular, possuem aplicagao
limitada nesses casos, somando mais um fator a complexidade inerente do modelo [34]. No
Apéndice A segue uma discussao um pouco mais detalhada da estabilidade numérica em

uma simulacao.

Dadas as dificuldades acima, iremos de agora em diante aproximar nossos mo-
mentos magnéticos pelo limite cldssico: se 2 € R? possui em seu volume V um nimero
suficientemente grande de possiveis estados discretos Jipr = J1 @ Jo @ J3® .. ., esperamos
que a densidade de autovalores seja muito maior que o intervalo absoluto entre eles, ou

seja:

k
E Jtotal

i J k
AJtoml - | total ~— Jtotal| L~

% 7v<]total co (Q) (26)

(o () é o espectro de todos os autovalores de Jy). Nessa aproximagao, os opera-

2 O FMR se baseia na medicao do espectro de Campos resultantes nos sitios atémicos via a aplicacio

de um Campo externo de alta frequéncia de oscilagao. J4 o MOKE se baseia no fato que superficies
de materiais magnéticos possuem componentes nao nulos fora da diagonal em seu tensor dielétrico,
mudando sua permissividade em dire¢oes diferentes, introduzindo assim uma diferenca de fase na luz
polarizada que incide no material. Mais detalhes nas referéncias.
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dores de momento podem ser bem aproximados por vetores no espago com 3 componentes
bem definidas, pois através de toda a regiao {2 e em qualquer intervalo de tempo, encon-
tramos um quasi-continuo de estados de momento angular. Assim podemos especificar
uma condigao inicial para o sistema, e em 2.3 o operador p passa a ser um vetor fi (7,t)
para uma dada posicao 7 e instante t. O operador Hamiltoniano H passa a ser a funcao
Hamiltoniana H (f&) usual da Mecénica Analitica, representando a energia das interagoes
envolvidas no sistema. Note que antes Jy.q €ra o produto tensorial dos operadores J;
correspondentes a cada sitio atomico, cada um elemento de um espaco de Hilbert, ao passo
que no limite classico J_;otal segue o principio da superposicao no R?, sendo a soma vetorial

da contribuicao de cada sitio atémico.

Esse modelo é conhecido como Dinamica de Spins, sendo uma ferramenta extre-
mamente 1til e versatil no estudo atomistico de materiais magnéticos gerais, similar ao
estudo de estruturas diversas via Dinamica Molecular. De fato, observaremos no decorrer
do desenvolvimento que a densidade de de momentos magnéticos em grande parte dos
materiais de interesse para aplicacoes justifica o uso da Dinamica de Spins. Uma boa
discussao com um exemplo pratico em que os resultados experimentais possuem otima
convergéncia com o limite cldssico se encontra na referéncia [35]. Antes de introduzir
fenomenologicamente o mecanismo de amortecimento que falta em nosso modelo, vamos
discutir qualitativamente e introduzir quantitativamente as interacoes internas que ocorrem

entre os sitios atomicos, na préxima sessao.

2.2 Magnetizacao e Interaces Magnéticas

Na Eletrodinamica Classica de Maxwell, a grandeza pertinente em fendémenos
magnéticos é a magnetizacdo. A magnetizacao classica é definida como densidade dos
momentos magnéticos em uma regido A € R3 similar ao material ) definido acima; porém,
iremos ser cuidadosos em diferenciar uma densidade de momentos magnéticos infinitesimais
como a da Eletrodindmica Classica, e a densidade de momentos magnéticos finita (ver 2.6)
que utilizamos na tultima se¢ao para aplicar o limite classico: a primeira nos fornece apenas
uma descricao qualitativa dos momentos magnéticos na regiao de interesse, e nao uma
aproximacao adequada a fendomenos gerais como a Dindmica de Spins, pois ndo podemos
observar detalhadamente o comportamento dos momentos angulares localizados. Essa
descri¢ao qualitativa, porém, é um bom ponto de partida para entender as interagoes

ferromagnéticas mais adiante.

Vamos entdo definir a magnetizacao da seguinte forma: seja A € R?® uma regiao
do espaco que possui um volume de material V' preenchendo seu interior; seja dV um

elemento infinitesimal de A que possua um valor infinitesimal de momento magnético dm.
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Definimos entao a magnetizacao do material como

M= ""in=M(71) (2.7)

Em que m é o vetor unitario na direcao de dm. M definido assim é um Campo
vetorial continuo no espago, que se relaciona com o Campo magnético resultante em (7, t)

de acordo com:

B =y (H+M) (2.8)

Em que o = 47- 1077 [N/A2] ¢ a permeabilidade do vacuo, B ¢ o Campo magnético
resultante no ponto (7, ) e H é o chamado Campo auziliar, definido via a propria expressao
2.8 e pelas equagoes de Maxwell. Na literatura sobre magnetismo é usual chamarmos B de
Inducao Magnética e H de Campo magnético, pois a aplicacao de Bé que induz a formacao
dos dipolos em A, e o que buscamos medir é a relagao entre este e a magnetizacao, ou
seja, o proprio Campo auxiliar H. Iremos usar essa nomenclatura ocasionalmente, tendo
em mente que as grandezas 'reais"cujo efeito medimos experimentalmente sao os Campos
Me B.

Para materiais diamagnéticos ou paramagnéticos, podemos definir uma relacao

linear entre M e o Campo auxiliar H, na forma:

M= H (2.9)

Onde X<—)m ¢ um tensor denominado susceptibilidade magnética, que representa
a resposta linear da magnetizacao frente a um Campo H em A. Caso a resposta seja
isotrépica (idéntica em todas as diregoes) o tensor é diagonal e x,, representa a constante

susceptibilidade magnética do material.

Ao substituirmos 2.9 em 2.8, obtemos

B=pu(I+\)H="H (2.10)
_ 7 g

Em que I é o tensor identidade, e yo (I+ ) = & ¢ a permeabilidade magnética
da regiao A. As relagoes 2.9 e 2.10 deixam claro que o Campo magnético B em um material

é afetado pela presenca da magnetizacao, e vice-versa.

Esperamos que o alinhamento completo dos momentos magnéticos de um material
(intrinsecos ou induzidos) com um Campo externo sé ocorra no caso de uma temperatura
T = 0. Tanto na estatistica classica de Boltzmann quanto num formalismo quantico, a

presenca de uma temperatura nao nula introduz flutuagées aleatérias (figura 5) entre
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os possiveis estados de equilibrio do sistema, e essas flutuacoes devem ser expressas de
alguma forma na susceptibilidade e na permeabilidade magnética presente em A. Vamos
estudar qualitativamente esse efeito, partindo de um tnico momento magnético isolado,
extendendo o modelo ao caso de N momentos (essa aproximagao nao leva em conta

eventuais correlagoes entre os momentos).

e
e e e

N
-~ N
! 7
\ -

J o~ N~

/

Figura 5 — Comportamento tipico de um material em regime paramagnético com a tempe-
ratura.

A energia de interagao entre um momento magnético m isolado no espago (logo,

nio induzido) e uma Inducio magnética B tem a forma [36):

U = —ii- B =[] | Bllcos (6) = —pollsi|[[|H | cos (6) (2.11)

—

Em que B = uoﬁ em todo o espago ao redor do momento de dipolo isolado
(expressao 2.10 no vacuo). Classicamente, a probabilidade de encontrar esse momento

isolado num estado com energia E ¢ dada por:

P(E) — Ae*ﬁE _ Aeﬁ,uochos(H) (212)

Na equacio 2.12, ||| = m, |H|| = H, A€ Re 8 =1/kT é o fator de Boltzmann.
Vamos calcular o valor esperado do momento m na dire¢ao do Campo magnético, ou seja,

(mcos(6)). Usando coordenadas esféricas para representar o valor esperado, obtemos:
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[ mcos(0)e PE sen(0)dfde

(mcos(9)) = [ ePEsen(h)dfde
1
= m [cotgh (BpomH) — B,uoml—.f}
MOmH ka
= m [cotgh ( T ) — MomH] (2.13)

Essa é a chamada férmula de Langevin[37]. Para o caso de N dipolos magnéticos,

temos uma magnetizacao média dada simplesmente por:

(2.14)

||/\;l|| = M = N (mcos(0)) = Nm [cotgh (MomH> kT ]

kT B pomH

Seja & = “2’%{ Para os casos em que a temperatura ¢ muito baixa (7"~ 0) ou o
Campo aplicado é muito elevado (H > 1), o valor da fungao de Langevin tende a 1, pois
¢ > 1 e podemos aplicar o limite para valores altos do argumento em 2.14. Nesse caso
constatamos que a magnetizacao atinge uma saturagdo, ou seja, tende a possuir um valor

absoluto constante, equivalente ao alinhamento total dos dipolos:

M~ Nm (2.15)

Para temperaturas apreciaveis e Campos pequenos, porém, temos ¢ < 1 e devemos
aproximar a fun¢do de Langevin expandindo-a em torno do ponto £ = 0 com a série de

Taylor:

1
cotgh(§) = §+§+"'
— M = Nm <§+§_§>
- N/,Lom2
- M = T H (2.16)

Retornando a expressao 2.9, temos que:

Npom? C
m = == 2.17
X WD T (2.17)
Em que C' = N“%ﬁ é a constante de Curie para o sistema. A expressao 2.17 é

conhecida como Lei de Curie e demonstra a relagao entre a susceptibilidade magnética de



Capitulo 2. O Modelo Micromagnético 25

um material paramagnético e sua temperatura. Uma derivagao utilizando a quantizacao
do momento angular iria fornecer uma lei na mesma forma funcional (C'/T, com uma
outra constante C') quando a temperatura nao é muito baixa (pois isso iria saturar a

magnetizacdo em um unico valor).

A Lei de Curie é um resultado importante pois apresenta um comportamento
empiricamente universal entre paramagnetos e ferromagnetos. Mesmo quando a suscep-
tibilidade nao se comporta de maneira linear (como é o caso de materiais ferromagnéticos),
os efeitos térmicos tendem, a partir de uma certa temperatura, a desordenar o alinhamento
dos momentos completamente, para um valor fixo de Inducdo magnética aplicada ao
sistema. Ou seja, a partir de uma certa temperatura 7, denominada temperatura de Curie,
a maior parte dos sistemas magnéticos apresenta um comportamento diamagnético®. Essa
nao ¢ uma regra geral, mas sim uma verificacdo experimental para grande parte dos

sistemas de interesse em aplicagoes [38].

Observe que, em nosso modelo de paramagnetismo, Y., ¢ uma grandeza estritamente
positiva e, ao relembrarmos 2.17 e 2.1, muito pequeno. Vemos que x,, < 1 em geral, pois
os momentos magnéticos atomicos sdo proporcionais a pp e a susceptibilidade proporcional
ao quadrado dos momentos (a derivagao quantica da Lei de Curie, como pode ser mostrado,
mantém esse comportamento). Um desenvolvimento similar para o caso de um dipolo
induzido pela corrente I de um elétron em torno do nticleo forneceria um valor pequeno
e estritamente negativo para um material diamagnético, como esperavamos encontrar a
partir das constatacoes experimentais. Assim, tanto em materiais paramagnéticos como
diamagnéticos, concluimos que a resposta a um Campo externo é "fraca", no sentido de
gerar uma magnetizacao muito pequena via M = Xmﬁ . Em ambos os casos a auséncia do

Campo implica na anulagdo da magnetizacao.

Materiais ferromagnéticos como os descritos na introducao, porém, funcionam de
forma profundamente diferente. Em primeiro lugar, sua susceptibilidade magnética é uma
funcao nao linear do Campo aplicado e da temperatura, de maneira que a resposta da
magnetizacao ferromagnética nao corresponde a uma relagdo matematicamente trivial.
Além disso, um material ferromagnético apresenta magnetizacao resultante mesmo quando

nenhum Campo é aplicado (contanto que abaixo da temperatura 7., como exposto acima).

Para justificarmos esse fendmeno, precisamos rever nossa definicdo de magnetizacgao
em 2.7. Mencionamos que irfamos diferenciar essa definicao de uma que considere o fato dos
momentos magnéticos atomicos serem localizados em um certo sentido, e nao distribuidos
de forma completamente continua em um material. Assim, seja 2 € R?® uma regidao com
volume V' contendo um material com N momentos magnéticos /1; (7, t) distribuidos em seu

interior. Seja AV; um elemento de volume mesoscépico em €2, ou seja, grande o suficiente

3 No caso dos ferromagnetos, estes tem sua magnetizacio anulada e passam a se comportar como

paramagnéticos para uma temperatura 7 > T,.
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para que a densidade de momentos em seu interior permita o tratamento vetorial segundo
o limite classico, e pequeno o suficiente para que as dire¢oes dos vetores de j1; nao variem

bruscamente entre si. Definimos entao a Magnetiza¢io como:

|
M = Z — [l (2.18)
o AV

Nessa definicao podemos obter a Magnetizacao de saturacao de um material
paramagnético diretamente via 2.15. Podemos imaginar, baseados nas informagoes que
temos até entdo, que o mecanismo responsavel por uma Magnetizacao apreciavel nos
materiais ferromagnéticos seja um Campo interno intenso, resultado da interagao entre os
momentos contidos em V' e ndo de um Campo externo. De fato, os momentos de dipolo

associados as drbitas atomicas em €2 geram um Campo magnético dado por:

N — — — —
Baip(T5) =Y — BUL - Tig) Ty 5”) s (2.19)

Onde 7;; = r; — 75 sao as posi¢oes relativas dos dipolos fi; com relacao ao ponto 7;
onde avaliamos o Campo B. Esse resultado pode ser obtido pelas equagoes de Maxwell e o
principio da superposi¢ao. A energia de interacao entre um dipolo 7 qualquer e os demais

presentes no material entao seria:

Hyyp = U = —f; - Bap(7) =

(2.20)

M=

Ho
5 3
— 4m T Ty

<.
3l
=

A primeira observacdo é que essa é uma interagdo de longo alcance devido ao
carater de ambos os termos na expressao acima decairem com o cubo da distancia entre os
dipolos, mais lento que exponencialmente [20].A segunda observagao é a de que podemos
concluir pela forma funcional de 2.20 que a energia tende a se minimizar conforme os
dipolos ficam anti-paralelos, pois o segundo termo prevalece a menos que os momentos
apontem na mesma diregao de 7;, e é minimo para fi; - fi; = —1. O primeiro termo
tende a alinhar os dipolos apenas na diregao 7;; que os une. A competicao desses efeitos
favorece o desalinhamento interno dos dipolos em (), enquanto na borda do material,
onde varios dipolos estao presentes em dire¢oes proximas, os dipolos tendem a se alinhar
completamente. Podemos entender isso imaginando uma curva suave em que queremos
ligar dois pontos préximos em sua borda: para pontos suficientemente préximos uns dos
outros, o vetor 7;; que os une ¢ aproximadamente tangente a curva, e de acordo com
nossa definicao de Magnetizacao, encontramos em geral um grande niimero de momentos
de dipolo na borda, entre esses dois pontos. Essa tendéncia dos momentos magnéticos

de se alinharem na borda de um material devido a suas interacoes dipolares ¢ chamada



Capitulo 2. O Modelo Micromagnético 27

anisotropia de forma, pois esse alinhamento passa a depender da geometria especifica de
Q). Todavia, observe que a anisotropia de forma nao pode ser (pelo menos sozinha) a
responsavel pelo ferromagnetismo, uma vez que nao favorece um ordenamento de curto

alcance dos momentos magnéticos.

A natureza das interagoes presentes em um material ferromagnético comegou a
ser mostrada independentemente por Heisenberg e Dirac entre 1926 e 1928 [39]. Estes
demonstraram que, na Mecanica Quéantica, a introdugao de uma simetria de troca entre
particulas introduz um termo de curto alcance em suas interacgoes eletrostaticas que nao
aparece num modelo classico. Essa simetria é introduzida através do principio da exclusao de
Pauli e da simetria ou anti-simetria das fun¢oes de onda moleculares. Fundamentalmente, a
simetria de troca é uma consequéncia do fato que férmions e bésons sao indistinguiveis entre
si. Uma operacao do grupo das permutagoes P, que troque suas posicoes e spins, devido
a simetria ou anti-simetria exigida pelas particulas idénticas, introduz uma interacao
de atracao ou repulsao dependente de suas posicoes e momentos relativos. Este tipo
de interacao nao possui nenhum andlogo classico. No caso dos férmions essa interacao,
denominada interacdo de troca, é a responsavel pelo alinhamento local dos momentos
magnéticos intrinsecos, principalmente entre primeiros vizinhos atémicos. Essa interacgao,
portanto, é o mecanismo que origina o ferromagnetismo[12], portanto iremos formular

nosso modelo em torno dela, na préxima segao.

Uma ultima nota sobre a Lei de Curie e sua validade: um dos primeiros modelos
para o ferromagnetismo é devido a Weiss (1907), e supoe a introdugao de um Campo
que ele denominou Campo magnético molecular H, em um sistema, nao originado nas
equagoes classicas de Maxwell. Definindo esse Campo como H, = Nw./\;l, onde N, é uma

constante dependente do material, e adicionando o termo a expressao 2.16, obtemos:

B pom (H + Ny M)\ kT
M=m [cotgh < kT pom (H + NyM)

(2.21)

Essa é uma equacao transcendental para M em baixas temperaturas e Campos
pequenos. Porém, no limite de altas temperaturas a expressao 2.21 pode ser linearizada.
Nesse limite entao encontramos a chamada Lei de Curie- Weiss que expressa a dependéncia

da temperatura com a susceptibilidade magnética [40]:

1 T = o Nm?2N,,

—_— 2.22
T-T. ° 3k ( )

Essa expressao fornece a proporcionalidade entre a temperatura e a susceptibilidade
magnética muito acima da temperatura T.. Observe que, a menos das constantes, a
principal diferenga do modelo original (2.17) é a presenca da temperatura de Curie no

denominador. No limite 7" — T, o valor de x,, diverge, correspondendo a mudanca do
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regime paramagnético para o ferromagnético no material. A Lei de Curie-Weiss reproduz
qualitativamente um grande nimero de resultados experimentais [40], e corresponde ao
limite de altas temperaturas do modelo proposto por Heisenberg anos depois. De fato, o
Campo molecular H, suposto por Weiss pode ser obtido ao considerar apenas a média
das interacoes entre os momentos magnéticos, desprezando as correlacoes entre estes®.
Essas correlagoes nao influenciam muito no comportamento do sistema para valores de
T distantes da regiao de mudanca de fase T, porém sao muito intensas e dao origem a
fenomenos criticos para valores nessa regiao, e a aproximagao de Weiss falha completamente,
exigindo um modelo mais refinado[41]. De toda forma, a aproximagao de Weiss é uma boa
representacao qualitativa de muitos fendémenos envolvendo o ferromagnetismo. Podemos,
por exemplo, construir as chamadas Curvas de Histerese, como na figura 6, que mostram

o regime de saturacao de um ferromagneto sob aplicacao de um Campo externo.

Degree of
magnetization

(B or M) Saturation [ 5 —p —p

= = —p

- —p
Strength of

H > magnetic

‘ field (H)

Saturation

Figura 6 — Comportamento tipico de um material em regime ferromagnético, quanto ao
Campo aplicado. Note as regides de saturacao, que antes no caso paramagnético
dependiam exclusivamente da aplicacao de um Campo. Imagem da referéncia
[42].

2.3 O Modelo Classico de Heisenberg

Simetrias como a interacao de troca estao ligadas de forma muito fundamental a
estrutura da Mecéanica Quantica (e tem implicagdes experimentais muito profundas) e nao

iremos discutir em detalhes todas as suas caracteristicas, mas sim apenas a sua forma

4 Ha vérias maneiras de se definir a correlagdo entre duas varidveis. Em Fisica Estatistica (e nesse
trabalho), definimos correlagdo como o primeiro momento do produto entre duas varidveis aleatérias X,
e X, ou seja, C = (X, X,,). Essa defini¢do nos é conveniente pois fornece o grau de "criticalidade'do
sistema.
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para o caso dos momentos eletronicos que desejamos estudar. Excelentes discussoes podem
ser encontradas na literatura [12,13,17,20,39,41,43].

Em nosso desenvolvimento até aqui, supomos que os portadores dos momentos
magnéticos eletronicos responsaveis pelas interacoes magnéticas em um material sao
localizados, ou seja, os momentos interagem via simetria de troca entre si a partir de pontos
fixos (mais precisamente, volumes fixos) no espago, em particular, esses pontos em geral sao
as regioes de ligacoes de valéncia do material. Em materiais pouco isolantes como o Cobalto,
porém, os elétrons de condugao também podem interagir entre si com uma simetria de
troca, porém seus momentos magnéticos agora estao deslocalizados no espago. Ha ainda a
possibilidade (como acontece em terras raras) de tanto momentos eletrénicos localizados
quanto deslocalizados participarem da interacao de troca. No caso de momentos localizados
usamos o chamado Modelo de Heisenberg, e o magnetismo itinerante pode ser modelado
pelo Modelo de Hudbard(também usado para modelar o antiferromagnetismo), e nos casos
da interacao de troca ser mista (entre elétrons localizados e deslocalizados), o modelo
RKKY ¢ o mais aceito até o momento [37]. Note que aqui localizado e deslocalizado nao
se referem somente a diferenca entre elétrons de condugao em um metal ou semicondutor
e em orbitais atomicos, mas sao uma referéncia direta a largura média da funcao de onda

eletronica (Ar)? °

, ou seja, também pertinentes a moléculas grandes onde os elétrons
ocupam orbitais moleculares complexos, nao necessariamente localizados no sentido de

(Ar)? < L, sendo L um alcance caracteristico dos orbitais atomicos.

Nesse trabalho iremos supor que os momentos magnéticos estao todos localizados
em sitios atdémicos. Nosso exemplo de material para aplicagdo é o Permalloy-79 (Py-
79, NizgFey); justificamos o uso do Modelo de Heisenberg com base em experimentos,
e no fato de que muito abaixo da temperatura de transi¢do de fase ferromagnética >
paramagnética, os modelos de magnetismo localizado e magnetismo itinerante podem
ser considerados equivalentes [44,45]. Iremos escrever o modelo em fung¢ao da energia
total do sistema, através da funcdo Hamiltoniana H correspondente ao limite classico das

interagoes pertinentes. Descreveremos cada uma dessas interagoes a seguir.

Interacao de Troca

A energia da interagdo de troca no Modelo de Heisenberg, como mostrado por

Dirac e Heisenberg, pode ser escrita em termos dos spins eletronicos da seguinte forma:

5 4 Jij ..
Hex = Z —J,'jSl' . Sj = Z —72]/% . ,U,j (223)

1,5 >1 1,J>1

> Tal largura média nada mais é do que o segundo momento da funcio de onda, ou seu desvio padrao,

(Ar)? = (7:7) = () = [ *(7) (7 7) 9(M)E°7 = (] 6 (P)Tp(7)7)”
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Em que Se fi sdo os vetores unitarios nas diregbes do momento de spin (unidades
de i) e do momento magnético eletrdnico (unidades de pp), respectivamente. Também

usamos que, analogamente a relagao 2.1:

i= 95535 — 5 (2.24)

Aqui, o fator gs ~ 2 é obtido em concordancia com os experimentos apenas pelos
métodos da Eletrodindmica Quéantica (mesmo a solugao da equagao de Dirac fornece g, = 2,
exatamente), e iremos supor conhecé-lo a priori [46]. Repare que aqui introduzimos o
momento magnético de spin, e iremos seguir com o modelo em torno destes. A contribuigao
dos orbitais atomicos (ou moleculares, em geral), que também possuem momento magnético,
estd acoplada a chamada constante de troca J;;. A constante de troca, com unidades de
energia, estd relacionada ao valor esperado da Hamiltoniana em um sistema, que por sua
vez depende de integrais sobre as funcoes de ondas eletronicas, respeitando sua simetria de
troca, e levando em consideracao o efeito de overlap (concentragao de orbitais de atomos
adjacentes em uma mesma regiao do espago). Para o hidrogénio molecular (H,) com uma

Hamiltoniana H, por exemplo, temos:

Jy o= [ )W) ()T (2.25)

Em que os indices i e j correspondem tanto as solucoes W; e W; para os estados de
singleto e tripleto, quanto as posicoes de cada elétron participante da ligagao. O calculo
da constante de troca se torna cada vez mais complexo conforme a degenerescéncia dos
orbitais moleculares aumenta em um sistema, e para a maior parte dos casos uma obtencao

fenomenoldgica e empirica do seu valor é mais adequada [47,48].

Na expressao 2.25, a integral de troca leva em conta o overlap entre orbitais s e p
entre dois a&tomos em regioes adjacentes no espaco. Para materiais com muitos atomos
e momentos localizados, a interacao de troca entre quaisquer dois sitios atomicos que
nao sejam primeiros vizinhos é, em geral, muito pequena (naturalmente, o overlap entre
orbitais bem localizados no espago em regites diferentes serd muito baixo). Por isso, iremos

aproximar 2.23 definindo uma constante de acoplamento da seguinte forma:

J, sei, jsao primeiros vizinhos,

0, caso contrario.

Onde estd implicito que o material tratado é homogéneo (todas as partes possuem
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igual intensidade de troca). Assim, a energia de interagao se torna

J A A J o
Hex:_gzslsjz_ﬁzuzﬂj (227)

Na expressao acima, a soma em (7, j) indica todos os possiveis pares, e o fator 2 no
denominador desconta as interacoes repetidas. Note que, para que H,., possua unidades
de energia, a constante J deve possuir um fator (que nio escreveremos a menos quando

necesséario) 1/ (Sh?), adimensionalizando efetivamente os vetores S e [i.

A forma de 2.27 indica que, caso J > 0, H., é minimizada no caso em que os
momentos magnéticos estao alinhados, e em nossa definicao de Magnetizagao (ver 2.18)
isso significa que M # 0 para materiais ferromagnéticos em geral, mesmo na auséncia de
Campos externos’. Porém, observa-se que grande parte dos ferromagnetos em dimensoes
macroscopicas nao apresentam Magnetizacao espontanea antes da introdugao de um
Campo externo (ap6s o Campo externo ser desligado, usualmente esses materiais passam
a apresentar Magnetizacao aprecidvel). A expressao 2.27 também explica esse fato: como
cada interacao do tipo J;; s6 tende a atuar entre seus primeiros vizinhos, os momentos
magnéticos irdo se alinhar apenas localmente, por isso essa é uma interacio de curto alcance’.
O alinhamento local desses momentos forma micro-regidoes no solido que chamamos de

dominios magnéticos.

Esses dominios correspondem a regioes onde a interagao de troca é minimizada,
e a maior parte dos momentos contidos em cada regiao se encontram numa mesma
diregao, produzindo um conjunto de Magnetizagoes locais { Mj,eq } em diregoes diversas, e

—

M =73 ]\Zl’zcal. Na interface entre um dominio e outro o angulo médio entre os momentos
magné]%icos varia suavemente até a direcao predominante do dominio seguinte. A formacao
dos dominios ocorre pois a interacao Magnetostatica, que é de longo alcance e favorece
desalinhamento dos momentos (como na expressao 2.20), prevalece globalmente. Assim,
apesar de regioes relativamente pequenas atingirem o alinhamento, a Magnetizacao de
cada regiao tende a se desalinhar entre si, produzindo estruturas de dominio de tamanho

caracteristico dependente da sua constante de troca, e da sua geometria (ver figura 7).

Quando os momentos de cada dominio aproximadamente se alinham com um
Campo externo, porém, a Magnetizacao de cada regiao tende a apontar na mesma
dire¢ao (a do Campo externo), e apds seu desligamento e arranjo da estrutura nessa nova
configuragao, um novo equilibrio é observado em todo o material (e entdo M atinge, ou

se aproxima de, seu valor de saturagao). Um equilibrio desse tipo ndo necessariamente

6 Caso J < 0 estamos lidando com um material antiferromagnético, pois a tendéncia natural seria que

os momentos ficassem anti-paralelos.

Por convengao, uma interacao de longo alcance é uma que decai mais devagar que a fungao exponencial,
i.e Hipngo o< ||7]| ™" > €7, ao passo que uma de curto alcance decai exponencialmente, ou mais rapido,
ie chrto S e "
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Figura 7 — Estruturas de dominios magnéticos em um material. As setas representam
Magnetizacoes locais resultantes.

significa que todos os momentos magnéticos estao apontando em uma tnica dire¢ao, pois
a interacao magnetostatica que definimos antes privilegia também o alinhamento destes
com as diregbes da borda do material, gerando um estado meta-estavel (um minimo
local da fungao Hamiltoniana). Isso possibilita a formagao de uma gama complexa de
dominios que correspondem a estados de equilibrio e podem ser usados em aplicagoes. Os
dominios magnéticos sao mensuraveis e manipulaveis experimentalmente com alta precisao
e acuracia, e o conhecimento detalhado destes, que ainda possui diversas lacunas tedricas

e técnicas, ¢ um dos principais objetos do estudo em Magnetismo [49,50].

Anisotropia

A anisotropia aparece em um sistema quando ha quebra de simetria translacional
em uma ou mais diregoes especificas, privilegiando o direcionamento dos Campos envolvidos
em uma orientacao particular, que minimiza a energia. No caso magnético, a anisotropia
indica a tendéncia da Magnetizacdo espontanea de assumir alguma direcao especifica,
minimizando sua energia via interacao de troca. Observe que a 2.27 é um modelo Isotrépico
pois a interagao de troca pode se minimizar, a principio, com a Magnetizacao apontando

em qualquer dire¢ao, contanto que todos os momentos magnéticos estejam alinhados.

Uma das principais formas de um material magnético apresentar anisotropia é
via a chamada anisotropia magnetocristalina, que surge devido a estrutura particular da
rede cristalina em um soélido. Por exemplo, a anisotropia uniaxial prevé a introducao de
um unico eixo onde os momentos magnéticos irao se alinhar, e uma anisotropia cibica
privilegiaria uma orientacao dos momentos em trés diregoes diferentes, geralmente devido

ao acoplamento de spins em um cristal ciibico. Uma maneira de introduzir anisotropia no
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modelo de Heisenberg seria:

J

Heac = T35 5
272

(i - f1j — Aptiaptja) (2.28)
(6.3)

Em que d = x,y, 2. Nesse modelo de Heisenberg anisotrépico, A é o chamado
parametro de anisotropia. Caso A = 0, o modelo corresponde ao isotropico. Para 0 < A < 1,
temos uma anisotropia de plano facil, e os momentos tendem a se alinhar paralelamente a
algum plano (e.g xy). O caso limite A = 1 corresponde ao chamado modelo XY (momentos
magnéticos aprisionados a um plano) ou ao modelo Rotor plano (com uma tendéncia
de alinhamento forte porém ainda com um terceiro grau de liberdade). Para A < 0
observe que os spins apresentam uma tendéncia a se alinharem paralelos ao eixo d (e o
modelo é denominado modelo de Heisenberg de eixo-ficil), ou seja, possuem anisotropia
uniaxial. Materiais que apresentam anisotropia apreciavel sao denominados materiais
magnéticos duros, e materiais onde A ~ 0 sdo denominados moles. Note que a anisotropia
magnetocristalina depende do arranjo interno dos atomos e nao da forma geométrica de
um material, portanto nao corresponde a anisotropia de forma (que todos os materiais

possuem via interagdo magnetostatica).

Seja 14 qual for o modelo de anisotropia introduzido, podemos em geral tomar os
minimos da energia anisotrépica (levando em conta todas as anisotropias presentes) como
sendo as dire¢oes faceis ou privilegiadas de orientacao para a Magnetizagao, enquanto os
maximos da funcao Hamiltoniana correspondem aos planos e eixos dificeis para orientagao
de M ; um exemplo interessante de anisotropia induzida via técnicas experimentais de
crescimento em um material amorfo (portanto, ndo magnetocristalina e nem de forma)
pode ser encontrado na referéncia [51], que também demonstra que ha diversas maneiras

de se quebrar a simetria translacional em uma amostra magnética.

Interacao Magnetostatica

Como descrito ao final da ultima se¢ao, os momentos magnéticos de um material
em geral, localizados em sitios atémicos, se comportam aproximadamente como momentos
de dipolo interagindo de acordo com o Campo 2.19. Vamos normalizar essa expressao em
termos do médulo da distancia entre os momentos, r;;, para explicitar o cardter de longo

alcance da interacao:

N
= - Ho NN -
Buip(Ti) = 3 5 BT - 7iy) iy — 1] (2.29)
j=1 T35
Esse é um Campo que decai com [|7;|| =3 e o obtemos, portanto, considerando todos

os momentos de um material magnético (a interagao de troca, por sua vez, é negligivel ja
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para os segundos vizinhos de um dado sitio). Essa intera¢ao é descrita no limite classico

pela Hamiltoniana (estendendo a expressiao 2.20 para todas as N? interagoes) :

N N N
Ho S A N(2 oa 5 o
Hap =3 Ui =3 > 15 [=3 0T - 7ig) (i - Pig) + i - 1] (2.30)
=1 =1 j=1 1
j#i

A expressao acima superestima a energia total do sistema, pois as intera¢oes sao
completamente simétricas de forma que todas as interagoes entre cada par fi; e [i; sao
idénticas e contadas duas vezes®. Vamos entdao dividir por dois o duplo somatério para

obter a real energia total devido a interacoes dipolares no sistema:

]_ ,uo N N 1 N = N ~ - N
Haip = 57522 > = [~ 115 = 3 (a5 - i) ([ - 745)] (2.31)
i=1j=1"1)
J#
Podemos realizar uma tltima adequacio ao nosso modelo: Seja K € R? uma rede
de Bravais, que representa um cristal com parametro de rede ay. Multiplicando a expressao
2.31 por 1 = (ag/ ao)S, obtemos uma expressao normalizada em funcao das distancias

interatomicas tipicas para a energia da interagao dipolar:

g [ 75 = 305+ ) G 7o) (232)

A interacao magnetostatica pode ser descrita (deve ser descrita na verdade, pela
concordancia experimental) pelas equagoes de Maxwell com condigbes de contorno ade-
quadas. Num modelo atomistico como o que desenvolvemos até agora, podemos de fato
afirmar que a forma dessa interagao é a de um Campo gerado por dipolos induzidos (pelas
6rbitas atdmicas ou moleculares)[52]. Veremos em breve que o problema se torna mais
complexo quando passamos a um modelo que considera médias sobre regides pequenas, e
devemos delimitar bem a validade de nossa aproximacao de que as interagoes nesse caso

sao de natureza dipolar.

O Campo responsavel pelas interacoes magnetostaticas também é chamado de
Campo Desmagnetizante, devido a sua tendéncia de reduzir o valor de M através de um
s6lido (mesmo o termo de alinhamento na borda, no caso em que o sélido em questao é
uma superficie fechada e simétrica no espago, tende a anular a Magnetizagao resultante).
Em geral, as interagdoes magnetostaticas tem intensidade muito menor do que as de troca

[53], e seu efeito s6 é apreciavel devido a natureza de longo alcance da expressao 2.32.

8 A fim de evitar a divergéncia do nosso modelo, e uma dor de cabeca analitica, ndo consideramos aqui

o problema da auto-interagao (i = j).
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Interacdo Zeeman

A intera¢ao de um momento magnético atomico qualquer com um Campo magnético
externo B, (denominada efeito Zeeman, e é responsavel pela quebra da degenerescéncia
entre spins com sinal de momento angular oposto) é tal que a energia é minimizada quando

o momento fica alinhado ao Campo, ou seja, esta tem a forma:

Uext - _'75_; gezt - _/I . gext (233)

A intensidade e duragao do Campo externo, para N momentos, correspondem a
um trabalho realizado sobre o sistema para orientar todos os momentos magnéticos na
dire¢ao de B.,;. Esse trabalho corresponde entao num armazenamento de energia pelo

sistema, dado pela Hamiltoniana de Zeeman:

N N
He:ct - Z Uea:t,i = - Z ﬁz : éext(ﬁa t) = - Zﬁz : Bezt,i (234)
i=1 i=1 i=1
Note que, apesar dessa ser uma contribuicao de longo alcance no sistema (precisamos
da informagao sobre toda a regido do material em um dado instante), ela ndo prevé nenhuma
correlagao entre os momentos magnéticos: o trabalho é realizado separadamente sobre cada
elemento (seja continuo ou quantizado), analogamente ao trabalho mecanico realizado

sobre um corpo rigido.

Interacoes Magnetoelasticas

Ferromagnetos, como qualquer outro sélido, também sao sensiveis ao estresse
mecénico e deformagoes estruturais. Quando um corpo magnetizado é sujeito a um Campo
externo, devido a interagao com esse Campo (em forma de trabalho) surge um estresse
mecanico correspondendo a deformagoes observaveis em um material (materiais onde essas
deformagoes sao aprecidveis denominam-se Magnetostritivos). A reciproca é verdadeira, e
uma deformacao mecanica aplicada sobre um corpo ferromagnético ira alterar o estado de
sua Magnetizacao. Portanto, um termo deveria ser adicionado na fun¢ao Hamiltoniana
do sistema descrevendo o movimento da Magnetizacao de acordo com a evolugao do
tensor elastico do material. Nesse trabalho, iremos negligenciar esses efeitos, com base em
estarmos considerando regioes muito préximas do equilibrio, com Campos externos pouco
intensos e nenhum trabalho mecanico externo sendo realizado, mas esses efeitos podem, a

principio, serem tratados da mesma forma como os demais j& considerados [54].
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2.4 O Campo Local Efetivo e a Dinamica de Spins

O Modelo de Heisenberg, como foi definido acima, é valido para sistemas ferromag-
néticos em geral, contanto que possuam densidade de momentos magnéticos o suficiente
em seu interior para permitir o limite classico. Vamos reescrever agora a Hamiltoniana

completa do modelo de Heisenberg, para um material mole (A — 0):

12 N N /\ /\ ~ A
R 1o — 34 - 7ig) (i - 75) 5
H=—552 fi-fy+g SZZ 3 =Dl Beas (2.35)
Tag =5 (rij/ao) i1
i
(Note que acoplamos os médulos dos momentos na interagdo magnetostatica na
constante y, por conveniéncia).Vamos reescrever essa expressao usando a independéncia
linear dos termos nos dois primeiros somatorios (as tinicas relagoes entre os indices i’s e j’s

sdo produtos e somas), e a propriedade distributiva do produto escalar usual no R3:

1Y NoJ 1Y Noopb [ =g+ 3 (- i) P N .
H = - 'EL’L . 'u T 9 ’&Z ' ° ’ ’ e - /IZ ' Bext,i
2 ; le 2 z; 12:21 dmaj (rij/ao)’ ;
JFi J#i
N N N T A
~ 1 ‘] ]' Ho —Hj +3 (lu] ) Tij) Tij
Ho= i 5 iBeat,i 2.36
izz:l 8 Z 2:: dma (rij/ao)’ T Hibeat, (2.36)
J#l J#

Observe que, para todos os efeitos, podemos reduzir as interacoes entre pares em
nosso modelo a um Campo efetivo que atua em cada sitio atomico ¢ em um material, sendo
que, além da contribuicao do Campo externo éemt; esse Campo efetivo também considera
a contribuicdo dos demais sitios j interagindo com 7. Assim, podemos definir como Campo

local efetivo (atuando no sitio i) o termo entre chaves na fungdo Hamiltoniana 2.36:

1

J o VLl [—h 3y ) a
7”]“"5240 J J J j"‘,ui

Sy
I
N | —

ext,i
j=1 72 j=1 77“8 (rij/ao)3
J#i J#i
o O0H -
B, = ——B;,=—-V,H 2.37
o (2.37)

Onde o operador V; é o gradiente da fun¢ao Hamiltoniana H calculada no sitio
atomico ¢. Sua dire¢ao ¢ dada pela superposicao dos vetores unitarios em 2.36, e depende

da configuracao de todos os demais momentos magnéticos j em um material.

A expressao 2.37 pode ser facilmente verificada se usando a linearidade do operador

gradiente (a derivada de um somatorio linear, é o somatério das respectivas derivadas, e
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apenas um termo do somatério de i em 2.36 possui 0 momento ;). Agora temos uma

expressao de energia total similar aquela usada em 2.11:

H=-% B (2.38)

Em que agora o Campo local efetivo cumpre o papel da inducdo magnética que
interage com os momentos intrinseco e induzido em um dado sitio atémico. Essa semelhanca
nao ¢ ao acaso: na aproximacao do Campo molecular de Weiss em 2.21, mencionamos
que o Campo H,, considera as médias de interagdes entre momentos magnéticos no
material, desconsiderando suas correla¢oes. Aqui obtemos um modelo que também possui
um Campo molecular, resultado das interagoes de cada sitio com os demais, porém este
possui bem mais detalhes quanto as interagdes envolvidas. E muito importante notar,
porém, que obtemos todas as contribui¢oes a partir do limite classico de uma equacao
quantica em T = 0, entao estritamente s6 possuimos informacgoes na auséncia, ou quase
auséncia, de flutuagoes térmicas (I' =~ 0 < T.). Esse ¢ mais um motivo para sermos
cuidadosos em nossa definicado de Magnetizacao: um Campo continuo como definido em 2.7
possuiria uma formulagao termodinamica em termos de sua energia livre, que so seria bem
definida para temperaturas finitas. Nos apéndices discutimos uma forma fenomenoldgica
de introduzir efeitos térmicos em nosso modelo, e discussoes mais detalhadas sobre a

validade de aproximagoes termodindmicas podem ser encontradas nas referéncias [55-57].

Podemos agora proceder de duas maneiras: primeiramente, podemos utilizar a
forma funcional de H, nossa definicao de Campo local efetivo, e a equagao dinamica em

2.3 para inferir a forma da equagao dinamica de Heisenberg no limite classico:

OH -

dfi;
_ — By =—j; x V;H 2.39
o fii x (2.39)

dt

ih [fii, H] = fi; X By = —f1; X

Onde utilizamos o comutador definido em 2.4 observando que, componente a
componente, o comutador acima equivale a um produto vetorial entre o momento magnético
no sitio 7 e o Campo local efetivo atuando nesse sitio. Ainda que essa equagao esteja
correta devido a nossa construcao do modelo, essa ndo é uma maneira formal de obté-la: a
relagdo [fi;, H] ndo pode ser entendida em termos de Campos classicos no espaco, mas sé é
bem definida para os operadores vetoriais definidos no inicio do capitulo. De toda forma, a
equagao acima pode ser obtida se usando os operadores quinticos equivalentes (inclusive a
quantizacao do Campo magnetostatico), e a equagdo de movimento da Dindmica de Spins
2.39 passa a valer como representando os valores esperados dos operadores originais, segundo
o Teorema de Ehrenfest [12]. Como citado antes, a Dindmica de Spins é uma ferramenta
poderosa, valida para situagoes em geral, dentro da restrigdo de nossa aproximagao (que

desconsidera os efeitos de transferéncia de momento).
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A outra possibilidade seria aplicarmos o principio variacional, obtendo a variacao
em primeira ordem da funcdo Hamiltoniana 2.35 e verificando as condig¢oes de equilibrio
do sistema (6H = 0). Como todos os momentos magnéticos tem médulo constante e
proporcional a A (como em 2.1), podemos impor o vinculo ||z + é/i| = 1 (o médulo dos
momentos magnéticos se conserva). Nao é dificil pensar que a transformagao mais genérica
nos vetores momento magnético, que respeita esse vinculo, seja uma rotagao (e o gerador

infinitesimal de rotacoes no R? é o produto vetorial):

5= x 60 (2.40)

Em que 66 é uma rotacdo infinitesimal de angulo d6 em torno do eixo 66 (note,
porém, que ||64]| = 1). Vamos escrever a variagao em primeira ordem de H, e em seguida

substituir a expressao 2.40:

L J1& T ph (=845 + 3 (0 - 745) 4 B}
5H - Z_(Sﬂl 52 25 T Z [ MJ <lu] ]) J]+MiBert,i

— P} 47ra (rij/a0)’
J#i J#z
N iy iy [ % 08) +3 (@ % 80) - 75) 7
SH = S (i x 08) -4 =3 Sy x 66) + = > 0 *
; 2 2:31 ! Jz‘i Amag (rij/a0)’
J#i J#i
+,uz§ezt,z} (241)

Onde as posicoes espaciais dos momentos magnéticos, 7;;, sao constantes sob
quaisquer variagoes em H. Usando que @- (b x &) = & (@ X b) = b- (¢ x @), e também que
((i X l;) : (c X J) (@-&)(b-d)— (@-d)(b- &), podemos simplificar a expressao 2.41. Vamos

explicitar as seguintes identidades:

+(f1; x 56)

(i % 00) - [(p; x5 >
—(f1i X 60) - Bewy = —00 - (i X Bewy) (2.42)

Agora, vamos observar o seguinte: Nossa fun¢do Hamiltoniana tem como dominio
espacial um conjunto D = {7, 7, ..., "x }, onde devemos minimizar a energia de interagao
ponto a ponto, i.e, como o Campo efetivo local que definimos existe apenas na regiao D,
devemos encontrar uma condic¢ao de equilibrio igualmente local, ou seja, um conjunto
de variagoes pontuais 6 H; para cada sitio, e o sistema estd em equilibrio quando todos
se anulam. Assim, usando as expressoes anteriores, particularizamos para uma variacao

apenas do momento ji; em torno de seu Campo efetivo local:
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1N g 1 wh [ =i+ 3 (- 7)) g
0H;, = —fi; X ,Zi Z ; fij + 3 (fi; - Pij) 7 i
253 47mo (rij/ao)
JFi J#z
14iBegrip 00 =0, i=1... N (2.43)

(Condigao de equilibrio para o sistema.)

A variagdo do Campo efetivo local para cada sitio (o termo entre chaves) por sua
vez, sO é apreciavel globalmente, apos todos os sitios sofrerem uma variagdo em primeira
ordem. Esse raciocinio é uma generalizacao (para elementos atomisticos com interagoes
gerais) da hipdtese do equilibrio termodinamico local usado na termodinamica fora do
equilibrio, onde consideramos um sistema em condig¢oes arbitrarias composto por elementos
de volume AV, estes por sua vez internamente em equilibrio. Assim as fungoes de estado
usuais do tratamento termodindmico podem ser bem definidas ponto a ponto, e passam a

ter uma dependéncia espacial, com um valor para cada particdo de volume do sistema.

Principios variacionais desse tipo pertencem ao campo relativamente recente da
Mecanica Discreta, e antecipando que o nosso modelo em tltima instancia sera, quando
nao atomistico, pelo menos uma discretizacao de uma teoria de Campos continuos, essa
construgao é mais sensata do que uma que aproxime um modelo originalmente continuo
(o que ja seria, como vimos, uma aproximacao da Dindmica de Spins). Algumas discussoes
interessantes (e muito detalhadas) que fundamentam a Mecéanica Discreta podem ser
encontradas nas referéncias [43,58-60]. Note, porém, que o mais usual na literatura sobre
magnetismo ¢é a introducao da magnetizacao de forma continua, como definida em 2.7, e
sua subsequente discretizagao [61,62]. No limite do equilibrio, as duas formulagoes sao
quase equivalentes, mas o formalismo discreto facilita a eventual introducao de um modelo
multi-escala ou puramente atomistico para obtermos mais detalhes sobre a Magnetizacao,

assim como uma maior concordancia experimental [63, 64].

Voltando ao principio variacional discreto 2.43, como a rotacao 06 é arbitraria,

temos que 0 H; = 0 se, e somente se:

1 J LNy [ =iy +3 (- 7iy) 7y 5
ﬂi X9z 7/1 + 3 + ,U/iBext,i =0
2 ]Zl 2772 ]ZI 4rad (rij/a0)’
i J#i
— ixB=-v8xB; =0 , i=1,...,N (2.44)

Denominaremos as equagoes acima como Equacoes de Brown discretas, pois foram

obtidas por noés se usando uma versao discreta do principio variacional original usado
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por Brown nos anos 60, para encontrar os minimos da magnetizacao continua em um
material (ver 2.7) [65]. Observe que esse resultado nada mais ¢ do que o caso particular
da equagao de movimento da Dindmica de Spins com a derivada temporal anulada (i.e,
a Magnetizagdo aponta numa unica dire¢ao). Podemos entao usar a equagao 2.44 para
determinar os pontos de equilibrio em um sistema ferromagnético. Mesmo a equacao
original derivada por Brown (que usa o formalismo da termodindmica de equilibrio) s6 nos
fornece informacao sobre os estados de equilibrio em um sistema, e a evolugao temporal
deve ser introduzida fenomenologicamente. Isso atesta a generalidade da Dindmica de
Spins, e reforca nossa escolha por um modelo que derive as equagoes de forma discreta.
Porém, ainda devemos introduzir fenomenologicamente o mecanismo de amortecimento

mencionado no inicio do capitulo em nossas equagoes, como sera feito na proxima secao.

Equacoes do tipo 2.39 pertencem ao grupo das chamadas equagoes precessionais
giromagnéticas, e relacionam a variacdo no tempo de uma grandeza vetorial com sua
precessao em torno de sua prépria variagao de energia (com frequéncia ). Essa classe
de modelos inclui as equagoes de movimento do micromagnetismo que definiremos a
seguir, e também a equacao de precessao de Larmor obtida, por exemplo, em modelos de
Ressondncia Magnética Nuclear (MRN) [66]. Observe que essas equagoes sao, em geral,

conservativas, pois o termo rotacional nao modifica o0 médulo dos momentos magnéticos.

2.5 Micromagnetismo e Equacao de Landau Lifshitz-Gilbert

O modelo de Heisenberg no limite classico e a Dinamica de Spins obtidos nas ultimas
se¢oOes sao validos para situacoes em geral, porém, a possibilidade de simular materiais com
comprimentos caracteristicos entre dezenas de nanometros até centenas de micrometros
¢ limitada pela complexidade numérica que tais sistemas apresentam, caso optemos por
um tratamento atomistico. Por isso, iremos usar um modelo proposto primeiramente
por Landau e Lifshitz [67,68] e mais tarde modificado por Gilbert [69] para descrever
a dindmica de um material ferromagnético, denominado Micromagnetismo. A principio,
poderiamos obter os estados de equilibrio via equagoes de Brown, sem nos preocupar em
como a Magnetizacao atingiu esse estado através do tempo. Porém, os desafios técnicos e
tedricos em se alcangar maior eficiéncia em dispositivos magnéticos (maior densidade e
maior velocidade de armazenamento, principalmente) exigem um conhecimento detalhado

da dinamica dos materiais envolvidos.

Micromagnetismo consiste num tratamento via Teoria Classica de Campos de
sistemas magnéticos, descrevendo um material (em nosso caso, "semi-classicamente', pois
construimos uma formulagao no limite classico, sem considerar a continuidade dos Campos)
através de um Campo vetorial Magnetizacao M (7,t), que corresponde as médias espaciais

dos momentos atomicos fi;. Nesse contexto portanto, abrimos mao do conhecimento sobre
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a exata distribuicao local de momentos magnéticos, e passamos a lidar apenas com a
Magnetizacao local. Em geral nossos esfor¢os consistem em determinar a evolucao temporal
entre dois ou mais estados de equilibrio, ou préoximos ao equilibrio, sendo essa evolucao
determinada pela equagao de Landau-Lifshitz-Gilbert, ou LLG (discutida nos Apéndices),
que descreve uma precessao giromagnética amortecida da Magnetizacao local em torno do
Campo efetivo local na regiao, em que um estado de equilibrio consiste em estarem paralelos
um ao outro [65]. Observe que assim também introduzimos de forma fenomenolégica o

amortecimento nao contido na Dindmica de Spins.

A equagao LLG, assim como a equacao da Dindmica de Spins, é nao linear (o
Campo local efetivo depende do préprio Campo Magnetizagao), portanto na maioria
dos casos s6 pode ser solucionada adequadamente via métodos numéricos. Em nossas
simulagbes usaremos o método das diferengas finitas [70] para particionar o sistema em
uma grade de células, contendo cada uma um nimero grande de momentos magnéticos em
seu interior. Observe que o tamanho da célula ndo esta relacionado diretamente a nossa
definicao de Magnetizacao em 2.18, e sim relacionado com uma discretizacao de elementos

numeéricos. Definimos no centro de cada célula um vetor Magnetizagao local M, (unidades
de [A/m]), dado por:

M, = b filocal — imi (2.45)
Veell 7, Vcel

Em que v,y € o volume da célula, e m; é o momento magnético resultante na
célula. Um exemplo bidimensional pode ser encontrado na figura 8. Essas células nao
precisam necessariamente serem cubicas, mas essa € a simetria mais interessante para o
tratamento numérico, pois podemos assumir (pelo menos no interior, longe das bordas
da regiao do material) que todas as células possuem mais ou menos o mesmo nimero de
elementos constituintes. Outras simetrias exigem consideracoes adicionais que dificultam o

tratamento, e nesse caso podemos empregar métodos de elementos finitos ou similares [34].

Para definirmos o tamanho das células precisamos nos referenciar a algum compri-
mento caracteristico, pois células grandes demais perderiam toda a informacao pertinente
as estruturas de dominio (que sdo nosso objeto de estudo, pois indicam os estados meta-
estaveis dos ferromagnetos). Para esse fim, iremos definir a grandeza comprimento de troca,

dada por:

2A
)\exc - MOME (246)
Em que A é a chamada Rigidez de Troca (ou também constante de troca, mas nao
devemos confundir com J definido nas tltimas segdes), e M é o valor de saturagao da

Magnetizacao andlogo ao demonstrado para paramagnetos. O comprimento de troca, em
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Figura 8 — Ilustracao do modelo Micromagnético. A grade refinada corresponde a rede
atomistica, enquanto o outra representa nossa aproximacao do sistema por
células. Observe que, dentro de cada particao, os momentos magnéticos ja
apontavam relativamente na mesma direcao.

palavras, fornece um "tamanho caracteristico'das estruturas de dominio (i.e a razao entre a
tendéncia entre estes se alinharem e um Campo interno caracteristico poMy), funcionando
portanto como um parametro para escolha de nossas células: apenas se estas possuirem
lado a < Az, a interagao de troca média entre células ird manter o alinhamento esperado
dos momentos atomicos, caso contrario, ndo teriamos resolucao suficiente para medir
de fato a interagao entre os momentos (i.e uma mesma célula poderia conter momentos
desalinhados). Como as células (em nosso caso!) possuem aproximadamente o mesmo
numero de momentos, assumimos que os vetores Magnetizagao local variam apenas suas
direcoes entre uma célula e outra, estando a magnetizacao saturada através de cada célula

do sistema, com um modulo constante e igual a M. Portanto, podemos escrever:

m; = UcellMi - UcellMsmi = Meell My (247)

Sendo m; o vetor unitario que fornece a direcao da Magnetizacao saturada em
cada célula. Para o Py-79 em formato de disco, por exemplo, A = 13 x 107'2[J/m],
M, = 8.6 x 10°[A/m] = Aeze = 5.3[nm]. Observe que nao ha nenhum limite inferior para
o tamanho de célula em nossa grade: esta poderia ser, inclusive, menor do que o parametro
de rede ag caracteristico das distdncias interatdémicas (num modelo discreto como o nosso
porém, isso nao seria nada pratico).

As interagoes entre os momentos efetivos 1m; sdo, por construgao, essencialmente da
mesma natureza que as interagoes de momentos em sitios atémicos fi;, com a modificagao

de estarmos agora em uma rede de pardmetro a (e, em particular, cibica). Assim devemos
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reescalar as constantes envolvidas para obtermos as interacoes médias correspondentes.

2.5.1 Constante de troca

Assumimos que a Magnetizacdo média em cada célula micromagnética possui
aproximadamente uma tunica direcao m. Nossa outra suposicao é a de que lidamos com
sistemas suficientemente proximos do equilibrio para que as diregoes entre cada dominio

variem suavemente, i.e,

|7, —my|| <1 ¥V 4,j células vizinhas. (2.48)
O que equivale a dizer que os angulos 0;; entre eles sao muito pequenos, e também
|77 — || ~ HH:]H, onde (97-3- ¢ a diregao de projegao perpendicular do momento i para o j.

Vamos entdo escrever a interagao de troca entre células para o sistema, em funcao de uma

certa constante de troca J..;:
JCC A A
H,, = —7” Sy (2.49)
(i,9)

O produto escalar pode ser escrito como:

1y -1y = cos(By;) = mimi +m] +mfi +mim} (2.50)

Pela nossa suposigao sobre os angulos 2.48, podemos expandir os mj em uma série
de Taylor. Sejam 77, 7 as respectivas posicoes dos sitios i e j. Obtemos para uma expansao

em torno de 7; = 75:

(75) = m} (%) + (7 = 75) - V]mf + (7 = 7) - V'mf + .. (2.51)

Em que o parametro de rede da célula ciubica é a (a = ||r; — 7}||). Portanto,
substituindo 2.51 em 2.50, depois reescrevendo a expressao de energia de troca, chegamos

a:

Jcell

Hep = -5 (1 + 23: ml (7 — 7)) (Vml)? + .. ) (2.52)

Utilizamos a simetria ctibica no ultimo passo para anular os termos com com-
ponentes cruzadas. O primeiro termo na expressao acima representa um material de
Magnetizacao completamente homogénea, e o segundo representa a primeira ordem das

inhomogeneidades. Podemos negligenciar o primeiro termo, pois este é constante e podemos
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medir todas as energias com relagao a ele. Considerando entdo apenas a primeira ordem,

vamos escrever a densidade de energia por unidade de volume h,,:

cell
hew = =55 Z M (2.53)

Em que cometemos o abuso de notagao de escrever o operador Laplaciano por
componente de rir; como vetor. Seja o termo constante na tultima expressao definido como

A, temos portanto:

Jcell
2a

=A << J.y =2adA (254)

Além de definir o parametro de interacao entre as células micromagnéticas, isso
também nos indica a natureza da Rigidez de Troca: observe que, a menos da consideracao
de uma rede ctbica simples, toda a nossa derivacao da constante de troca seria idéntica
para os momentos atomicos dentro de uma tnica célula. Portanto A esta relacionado a
intensidade de troca entre os momentos de um soélido, ponderada pelas posi¢oes atomicas
relativas. A principio, podemos generalizar nosso raciocinio para obter a Rigidez de Troca
para qualquer rede cristalina atomica, e obter seu valor analiticamente a patir de .J, e usar
sua relacao com o parametro de rede micromagnético para encontrar o J..; equivalente.
Porém, assim como no caso atomico, a determinagao experimental via espalhamento é
muito mais vidvel na maioria dos casos [37,49]. Observe que, em uma teoria de Campos
continuos, nossa expansao em 2.51 resultaria em um Laplaciano definido para um Campo
m que existe em todo o espago, pois entre quaisquer momentos i,j poderiamos encontrar
um outro momento via teorema de Lagrange, ou do valor médio; em nossa construcao
discreta porém, o que fizemos foi apenas expandir um vetor (no limite classico) localmente,
em torno de um ponto muito proximo a ele, e o operador Laplaciano acima é bem definido
apenas na regiao imediata desse ponto. Em particular, aproximamos o angulo entre os
vetores como uma func¢ao continua das posi¢oes, mas os momentos magnéticos em si s

foram bem definidos para as posigoes 73, e 7; [60,65].

2.5.2 Constante Dipolar
A Hamiltoniana referente a interacao dipolar se torna:
mC€ A A A A A~ A
Hdzp Ho i Z Z mi . m]’ — 3 (mj . rij) (mz . Tij)] (255)

87"&3 =1 7=1 7AZJ/Q’)
JF
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Em que ag — a e ||m|| = meenri. Vamos usar a relagao 2.47 para definir a constante

da interacao dipolar D.;:

2 2.3 2 2 2

tomsy  poMzia a” poM: 1 ( a )

Dy = = = ——"20A=— (—) Je 2.56
. 4dra’d 4w ir 24 7 4 \ A . (2:56)

exrc

Essa é a intensidade da interacao entre as células, porém, é muito importante
observar o seguinte: nossa aproximagcao micromagnética prevé células onde todas contém
aproximadamente o mesmo nimero de momentos, e s6 assim podemos considerar a
interacao média entre as células possuindo a mesma forma funcional. Essa aproximacao so
é razoavel em redes quadradas, pois as bordas nao possuirdo um nimero muito diferente
de momentos do que o bulk, considerando a média por célula. Caso contrario, o parametro
Meey Passa a representar uma funcao nao trivial do contorno do sistema, possuindo um
valor constante no bulk e outro na superficie. Para geometrias arbitrarias, células de borda
irao ter um nimero muito menor ou maior de momentos que células de interior. Temos em
geral trés opgoes: usar um método de elementos finitos e redefinir toda nossa rede; usar
um tratamento de Campos continuos e obter o Campo magnetostatico como solucao das
equacoes de Maxwell; ou introduzir um modelo atomistico para as células com niimero
de momentos muito diferente dos demais (como a Dindmica de Spins), e apds isso tomar
a média dessa regiao atomistica para interagir com as demais células. Essa é a mesma
limitacao que teriamos em um modelo continuo, pois uma expansao de multipolos do
Campo obtido via Equacoes de Maxwell iria ter os termos de quadrupolo, etc. anulados
para uma superficie de simetria adequada, sobrando apenas o termo de dipolo, enquanto

nos outros casos terfamos uma funcao nao trivial das posigoes.

2.5.3 Constante de Campo Zeeman

A Hamiltoniana referente ao trabalho de um Campo externo pode ser simplesmente

reescalada por:

He:ct - _mcell,UOMs Zmz : gea:t,i (257)

Onde adimensionalizamos o Campo externo via:

bea:t,i - 7Beart,i (258)

Podemos escrever a constante da interacao Zeeman como:

M2 2
MeapoM; = poM?2a® = a M;TS 2Aa = (}\a) Jeell (2.59)
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2.5.4 Equacdo de movimento

Podemos reescrever agora a Hamiltoniana escalada para N células, H,, ~ H, como

segue:

Hy = Jeeu —3§:m--m-+1DCEHZN ZN [mi'mj_?’(mj'fij)<mz--ﬂj>]_< 5 )2§:m
"o « ! J 3 %
2 (i) 2 Jcell i=1j=1 (T’i]‘/a) >\exc =
J#1
1 a2 L& [y -y — 3 (my - 745) (s - 4j) a 2
o = o =5 S+ S 3y | M S ) (e fal] (G )
2 (3,9 87T)\gmi 1j=1 (rij/a) Aeze i1
J#i

Hm = JcellH/

Em que H/, é a Hamiltoniana adimensional do sistema. Podemos obter o Campo

local micromagnético como antes:

2] a[_[m S Jcell 8H, 7 Jcell
ami Meell amz Meel ( )
O Campo efetivo adimensionalizado é dado por:
N 2 N A~ A A A A A 2 N
- a m; - My + 3 (my - 7i5) (M - 745) a -
b =Y T+ -—5—> |- ’ TR ! —( ) D 1 begys
j=1 Y ATAZ,. j=1 (Tij/@)g Aewe! =3
J#i i

Em que 7;; é uma matriz de primeiros vizinhos construida pela regra:

1, sei, j sao primeiros vizinhos,
Tij = T (2.63)
0, caso contrario.
Vamos descrever a dindmica correspondente a esse sistema, como citado, pela
equacao LLG. A versao original proposta por Gilbert a partir do trabalho de Landau e
Lifshitz (ver Apéndices) descreve uma magnetizacao continua em todo o espago, e uma

versao discreta equivalente é dada por:

dm; D 5 a . - 5

dt 1+a?

A constante « é denominada Constante de Damping. Esse parametro (adimensional)
foi introduzido por Gilbert (ap6s Landau e Lifshitz proporem um modelo levemente

diferente) como uma "for¢a de viscosidade'na Hamiltoniana, que amortece a equagao
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precessional giromagnética geral da forma 2.39. Como citado antes, a natureza precisa
desse amortecimento ainda é uma questao em aberto. O modelo mais usado para se
representar o damping até o momento desse trabalho é o Modelo de Torque-Correlagdo
proposto por Kambersky [23,24], que leva em conta o efeito Spin-Orbita relativistico na
precessao de um momento magnético, via definicao de func¢oes de onda apropriadas. Apesar
de termos denominado « constante, este pode sofrer varia¢oes em seu valor, e na verdade
apresenta uma relacao nao linear com a estrutura do material e com a temperatura. Para
situacgoes proximas do equilibrio, porém, um valor constante é uma boa aproximacao, e
técnicas recentes possibilitam uma excelente determinagao experimental do damping [71].

Valores tipicos em simulagoes sao da ordem de av = 0.01 ~ 0.1.

Note que a razao giromagnética v nao representa mais a precessao magnética
eletronica em torno do momento angular total, como em 2.1, mas corresponde a uma
frequéncia caracteristica do material, relativa a precessao de um elemento, ou momento
magnético, em torno de seu Campo efetivo local (em nosso caso explicitamos o sinal negativo
no primeiro termo pois temos momentos magnéticos vindos de uma carga negativa). Valores
tipicos de v, de toda forma, s@o proporcionais a mesma ordem de grandeza do que no caso

eletronico[72]:

guB geh € 11 -1
e — — e ~/ 10 T. 2.65
h 2m.h m, [( S) ] ( )

Observe que, ao comparar os valores tipicos de a e 7, fica claro que o primeiro

termo em 2.64 (que é conservativo) é muito maior que o segundo, em geral.

Vamos adimensionalizar a equacao 2.64 usando as relagoes 2.47 e 2.62:

dmz | ’Jw” [ 1 . Xg « ~ X(A Xg)
= - m; L m; i
dt 7 Meenp L 1+ 2 1+ a2
dml 1 N T o ~ A 7
R e i e D)
dm; 1 > « Y
dr 1+a?" 1+a2 (m ) (2.66)

Em que adimensionalizamos o intervalo de tempo dt de acordo com a frequéncia

caracteristica wy, dada pela seguinte expressao:

dr = (JJodt (267)

wo = |V|
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Dada a diferenca enorme na ordem de grandeza dos dois termos em 2.64, a forma
adimensional da equacao LLG é a mais adequada para nossas simulagoes, pois operagoes
numéricas envolvendo valores muito distintos ocasionam mais erros numéricos. Assim,
dada a precisao altissima das plataformas recentes de programacao, utilizando a forma
2.66 praticamente s6 precisamos nos preocupar com os erros vindos de nossa aproximagcao
do modelo [4,73].

Note que a equagao LLG preserva o seu médulo para todos os tempos, e representa
sistemas conservativos para a = 0 na presenca de Campos externos constantes. Para
a > 0 e Campos externos constantes, temos a chamada FEstrutura de Lyapunov, e o
sistema possui uma energia que sempre decai a um minimo com t (dH/dt < 0) [66]. Essas
propriedades nos servirao de paramétro para verificar a aplicabilidade e a validade de
nossos algoritmos numeéricos a seguir. Uma demonstragao de cada uma dessas afirmagoes

é feita nos Apéndices.
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3 Simulacao em Paralelo: Métodos,

Algoritmos e Analise

Devemos agora abordar o problema de se construir (a partir apenas do modelo
tedrico, sem uma plataforma prévia) um algoritmo e software para simular estruturas
ferromagnéticas, segundo o Modelo de Heisenberg e a equagao LLG definidos no ultimo
capitulo. Do ponto de vista matematico, acrescentaremos uma terceira abstracao ao nosso
modelo: primeiro demonstramos um modelo quantico que melhor se encaixa na maior parte
das situagoes experimentais; depois, realizamos sucessivas aproximacoes no modelo quantico
original, abstraindo nossas grandezas para obtermos um maior controle analitico destas,
mantendo uma boa concordancia com o que observamos experimentalmente na natureza.
Iremos novamente realizar uma abstracao das grandezas, efetivamente as "traduzindo"para
uma linguagem compreensivel e processavel por algum automata' [74]. Apesar dessa nogio
ser abstrata, ¢ importante termos em mente no que segue que nosso modelo computacional
serd apenas equivalente (mas nao estritamente idéntico!) a nossas aproximagoes finais do
modelo tedrico em 2.66 e 2.62, e devemos ser cuidadosos para garantir que preservamos a

concordancia experimental em nossas simulagoes, e a concordancia analitica com a teoria.

Algumas plataformas abertas (ou semi-abertas, com algumas opgoes pagas) com
pacotes de simula¢des micromagnéticas estao disponiveis e sao amplamente utilizadas,
como OOMF([75], GPMagnet [76], mumax3 [77], miccoMagnum [78] ¢ VAMPIRE[79].
Porém, todos esses pacotes utilizam o mesmo modelo micromagnético continuo (o mesmo
proposto originalmente por Landau, Lifshitz e outros), diferenciando-se apenas na escolha
da integragdo numérica e uso de plataformas sequenciais ou paralelas, com a notavel excecao
do pacote VAMPIRE, que implementa um modelo atomistico. No entanto, mesmo este
ultimo se encontra em fase de desenvolvimento, apresentando apenas os métodos numéricos
mais simples comumente empregados e realizando uma aproximacao nas interacgoes de
longo alcance que, como veremos adiante, nao iremos a principio utilizar[80]. Portanto,
a mérito de possuir total controle sobre nossas simulagoes, assim como o maior grau de

otimizacao e eficiéncia possivel, escolhemos utilizar nosso proprio software.

No contexto atual da andlise numérica, areas como a medicina, biologia, sistemas
de informagcao, telecomunicacoes, e a propria fisica, precisam lidar de forma seletiva e
eficiente com quantidades inimaginaveis de dados. Desse ponto de vista parece natural
que o processamento em paralelo se desenvolva e se consolide cada vez mais como uma

maneira de otimizar a solugao de problemas cada vez mais complexos. Nesse trabalho

L Qualquer entidade que cumpre uma sequéncia especifica de ordens previamente estabelecidas pode ser

definido como autdémata, mas costumamos limitar seu uso a computadores e afins.
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utilizamos a plataforma CUDA de processamento em paralelo (como dito na introdugao)

para realizar as implementacoes numéricas definidas no decorrer do trabalho.

CUDA (Compute Unified Device Architecture) corresponde a plataforma de progra-
macao desenvolvida pela NVidia, voltada para programagcao em paralelo. Nesse contexto,
plataforma de programacao se refere ao conjunto necessario para a execugao de um pro-
grama (compiladores, drivers, etc.), sendo esse programa alguma sequéncia de comandos
(i.e um cédigo) que especificamos. A distribuigdo dessa plataforma surgiu e se expandiu
recentemente, levando a uma leva enorme de "transferéncias"de programas, de um esquema
inicialmente sequencial, para um esquema de programagao em paralelo como oferecido
pela CUDA. Varios exemplos, inclusive em Fisica, de ganhos tanto no sentido de eficiéncia,
quanto no sentido de aumentar o espaco de simulagoes "realizaveis", podem ser encontrados

na referéncia [81].

Ja mencionamos antes o problema do custo computacional ao se implementar o
modelo dindmico apresentado no capitulo 2. Note, que, pela forma do Campo 2.62, as
interacoes magnetostéticas (de longo alcance) requerem uma ordem de N? operagoes
numéricas em cada instante de tempo considerado para serem calculadas e inseridas na
dindmica. Conforme o tamanho de nossas estruturas simuladas aumenta (em nimero de
elementos discretos envolvidos), o tempo de execugdo de nosso programa cresce proporcio-
nalmente com o quadrado desse valor, e assim como acontece na dindmica molecular e em
outras areas de estudo numérico, precisaremos de um grande esforco de diminuicao desse
tempo para simular as estruturas mais interessantes para aplicagoes diretas (i.e de escala

mesoscopica) [82].

Interagoes de longo alcance em geral sdo o principal fator de complexidade e dificul-
dade no estudo de sistemas fisicos, e a maior parte dos esforgos consiste em aproxima-las
apropriadamente com algum método que leve em conta apenas médias de interagoes
[83]. Buscamos mostrar nesse trabalho que um tratamento apenas a nivel do algoritmo,
adaptando o nosso modelo integralmente para uma plataforma em paralelo, sem realizar adi-
cionais aproximagcoes no nosso modelo tedrico, possibilita obtermos a "exata'representacao
do carater de longo alcance do sistema, ainda dentro de uma faixa razoavel de eficiéncia

na obtencao desses dados.

Isso nao exclui eventuais modificagoes a nivel da teoria, mas gostariamos de garantir
que alcangamos o limite superior do que podemos fazer com o modelo original antes de

voltar ao segundo nivel de abstragao e alterar novamente nossas suposi¢oes sobre a natureza.

Em particular, o modelo "for¢a bruta'para a interacao magnetostatica nesse trabalho
leva em conta precisamente as correlacoes em elementos distantes uns dos outros no sistema,
reproduzindo em um grau mais confiavel o efeito de anisotropia de forma, que cumpre um
papel importante em sistemas mesoscépicos [84]. Para tal fim, iremos nas préximas segoes

descrever nossa plataforma de programacao, e como de fato podemos melhor traduzir



Capitulo 3. Simulag¢do em Paralelo: Métodos,

Algoritmos e Analise 51

nosso modelo para esta.

3.1 Estruturas de Dados e Execucao

Vamos definir brevemente expressoes que usaremos a seguir: Iremos nos referir a
processadores convencionais, que lidam com operacoes de forma sequencial, como CPUs
(Central Processing Units), e a processadores em paralelo, que em nosso caso funcionam
via placas de video da NVidia, de GPUs (Graphical Processing Units). Outras plataformas
em paralelo, como o OpenMP (que funcionam com base em varias CPUs trabalhando em
conjunto) serao eventualmente mencionadas, sem nos preocuparmos com os detalhes de

seu funcionamento.

Em geral, sistemas computacionais paralelos sao caracterizados de acordo com o
fluxo de dados e/ou o fluxo de instrugoes (basicamente, as proprias linhas de c6digo) serem
processados em paralelo ou em uma sequéncia (figura 9). Dessa forma fazemos a distingao

entre quatro tipos fundamentais de processamento [34,85]:

VVVVVVV

NN\NNNN N

v

Figura 9 — Visdo intuitiva do fluxo de instrugdes de um programa serial (acima) e um
paralelo (abaixo).

e Single Instruction Single Data (SISD) - Sao os algoritmos convencionais ao que
estamos habituados, que executam ordens e processam dados de forma completamente

serial, em forma de "loops", ou operagoes recursivas, e condi¢oes nao simultaneas.

e Single Instruction Multiple Data (SIMD) - Sao algoritmos que recebem um conjunto
de dados (e.g uma ou mais matrizes, ou coordenadas de um certo mapeamento) e
realizam separadamente, mas simultaneamente (em cada linha, coluna da matriz ou
em cada coordenada) uma instrucao fornecida pelo programa. O produto interno
de vetores no R” é um exemplo de algoritmo potencialmente SIMD. A prépria

arquitetura CUDA usa um modelo de instrugoes SIMT (Single Instruction Multiple
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Thread) em que cada processador executa uma subrotina independente dos outros,

que executam a mesma subrotina sobre outra parte do conjunto de dados recebido;

e Multiple Instruction Single Data (MISD) - Esses sdo programas cujo input cor-
responde a um unico valor e multiplas rotinas, ou multiplas instrugoes, em geral
independentes, devem ser executadas paralelamente sobre este. E possivel verificar,
por exemplo, se um dado niimero a é primo, realizando operacoes de teste individuais
em cada processador disponivel, todas com o mesmo endereco de memoria que guarda

a.

e Multiple Instruction Multiple Data (MIMD) - No caso de um algoritmo MIMD,
cada processador pode executar instrugoes diferentes sobre diferentes conjuntos
de dados, assim como executar partes diferentes de algum programa sobre um
conjunto de dados, o que caracteriza o paralelismo. E o principio de sistemas com
multiprocessadores e clusters, assim como o dos sistemas CUDA responsaveis por

processamento em cluster.

Uma caracteristica geral e relevante de processadores que executam em SIMD e
MIMD ¢ a distingao entre processadores com memoria global ou distribuida (distributed

memory) ou memoria tipo shared.

Em sistemas com memoria distribuida, cada processador da maquina paralela possui
sua prépria memoria local, que pode acessar e trabalhar, sendo enderecada localmente,
ou seja, sem acesso direto a meméria de outros processadores (como na figura 10). O
paralelismo se torna possivel via operagoes de cépia explicitas de dados entre as memorias
locais de cada processador, através de uma rede global de comunicac¢do, o que exige
comunicac¢ao rapida por parte dessa rede para tornar a implementagao aceitavelmente
eficiente. Um programa em um computador com memoria distribuida nao consiste apenas
de uma sequéncia de calculos, mas os dados também devem ser enviados e recebidos em
pontos apropriados dentro do programa. Essas operagoes de input(entrada) e output(saida)
de dados devem ser especificadas de maneira explicita pelo programador, na maioria dos

Casos.

Por outro lado, sistemas com memoria tipo shared possuem uma quantia de memoria
a qual diferentes processadores tem acesso para escrever e receber dados (ver figura 11).
Podem ser enxergados como um tnico banco de memoéria, ou varios pequenos bancos
de memoria distribuidos entre grupos de processadores. Independente da visualizacao,
todos esses sistemas permitem ao programador acesso simultdneo a toda a meméria (pelo
menos de forma virtual) a partir de enderegos globais aos quais todos os processadores se
associam. Dessa forma em sistemas desse tipo o limitante para a eficiéncia é a concorréncia
no acesso a estes enderecos, e fica mais facil particionar nosso modelo em etapas que

podem ser executadas independentemente ao mesmo tempo.
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Figura 10 — Esquema de um processador com memoria distribuida. Cada processador
armazena dados localmente e nao se comunica de forma direta com os demais.
Imagem da referéncia [86].

Ainda assim, quando o nimero de processadores cresce muito, é preciso se levar
em conta que diferentes processadores tem velocidades de acesso diferentes a diferentes
partes da memoria (literalmente, possuem distancias relativas aos enderegos de meméria
diferentes), e cada processador deve realizar aproximadamente a mesma quantidade de
processamento, afim de que nenhum processador em algum momento passe muito tempo
esperando pelos demais antes de passar a uma nova tarefa. Técnicas que visam alcancgar isso
se denominam Latency Hiding. Além de ser necessario, claro, sincroniza-los, para que por
exemplo dois processadores nao tentem escrever em algum endereco de meméoria especifico
simultaneamente, e aquele que escrever por ultimo tera interferido com a operacao do

primeiro.

A maioria dos multiprocessadores modernos, inclusive as placas graficas CUDA,
se utilizam de sistemas hibridos, que possuem memoria shared para comunicacao entre
grupos (ou noés) de processadores e uma meméria global distribuida, formando um grande
processador paralelo, de maneira que os dados e a implementacao nao precisam ser

particionados em muitos subproblemas apesar do niimero grande de processadores [87].

3.2 CUDA: Warps, Threads, Blocks, Grids

A plataforma CUDA segue uma linguagem formal baseada em, e muito parecida
com, a linguagem de programagao C (uma das mais populares entre desenvolvedores

de sistemas, e a base dos sistemas operacionais Windows e Linux), tendo sido criada,
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Core #0 Core #1 Core #2 ——— Core #n

Main memory (shared-memory)

Figura 11 — Esquema de um processador com memoria shared. Todo processador, ou
nucleo, acessa os mesmos dados e processa os mesmos dados que os demais, a
principio, simultaneamente.

difundida e atualizada regularmente pela NVIDIA [88]. Um conhecimento razodvel da
plataforma e da linguagem C' CUDA sao necessarios para descrever o paralelismo em nosso
software, nas se¢oes a seguir. Portanto nessa secao iremos explicitar as caracteristicas mais
importantes de uma GPU CUDA.

Uma placa de video CUDA (no que diz respeito até o momento desse trabalho) é
composta por centenas de milhares de niicleos, e possui uma memoria DRAM global e
diversos bancos de memoria localizados para cada niicleo individual. Esses ntcleos de pro-
cessamento (que podem ser entendidos até certo ponto como os niicleos de um processador
CPU convencional) se comunicam através dos denominados Streaming Multiprocessors
(SMs), que podem se comunicar e realizar acessos na memoria simultaneamente, e realizam
transferéncias entre os nucleos. Cada placa segue uma arquitetura, que corresponde ao seu
particular modo de organizacao do hardware. Nesse trabalho utilizamos as placas Tesla
K20m, que usa a arquitetura Kepler. Além disso, as GPUs CUDA também se dividem em
compute capabilities que nada mais sao que um nimero de série, indicando quais fungoes
particulares um cédigo pode apresentar para ser usado na plataforma. Por completeza, as
TeslaK20m utilizadas nesse trabalho contam com as seguintes especificagoes (dados da

referéncia [88]):
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Especificagoes da GPU TeslaK20m

Compute Capability

3.5

Memoria Total

5120 MBytes (5 GB)

Streaming Multiprocessors (SMs) 13
Nucleos CUDA por SM 192
Total de multiprocessadores (ntcleos) 2496

GPU Clock
Memory Clock

706 MHz (0.71 GHz)
2600 MHz (2.7 GHz)

A memoria é dividida (fisicamente) por regides(ver figura 12): temos uma regiao
global + L2 Cache de acesso comum a todos os SMs, e cada um destes possui uma regiao
de memoéria local, com um conjunto L1 + SMEM + Constant memory + Registers que

constiuem as memorias tipo shared definidas acima.

SM-0 SM-1 SM-N
Registers Registers e Registers
¢ & 3 $ 3 3 ! § 3
L1 SMEM ﬁj L1 SMENM RD:?? 11 5MENM ;::::
Y Y r' Y F Y 3
¢
L2
Global Memory ( DRAM)

Figura 12 — Divisao fisica da memoria de uma GPU CUDA.

Note, porém, que em um programa em C CUDA, controlamos o acesso a essas
memorias via estruturas abstratas, definidas apenas a nivel do cddigo: os chamados threads,
blocks e grids. Podemos visualizar de maneira mais ou menos intuitiva essas estruturas
imaginando-as como uma grande matriz (figura 13): um grupo de threads compoe um block
(e threads podem ser uni, bi, ou tridimensionais), e um grupo de blocks compoem um grid.
Essas threads nao correspondem aos enderecos de memoria em si, mas sim a enderegos
de streaming, ou seja, cada thread é um fluxo de processamento (i.e uma sequéncia de
linhas de cddigo) que ird aplicar uma fungao sobre um conjunto de dados (estes divididos
entre as diversas memorias disponiveis), o que da origem a estrutura SIMT mencionada na

introdugao do capitulo. Conciliar essa abstragdo com a memoria fisica é responsabilidade
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do programador, e apresenta a possibilidade de uma otimizac¢ao maior do que no caso do

paralelismo convencional em clusters (via processadores CPU e OpenMPT) [87, 89

O fluxo da execugao de um programa (i.e os threads) sao ativados pelos SMs em
grupos de 32, chamados Warps. Um Warp é a unidade fundamental de processamento em
paralelo efetivo na GPU. Isso significa que, dentre todos os elementos definidos até agora,
o Warp ¢é onde, de fato, surge a diferenga entre uma programagcao serial e a programagao
em paralelo. Cada Warp é executado por um SM, que aloca niicleos livres para isso, de
acordo com as regidoes de memoria especificadas pelo programador no codigo. Caso nao
haja divergéncia de threads dentro de um Warp, este ird executar todos os 32 thread
simultaneamente, alcancando de fato o paralelismo. Uma divergéncia de threads consiste
em alguma condicao (do tipo If, While, etc.) que fornega respostas diferentes para threads

diferentes dentro de um Warp. Por exemplo, em um codigo do tipo:

CUDA Gric

F 3
blockidx (0,0) blockldx (1,0) blockldx (2,0)
.|eoloaleal| |eofoo|eo|  |eol0.0 0
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o o =]
©.2|0,2]|@2n ©02|0,2|@2 ©0,2)|0,2| @2
blockDim.x blockDimx blockDim x
blockidx (0,1) blockldx (1,1) blackldx (2,1)
0,00 (1,0) | (2,00 ©,0|0,0|@0 0,0 | 0,0 | 2,0)
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E Slenfon|en| glenlonfen| glenfon]|an
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Figura 13 — Divisao abstrata da memoria de uma GPU CUDA, em uma matriz de threads
e blocks.
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Input = {1,10,2,12,3,13}

//Executa todas as proximas condicoes em paralelo

if (Input < 10)

Dentro de um mesmo Warp, logo na segunda condi¢ao havera uma divergéncia,
e entao o Warp inteiro ird se serializar para executar os threads um por um, perdendo
completamente o carater paralelo. Podemos evitar a divergéncia de Warps reordenando
nossos dados para que a divergéncia dentro de um Warp esteja igualmente "ordenada'. No

nosso exemplo, isso corresponderia a:

Input = {1,10,2,12,3,13}

//Reordena o Input para coordenar divergencias

Input = {1,2,3,10,12,13}

//Executa todas as proximas condicoes em paralelo

if (Input < 10)

Nesse caso, o Warp seria executado em dois blocos, ambos completamente em
paralelo, ou seja, como se nao houvesse nenhuma divergéncia de threads no codigo.
Juntamente com o Latency Hiding, evitar a divergéncia de threads é uma das mais
importantes técnicas de otimizacao em um processador GPU CUDA. Observe que, conforme

as divergéncias passam a ser dependentes das condigoOes iniciais de nossas simulagoes, e
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estas passam a seguir dinamicas relativamente complexas, aumenta em muito o desafio em
se "coordenar'as divergéncias entre threads para minimiza-las o maximo possivel. Note
também que, um Warp sempre corresponde a execucao de 32 threads, entao em nosso
exemplo, 26 threads seriam "desperdicados'ao serem ativados sem nenhum dado ou fluxo

correspondente. Este fato também deve ser levado em conta na execugao do programa.

Para identificarmos um thread (que se localiza em um block, que faz parte de
um grid), podemos mapear seu indice na meméria do computador como o farfamos para

mapear os indices a, b, ¢, ... de uma matriz N-dimensional em um tnico valor:

int n = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;

Em que threadldx.x corresponde ao endereco de uma das dimensoes de um thread,
blockldx.x é o bloco onde este thread se localiza, e blockDim.x é o tamanho de um bloco.
As trés "diregoes"de um thread podem ser enderecadas da mesma maneira, i.e, threadldx.x,
threadldx.y e threadldx.z; Note que esse enderecamento ¢ o mesmo mapeamento que
usariamos para vetorizar uma matriz de tamanho N x N, A;;, se utilizando da equivaléncia
entre o conjunto de indices {(0,0), (1,0),(1,1),...,(N,N)} e o conjunto {1,2,..., N?},

da seguinte forma:

Qp, ™~ Qg ™~ Ajqjsx N ™~ AjpixN (3~1)

Assim, antes de passarmos ao desenvolvimento de um software especifico para uma
simulagao micromagnética, vamos fornecer um exemplo simples (de fato, quase trivial) de
como funciona a paralelizagao de um programa em C CUDA, afim de explicitar algumas
defini¢oes importantes: Vamos paralelizar um passo temporal em uma dinamica molecular
com o algoritmo de Verlet [90]. Nesse caso, possuimos um conjunto de posi¢oes X,y,z,
velocidades (vx, vy, vz) e aceleragbes (ax, ay, az) em um tempo ¢, e desejamos obter as
posicoes para o proximo tempo ¢+ At em funcao destas variaveis, usando uma aproximagao
simples. Em um programa sequencial escrito na linguagem C, isso € escrito de maneira

intuitiva como:

void velocity_verlet(void){
double dt2 = deltat * deltat;
for(int u = inicial; u < final; u++){
x[ul = x[u]l + vx[u] * deltat + 0.5%ax[ul]*dt2;
ylul = ylul + vylul * deltat + 0.5*ay[u]*dt2;
z[ul = z[u] + vz[u] * deltat + 0.5%az[u]*dt2;
}

return;}

Enquanto uma rotina em paralelo para executar essa mesma fungao poderia ter,




Capitulo 3. Simulag¢do em Paralelo: Métodos,

Algoritmos e Analise 59

por exemplo, a forma:

__global__ void velocity_verlet(double *x, double *y, double *z, double *vx,

double *vy, double *vz, int final,int inicial, double *ax, double *ay,

double *az, double *deltat)

int n = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;

while((n >= inicial)&&(n < final))

{

x[n] = x[n] + vx[n] * (xdeltat) + 0.5*ax[n] * (*deltat) * (*deltat);
y[n] = yln]l + vyln] * (*deltat) + 0.5*ay[n] * (*deltat) * (*deltat);
z[n] = z[n] + vz[n] * (xdeltat) + 0.5%az[n] * (*deltat) * (*deltat);

n+= blockDim.x * gridDim.x;

Vamos listar as diferencas:

O prefixo "global"indica que estamos definindo uma rotina que sera utilizada pela
GPU (mas o comando de execugao, deve ser dado pela CPU); por isso o uso de
ponteiros (varidveis do tipo *a) para declarar todas as variaveis, pois a CPU nao
pode se comunicar diretamente com os enderecos de memoria da plataforma CUDA,
a nao ser via ponteiros (que podem, com algumas restrigoes, ser entendidos como
"enderecos auxiliares"que com um tnico nimero referenciam conjuntos inteiros de

dados);
n é o endereco de cada thread, como definido acima;

No lugar do loop, temos agora uma condicao para os enderecos de thread; isso
garante que iremos executar apenas threads que se encaixam no tamanho de nosso
problema em questao (nesse caso, N dtomos particulares). Assim como um Warp
sempre consiste de 32 threads, escolhemos a priori quantos blocks (e também quantos
threads) um programa ird definir na memoéria da GPU, e todos serao utilizados
nessa rotina, por isso precisamos de condigoes desse tipo, caso contrario acessaremos

regioes nao definidas da memoria;

Observe que o Verlet em si nao precisou de grandes alteragoes; todos os respectivos
enderecos n, num caso ideal, irdo ter suas posic¢oes x, vy, z atualizadas simultaneamente,
e comparado com a implementagao serial original, precisaremos de uma ordem de

O(N/P) operagoes para completar o passo temporal, sendo P o niimero de nticleos
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utilizados. Naturalmente, P < N, pois nao seria util associar mais de um thread
a uma particula nesse caso (em outros exemplos, como veremos, isso serd 1til no

entanto);

e A 1ultima linha corresponde a condigao de parada da rotina; Caso um block nao tenha
sido suficiente para cobrir todas as N particulas, lancamos mais um (lembrando
que apenas os threads em cada Warp estao sendo realmente executados de forma
simultanea, ¢ apenas uma abstracdo assumir que todas as operagdes em n estao em

paralelo).

Além dessas diferengas (basicamente), também devemos alterar o cddigo principal;
enquanto no caso serial bastava uma linha para executar a rotina velocity verlet, agora
precisamos primeiro copiar a meméria que inicializamos (posicoes, velocidades, aceleragoes,

etc.) da CPU para a GPU:

int main()

{

cudaMalloc((void**)&dev_x, size_coord);
cudaMalloc((void**)&dev_y, size_coord);

cudaMalloc((void#**)&dev_z, size coord);

cudaMemcpy(dev_x, x, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy(dev_y, y, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy(dev_z, z, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy (dev_vx, vx, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy (dev_vy, vy, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy(dev_vz, vz, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice) ;
cudaMemcpy (dev_ax, ax, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice) ;
cudaMemcpy(dev_ay, ay, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice) ;

cudaMemcpy(dev_az, az, size_coord, cudaMemcpyHostToDevice);
velocity_verlet<<<block,thread>>>(dev_x, dev_y, dev_z, dev_vx, dev_vy,

dev_vz, final, inicial, dev_ax, dev_ay, dev_az, dev_dt);

return O;

}
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Observe que, ao invocar a rotina velocity verlet na GPU, especificamos o niimero
de threads e blocks que a GPU ira utilizar. Caso precisemos dos dados "diretamente",
por exemplo para escrever um arquivo de trajetorias, devemos simplesmente usar a
mesma funcao de copia apds o passo temporal, com a tltima especificacao invertida para
DeviceToHost (size coord corresponde ao tamanho dos vetores, definido pelo usuério na
entrada do programa). Como o nimero de threads estd vinculado ao ntimero de Warps
que podemos executar simultaneamente (multiplos de 32), mas gostariamos de simular
nuameros arbitrarios de elementos, se torna um problema nao trivial otimizar a melhor
conciliacdo entre essa abstracado da memoria, e aquela que de fato ocupamos com as
variaveis repassadas para a GPU, e idealmente varios testes devem ser feitos para avaliar
o melhor caso para cada problema. Note também que, as variaveis dev* que indicam as
usadas na GPU, devem ser alocadas dinamicamente em todos os casos, diferente do caso da
CPU, onde podemos a principio determinar estaticamente o tamanho do nosso problema

no ato de execucao do programa.

3.3 Integracao Numérica

Iremos agora definir o integrador numérico que utilizaremos para solucionar a
equacao LLG em 2.66. Uma breve descricao sobre a discretizacao espacial e temporal dos
volumes no espago que iremos simular pode ser encontrada nos apéndices, assim como na
referéncia [91] que, inclusive, também trata do paralelismo na solu¢ao de uma equagao
dinadmica.

A equacao 2.66 pode ser reescrita da seguinte forma, componente a componente:

dmy

@A A N .
7:][ (ml,mg,...,mN,T) s Z:L...,N (32)
dr

Em que a = (z,y, 2), e f s@o as precessoes giromagnéticas amortecidas de cada
vetor m;. Devemos, a priori, introduzir com as 3N equacoes acopladas acima, um conjunto

de 3N condigoes iniciais:

m (19) = my° (3.3)

Com isso podemos, escolhendo apropriadamente algum método de integracao
numérica, determinar o conjunto {m(7,)}, onde 7, = 7o + nA7r, n = 1,2,..., e tragar
entdo a trajetéria (discreta) da Magnetizacdo através do tempo, que corresponderd a uma

fungao com saltos de tamanho A7 entre seus pontos.

Na escolha do método de integracao, podemos inicialmente diferenciar entre duas
propriedades: se um método é explicito ou implicito, e se um método é de passo simples ou

de passos multiplos. Essa é uma generalizacao grande demais para cobrir todos os casos,
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mas podemos nos basear nela para decidir, inicialmente, quais propriedades da equacao

original desejamos preservar, e como.

Um método de passo simples ¢ um método no qual, para encontrarmos uma
solugao em um tempo 7, de uma equacao diferencial, precisamos apenas das condi¢oes
no sistema no tempo 7,_1. Analogamente, em um método de passos miiltiplos precisamos
de informacoes sobre um conjunto de tempos anteriores 7,,_1, 7,_2, . .. para encontrarmos
a solugao no instante 7,. A grande maioria dos métodos de passos simples podem ser
deduzidos a partir de, ou equivalentes a, uma expansao local de uma funcao em torno
de um ponto a partir de suas variagoes (e.g a série de Taylor), enquanto os métodos
de passos multiplos geralmente correspondem a interpolagoes de polinomios sobre um
conjunto maior de pontos, similares ao polinémio de Lagrange de uma fun¢ao|70, 73, 82].
Métodos de passo simples, portanto, se assemelham mais a estrutura original de uma
equagao diferencial (que ja se comporta geometricamente como uma variagao local de
uma funcao) do que um método de passo multiplo, e devemos julgar se a aproximagao por
ponto vale a pena frente a uma modificagdo na estrutura do nosso problema (por exemplo,
podemos estar modificando o espago de fase de um problema, apesar das trajetérias no

tempo aparentarem semelhanga).

Quanto a outra propriedade mencionada, métodos explicitos sao aqueles onde temos

uma relacao do tipo:

Tpt+1 = f(xn) (3-4)

Ou seja, temos uma expressao explicita que coloca o valor de uma variavel no
tempo 7,41 em fungdo de seu valor no passo anterior (ou, no caso geral, em fungao de
varios valores anteriores). Por outro lado, dizemos que um método é implicito quando este

nos fornece uma rela¢do do tipo:

9(Tns1,20) =0 (3.5)

Note que, para a grande maioria dos casos, um método implicito fornece uma
equacao nao linear e insoltuvel nas variaveis para encontrarmos z, 1, e um método de raizes
como o método de Newton-Raphson se torna necessario para encontrar uma solugao para
3.5 em cada passo [73]. A escolha de um método como esse porém, se faz 1til em certas
ocasides pelo seguinte motivo: métodos explicitos possuem um grau de instabilidade que
depende do tamanho do passo A7 usado em uma integragao numérica. Uma das maneiras
de verificar essa instabilidade é pela condigio de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL), que diz
que, caso o tamanho do passo seja maior que uma certa constante (que depende do método)
temos uma divergéncia da solucao numérica, e esta em nada se assimilara com a solugao

analitica [92]. Métodos implicitos em geral possuem estabilidade incondicional, e podemos
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usar tamanhos de passo arbitrariamente grandes a principio para encontrar a solucao de
uma equacao diferencial, o que compensaria, em alguns casos, o custo computacional de

se resolver uma equacao complexa do tipo 3.5.

A mérito de comparagao com dados ja estabelecidos, iremos inicialmente utilizar o
método de Runge-Kutta RK4 (passo simples) para iniciar a solu¢ao dos problemas de valor
inicial acima, e apds possuirmos um conjunto de pontos da trajetoria suficiente, iremos usar
um método de passo miltiplo (o método Preditor-Corretor de Adams-Bashforth-Moulton).
Métodos como esses dois, com algum tipo de passo temporal adaptado, sdo os mais comuns
no micromagnetismo, devido a sua simplicidade de implementacao. Observe, porém, que
métodos explicitos desse tipo sao relativamente instaveis para equacoes com variagoes muito
bruscas em seu valor (lembremos que a razao giromagnética que acompanha o primeiro
termo em 2.66 é proporcional a 10" [(sT')~!]) [62]. Os esforgos recentes em desenvolvimento
de simulacao micromagnética na literatura, tem se voltado para desenvolver integradores
numéricos que se aproximem melhor da estrutura da equacao LLG (ver apéndices), que
além de nao linear, é definida sobre um espago de fase nao trivial [61,62,93,94]. Apés
garantirmos que nossa otimizagao em paralelo das interagoes e do modelo de Heisenberg
estao estabelecidos como uma boa representagao numérica do modelo analitico, iremos
proceder em descrever uma alternativa aos integradores RK4 e Preditor-Corretor de
Adams.

O método de Runge-Kutta de quarta ordem, ou RK4, é definido pelas seguintes

expressoes:

JAN = S
Mpr1 = M, + % (61 +2C + 205 + (14) (3.6)

— —

1 - 1
02 = f(mn+§A7'Cl,Tn+§AT)

— —

1 = 1
Cs = f(m,+ iATCQ, Tn + §A7)

c, = f(mn + AT@;;, Tn + AT)

Assim, com uma dada configuracao inicial, obtemos os coeficientes necessarios e
depois aproximamos o valor dos vetores m; no tempo 7,1. Observe que, para um tinico
passo temporal, precisamos calcular o termo de precessao giromagnética f quatro vezes
seguidas. Devido a complexidade numérica das interagoes de longa distancia envolvidas,

esse calculo é proibitivo na maioria dos casos. Além disso, o método RK4 exige passos
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temporais na escala de ~ fs, mesmo que estejamos interessados em regioes de variacao da
Magnetizagdo apenas em uma escala de ~ ns, devido a condigao CFL[62] (em particular,
se desejassemos estudar processos ultra-rapidos na escala do femtosegundo, estariamos no

limite do erro numérico imposto pelo método, e este nao seria apropriado).

O método usado em conjunto com o RK4, o chamado método de Adams-Bashforth-
Moulton, é um algoritmo Preditor-Corretor com dois passos. Para obtermos os vetores
locais m; no tempo 7,1, necessitamos de conhecer seus valores nos tempos 7, 7,1, Th_2,

e T,—3. Uma vez obtidos esses valores (via RK4), procedemos com o algoritmo preditor:

AT

5 (55/0 = 591 +3Tfu2 — 9fus) (3.7)

Mp41 = My +

Esse primeiro valor aproximado, deve entao ser corrigido com o seguinte passo

corretor:

AT

24

Mpy1 = My +

(9.?n+1 +19f, = 5fp1 + ﬁ—z) (3.8)

Naturalmente, devido a exigir em cada passo apenas dois calculos de termos de
precessao giromagnética, o método Preditor-Corretor(PC) é mais eficiente do que o RK4
em praticamente todos os casos. Pode-se mostrar que ambos tem propriedades parecidas

quanto a convergéncia para a solugdo exata (ambas possuem um erro na ordem de O(A7?))
[34].

3.4 Paralelizacao de rotinas

Vamos discutir a adaptacao dos integradores numéricos descritos na ultima secao a
plataforma CUDA, assim como nossas escolhas especificas de estilos de programacao e

paralelismo.

A maior parte dos pacotes disponiveis em simulacdo micromagnética, como o
OOMF, é baseado num estilo de programacao orientada a objetos. Isso quer dizer que,
se usando uma linguagem como C++ por exemplo, temos um nivel de abstracao que
facilita armazenar os dados sobre algum conjunto, e.g, um dtomo ou momento magnético,
em um tipo unificado de data, chamado classe. Isso torna muito mais facil organizar o
c6digo de maneira intuitiva para qualquer um que eventualmente o modifique, porém uma
desvantagem significante é a limitacao em otimizar para se obter uma performance maxima.
Em contraste, em um estilo de programacao funcional focamos em operadores atuando sobre
inimeros conjuntos de dados simultaneamente, possibilitando uma otimizacao em nivel
mais baixo de abstragao. A desvantagem dessa abordagem é o trabalho (consideravelmente
maior) em se organizar os blocos de dados em um programa funcional. Ainda assim,

nesse trabalho usamos um modelo completamente funcional para criar nosso cédigo, para
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visar alcangar o resultado mais eficiente possivel. O pacote VAMPIRE citado acima, que
consideramos o mais proximo de "Estado-da-arte'no quesito da construgao do software
[34,80], usa um modelo hibrido, abrindo mao de parte de sua capacidade de otimizar as

relagoes entre os conjuntos de dados, em prol de ser mais acessivel.

Quando buscamos varrer um espaco de fase em busca de pontos de equilibrio, como
na solucao das equacoes de Brown em 2.44, podemos nos usar de paralelismo estatistico,
ou seja, dividimos o trabalho em uma série de calculos completamente independentes,
sendo realizados cada um em um processador diferente, variando apenas pardametros como
o Campo externo ou anisotropia entre uma simulacao e outra. Esse método porém, so é
aplicavel a sistemas relativamente pequenos, onde todos os dados devem ser processados
por apenas um processador. Para sistemas dinamicos, e de tamanhos razoaveis, devemos

nos usar de alguma outra técnica de paralelizacao.

A técnica de paralelizagao mais comum nesse caso é a decomposicdo de dominio.
Essa decomposigao consiste em dividir o espago em células (que nao correspondem neces-
sariamente as células da aproximagao micromagnética), cada uma contendo um nimero de
elementos, e cada processador é responsavel por processar os dados nessa célula. Idealmente
podemos escalar o sistema para ser processado em todos os nicleos de nossa GPU dessa
forma, atingindo o maximo de eficiéncia em nossa implementacao. Note que existem
inimeras maneiras de se decompor um dominio em uma equagao diferencial (apesar do
método mais utilizado em aplicagoes fisicas ser o método da lista ligada [82,91]), e é um
problema nao trivial escolher a melhor decomposicao possivel para uma dada plataforma

de programacao [34,95].

Em C CUDA, o fator de otimizagao mais importante é a regiao da memoria sobre
a qual executamos os calculos, a memoria global, a que todos os processadores tem acesso,
tem laténcia muito grande, e devemos limitar as operacoes que utilizamos com elementos
dessa regiao [87]. Para isso, devemos fazer cépias entre a memoria global e a memoria
shared individual de cada processador. Em particular podemos, utilizando a estrutura
de um block, realizar comunicacao entre threads diretamente da memoria shared, sem
necessidade de uma consulta aos dados salvos na memoria principal. No nosso caso entao,
podemos nos usar de Latency Hiding para realizar cépias entre as memorias logo antes de
operagoes intensivas computacionalmente, e esperamos que idealmente os novos grupos
de dados ja estejam prontos ao final desse periodo, efetivamente criando um sistema de
filas, onde movimentamos os dados em espera do processamento ao mesmo tempo em que
outros ja estao sendo processados. Essa é uma operacao trivial em um cluster de CPUs
que possui uma unica regiao de memoria, mas na GPU também devemos nos atentar a

possiveis divergéncias de Warps durante essas operagoes.

Nossa estratégia consiste em duas partes, uma para calcularmos as grandezas

'globais"do sistema, como a energia total dada pela Hamiltoniana de Heisenberg micro-
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magnética, e o valor esperado da Magnetizagao resultante em cada direcao, e outra para
obtermos as componentes dos Campos b; necessarios na integracao numérica. A integragio
numérica em si, dada a natureza simples dos integradores, é direta, feita analogamente ao
exemplo do velocity verlet no inicio do capitulo. Descreveremos a seguir cada um desses

procedimentos.

e Para obter grandezas do tipo 2.60, que constituem somas sobre todas as parti¢des de
um sistema, usaremos a técnica de reducdo de soma, ou scan, como é denominada na
literatura de Ciéncia da Computacao [85]. A ideia principal é que cada thread guarde
resultados parciais referentes a uma tnica iteracao das somas em j representadas na
Hamiltoniana (i.e as intera¢oes com Campos locais). Chegando ao fim desse processo,
os threads acumulam seus resultados num vetor auxiliar P, que tem a dimensao de
um block. Agora, queremos que cada thread some dois dos valores em P e armazene
o resultado de volta no préoprio P. Como cada thread combina duas entradas em
uma, completamos esse passo com metade das entradas de P com a qual comegamos.
Esse processo continua por Log2(Tamanhopg.c;) passos até possuirmos a soma de
cada elemento em um tnico enderego de P. Como essa é uma decisao arbitraria de
nossa parte, iremos sempre fixar o tamanho de um block como um niimero que seja
poténcia de 2. Por exemplo, se usarmos 512 threads como o tamanho de um block,sdo
necessarias 9 iteracoes desse processo apenas, para reduzir os 512 elementos parciais

de P em uma tnica soma.

e Para obter os Campos efetivos locais em si, em particular os termos de precessao
giromagnética da equacao LLG, iremos utilizar uma modificagdo do método de N-
corpos descrito na referéncia [86], usado comumente para simulagoes qualitativas de
efeitos gravitacionais, e outras interagdes de curto e longo alcance (em demonstragoes,
jogos eletronicos, etc.). A vantagem desse algoritmo é que, para todos os efeitos,
este nao realiza nenhuma aproximagao sobre o cardter de longo alcance em si (ndo
introduz cortes na interacao a partir de alguma distancia, e também nao usa um
método de Campos médios para obter o resultado), ou seja, o algoritmo converge
com O(N?) interagoes para o valor do Campo total, sendo denominado um método
de "Forca bruta'. Mesmo assim, se usando das estruturas de memoria da GPU,
mostraremos que esse calculo acaba por ser mais eficiente do que uma aproximagao
menos robusta em um programa serial. Eventuais aproximagoes como o Fast Multipole
Method (FMM) [?,34,91] sao benéficas para certos sistemas, mas em nossa escala
de trabalho alcangamos uma excelente relagdo de custo computacional/beneficio

numérico.
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Reducao de Soma

Para obtermos, por exemplo, a energia do sistema em uma dada configuragao,
associamos a cada thread uma sexttpla (z,y, 2, m,, m,, m,) com a posi¢ao e a intensidade
de cada momento magnético em nosso sistema (de N elementos), e copiamos esses dados
para a memoéria shared (integralmente, num caso ideal, ou parcialmente, em geral), e a

seguir obtemos (para cada thread) as seguintes grandezas (constantes omitidas):

N T A ~ A oA A ~
mi.m4_3 M+ i My« i . -
Ai = Zml : mj + Z : (( ; 3]) ( J) - m; - bext,i (39)
J ];1 T'ij a)
i

Agora temos um conjunto de tamanho N com valores parciais da energia (interagoes
de cada i com todos os demais j), mas note que esse conjunto esta subdividido entre
os threads, e os threads s6 se comunicam entre si dentro de um block. Para realizar a
reducao de soma entdo, devemos definir e ocupar cada thread em um block com um desses
valores parciais, e entao somar cada um desses termos para obtermos o resultado por
block. Realizamos a soma por pares para nos aproveitar do paralelismo e obter a eficiéncia
maxima possivel para o algoritmo. Essa reducdo em um cédigo pode ser feita da seguinte

forma:

cache[threadIdx.x] = temp_;
__syncthreads();

int u = blockDim.x/2;

while(u '= 0)
{
if (threadIdx.x < u)
{

cache[threadIdx.x] += cache[threadIdx.x + ul;

}
__syncthreads () ;

u /= 2;
}

if (threadIdx.x == 0) epot_[blockIdx.x] = cachel[0];

A variavel temp acima representa os valores parciais definidos em 3.9. Observe que,
entre o preenchimento dos threads em um block, e entre cada soma parcial em paralelo,
devemos sincronizar todos os threads via a operacao syncthreads. Essa operagao garante

que nao haja concorréncia no acesso entre diferentes threads a um mesmo endereco da
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memoria, efetivamente "pulando'"uma soma e subestimando o valor total da energia. Apds
todas as somas serem realizadas, o valor da energia parcial por block é guardado em um
vetor que possui o tamanho do grid (i.e todos os blocks). Poderiamos a principio somar
todos esses valores na GPU e encontrar a energia total, mas note que usariamos apenas
um thread por block para realizar esse calculo, e como mencionado antes, todos os demais
seriam executados da mesma forma. Esses threads "inutilizados"poderiam estar operando
em outras rotinas como o calculo da precessao giromagnética, simultaneamente ao calculo
da energia. Portanto, apds obter o valor por block, copiamos esse vetor para a CPU e
realizamos a soma final sequencialmente, com um ganho de eficiéncia nas demais fungoes;

isso corresponde a mais um uso de Latency Hiding.

Ao invés da estrutura de threads em um block como acima, poderiamos também
nos usar das chamadas operacgoes de Warp shuffle. Um Warp Shuffle é uma operacao
"atomica'com respeito a GPU, no sentido em que permite que os threads dentro de
um mesmo Warp se comuniquem entre si durante a execugao de um programa [96]. A
vantagem disso é que, como um Warp (sem divergéncia) é executado por um SM de forma
completamente simultanea, nao precisamos sincronizar os threads dentro de um warp.
Podemos realizar operacoes de Warp que sobrepde o valor de n threads pelos seus vizinhos,
em qualquer ordem desejada. De toda maneira, esses algoritmos sao completamente
equivalentes, e uma utilizacao apropriada do primeiro método sera praticamente tao boa
quanto o segundo, mesmo com a sincronizagao envolvida [87]. Para exemplificar, seguem
os codigos da reducao de soma apenas para a energia de interacao com um Campo externo
constante (os demais termos sao andlogos) na expressao 3.9, em formato "minimo", i.e, um

codigo funcional e otimizado apenas para essa funcao:

//Calcula a energia da interacao Zeeman via memoria shared

__global__ void potential_energy2(int atoms, double *x_, double *y_, double
*z_, double *epot_, double *mx_, double *my_, double *mz_, double Bx_,
double By_, double Bz_)

int n = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;

_ _shared__ double cache[512];

double temp_ = 0.0;

while(n < atoms)

{
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double mBx_ = 0.0;
double mBy_ = 0.0;
double mBz_ = 0.0;
double mx = mx_[n];
double my = my_[n];

double mz = mz_[n];

epot_[blockIdx.x] = 0.0;

mBx_ = mx * Bx_;
mBy_ = my * By_;
mBz_ = mz * Bz_;

temp_ += mBx_ + mBy_ + mBz_;

n += blockDim.x * gridDim.x;

cache[threadIdx.x] = temp_;
__syncthreads();

int u = blockDim.x/2;

while(u !'= 0)

{
if (threadIdx.x < u)
{
cache[threadIdx.x] += cache[threadIdx.x + ul;
}
__syncthreads();
u /= 2;
}

if (threadIdx.x == 0) epot_[blockIdx.x] = cache[0];

//Calcula a energia da interacao Zeeman via operacoes de Warp Shuffle

__global__ void potential_energy2(int atoms, double *x_, double *y_, double
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*z_, double *epot_, double *mx_, double *my_,

double By_, double Bz_)

int n = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;

__shared__ double cache[32];

double temp_ = 0.0;

while(n < atoms)

{

double mBx_ = 0.0;
double mBy_ = 0.0;
double mBz_ = 0.0;

double mx = mx_[n];
double my = my_[n];

double mz = mz_[n];

epot_[blockIdx.x] = 0.0;

mBx _ mx * Bx_;

mBy_ = my * By_;

mBz_ mz * Bz_;

temp_ += mBx_ + mBy_ + mBz_;

n += blockDim.x * gridDim.x;

int laneid = threadIdx.x \Y, warpSize;

int warpid = threadIdx.x / warpSize;

int u;

for(u = warpSize/2; u > 0; u /= 2)
{

temp_+= shfl_down(temp_, u);

double *mz_, double Bx_,
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//Repare que nao precisamos de sincronia nessa parte

if (laneid == 0) cache[warpid] = temp_;

__syncthreads() ;

temp_ = (threadIldx.x < blockDim.x / warpSize) 7 cache[laneid] : O;

if (warpid == 0)
{

for(u = warpSize/2; u > 0; u /= 2)
{
temp_+= shfl_down(temp_, u);

if (threadIdx.x == 0) epot_[blockIdx.x] = temp_;

X | R} X p RG] X [2ex) | X ) 2xx)

 |Eeex) [ x [Eeex) | ox [Eexy | ox |Exex)

Xe | EoeX) | % [Ex) X, [EKeX) | X | EXex)

Rl /'T /'T //T /'T

% % Xy X * Xy *s Xy

Figura 14 — Esquematizacao da reducao de soma. A cada iteracao, metade dos vetores
considerados sao somados simultaneamente & outra metade.

Método de N-Corpos

Podemos pensar no método de N-Corpos como calcular cada parcela da precessao
de cada momento magnético em uma matriz N x N envolvendo todas as interagoes

entre pares. Entao o Campo resultante b; no sitio 7 é obtido como soma de todas as
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entradas em uma linha ¢ dessa matriz. Como podemos a principio obter cada elemento da
matriz independentemente, temos uma ordem de O(N?) operagoes a serem paralelizadas.
Observe porém, que uma paralelizacao completa desse processo iria exigir uma memdoria
ocupada proporcional a O(N?), assim limitando nosso processamento em paralelo pela
ocupagao proibitiva da memoria. O pacote VAMPIRE, por exemplo, mesmo empregando
uma aproximacao nas interacoes de longo alcance, ainda consegue alcancar niveis de
ocupagao da memoria proporcionais a 30GB nos casos de estruturas maiores, ao alcancar

o paralelismo diretamente com o armazenamento de cada interagao de pares [80)].

Ao invés disso, iremos serializar algumas das operacoes, afim de reutilizar parcial-
mente os dados, e atingir a performance maxima tanto com relagao as unidades aritméticas
quanto a reduzir a taxa de memoéria necessaria. Dessa maneira, iremos definir um tile
como uma submatriz p X p de nosso problema original. Com 2p sextuplas de um sitio
atomico (z,y, z, my;, my, m,), podemos entao calcular todas as p* interagdes entre pares
no tile (sendo que, caso tenhamos uma simetria entre as interagoes, p delas podem ser
usadas novamente). Para acelerar os calculos, as sextuplas referentes a um tile podem ser
armazenadas na memoria shared. O efeito dessas intera¢oes em um tile contribui com a

precessao giromagnética de p corpos diferentes.

Uma maneira de se reutilizar os dados de maneira apropriada é ordenar os calculos
em um tile de maneira que suas colunas sejam avaliadas sequencialmente (i.e em um

thread) e suas linhas sejam calculadas em paralelo (em threads diferentes).

Assim sendo, seguimos o seguinte protocolo para calcular os termos f dos métodos
RK4 e Preditor-Corretor:

e Primeiro, calculamos as interagdes entre pares i, e j em um tile, sendo que os indices

nsn

'i"'sao calculados em paralelo, e os indices "j"sao calculados serialmente para cada i.

e Apo0s isso, calculamos o resultado de um tile, atualizando o valor da intensidade
de precessao giromagnética como resultado da interagao de um corpo com p outros.
Carregamos p descri¢oes de sitios micromagnéticos da meméria global da GPU para
a memoria shared que cada thread possui. Cada thread em um block entao avalia p
interacoes sucessivas, e isso gera os resultados do tile. Carregamos o préximo tile, e

repetimos o processo.

O grau de paralelismo do nosso método é dado pelo niimero de linhas em um tile,
e este deve ser grande o suficiente para que um nimero grande de Warps possam ser
alternados entre os SMs, novamente promovendo Latency Hiding durante o calculo das
interagoes. A reutilizagao de dados, por sua vez, é dada pelo nimero de colunas, e esse
parametro também governa a taxa de transferéncia de memoria entre global e shared. Em

geral, um tile determina também nossa ocupacao das memorias shared de cada ntucleo
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(que sao muito mais limitadas que a global). Entre cada cépia de um novo tile para a
memoria shared, devemos sincronizar as operagdes para nao perder nenhuma contribuicao

de pares em nossos calculos.

Para avaliarmos as interacoes através de todo o grid, basta alocarmos os blocks de
acordo com a memoria disponivel fisicamente. Como héa p threads por block e um thread
por sitio de momento magnético, o nimero de threads por blocos necessario para calcular
as interac¢oes em todos os N corpos é N/p, definindo um grid que possui esse tamanho.
O resultado é um total de N threads, cada uma realizando N operacoes, totalizando a

ordem de N? interacoes.

Uma otimizacao possivel a esse modelo original, em problemas com um niimero
muito pequeno de particulas, seria aumentar o niimero de threads associados a um tinico
momento magnético, pois para N muito pequeno teriamos pouca proporcao de todos os
threads disponiveis sendo utilizados. Observe que, como os threads serao executados de
toda forma, um nimero nao multiplo de p de momentos magnéticos (N/p) nao inteiro
ird apresentar problemas, e devemos lidar com essas regides de "excesso'subtraindo essa

contribuicao "fantasma'de nossos calculos.

3.5 Lista de Vizinhos

Como nossos momentos magnéticos sao bem localizados em sitios atémicos, podemos
conhecer a priori todas as relagdes de primeiros vizinhos entre cada momento, assim
construimos uma lista de vizinhos para obter as interagdes de troca. A lista, similar ao que
se faz na dindmica molecular [82,97], consiste em um vetor N x M, onde N é o niimero de

sitios e M é o ntimero de "vizinhos'relativos total. Ela tem o seguinte formato:

Anm - {Alla A127 A137 s 7A217 AQQ; A237 s aANla ANQ) AN?)’ s } (310)

Em que o primeiro indice representa o sitio, e o segundo os vizinhos deste. Com
apenas um outro vetor auxiliar (threshold, no que segue), indicando o inicio de cada troca
de indice n, podemos alcancar o paralelismo trivialmente. A lista pode ser construida no
inicio do programa (inclusive serialmente) e consultada sempre que desejarmos obter as
interacaoes de troca no sistema. Segue um exemplo de codigo funcional para obté-la, assim
como um codigo paralelo simples para utilizd-la no célculo da energia de troca em um

sistema:

//Constroi uma lista de primeiros vizinhos, facilmente extensivel ao caso

geral de K vizinhos

void reallocable list(void)
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|
|

threads

4
-

Figura 15 — Esquematizacao do método de N-Corpos. Todas as linhas sao executadas em
paralelo, com uma sincronizacao entre "Tiles". As colunas representam os
passos serializados em que reutilizamos os dados. Imagem de [86].

int sum = 0, sum2 = O;
int s = 0, w = 0;
double x2 = 0, y2 =0, z2 = 0, rij2 = 0;

for(s = 0; s < N; s++)
{
threshold[s] = sum2;

for(w = 0; w < N; w++)

{

if(w != s)

{

x2 = x[s] - x[w];
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y2
z2

y[s] - ylwl;

z[s] - z[w];

rij2 = sqrt(x2*x2 + y2*y2 + z2%z2);

if(rij2 <= parametro_de_rede)

{

sum++;

sum2++;

new_viz = (intx*) realloc (viz, sizeof (int)*sum2);

if (new_viz != NULL)
{

viz = new_viz;

viz[sum2 - 1] = w;

}

else

{

puts("Error allocating new memory block");
exit (1);

}

rij2 = 0.0;

n_viz[s] = sum;

sum =

0;

size list = sum2 * sizeof (int);

cudaMalloc ((void**)&dev_viz, size_list);
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cudaMemcpy (dev_viz, viz, size_list, cudaMemcpyHostToDevice);
cudaMemcpy(dev_nviz, n_viz, Nxsizeof (int), cudaMemcpyHostToDevice) ;

cudaMemcpy (dev_threshold, threshold, N*sizeof(int), cudaMemcpyHostToDevice);

printf ("\nSize of neighbor list:\%d \n", sum2);

//Utiliza a lista de primeiros vizinhos para obter a energia de troca em um

sistema

__global__ void potential_energy(int atoms, double *x_, double *y_, double
*z_, double *epot_,int *viz_, int *n_viz_, double *mx_, double *my_,
double *mz_, int *threshold)

{

int n = threadIdx.x + blockIdx.x * blockDim.x;

double temp_ = 0.0;

__shared__ double cache[512]; //o tamanho dos blocks nesse exemplo foi
escolhido 512 threads!

while(n < atoms)

{

int j1 =0, w = 0;
double mxx_ = 0.0;
double myy_ = 0.0;
double mzz_ = 0.0;

double mx = mx_[n];
double my = my_[n];

double mz = mz_[n];
epot_[blockIdx.x] = 0.0;
int w_ = n_viz_[n];

int offset = threshold[n];

for(w = 0; w < w_; w++)

{

jl1 = viz_[offset + w];
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mxx_ = mx * mx_[j1];
myy_ = my * my_[j1];
mzz_ = mz * mz_[j1];

temp_ += mxx_ + myy_ + mzz_;

n += blockDim.x * gridDim.x;

}

cache[threadIdx.x] = temp_;

__syncthreads() ;

int u = blockDim.x/2;

while(u != 0)
{
if (threadIdx.x < u)
{
cache[threadIdx.x] += cache[threadIdx.x + ul;
}
__syncthreads();
u /= 2;
}

if (threadIdx.x == 0) epot_[blockIdx.x] = cache[0];
}

Podemos também realizar a mesma construgao para as interagoes magnetostaticas:
armazenando todas as w distancias entre sitios envolvidas no sistema, podemos
diminuir em muito o nimero de calculos repetidos em uma dada simulagao. Observe porém,
que isso requer uma ordem de O(N?) elementos de memoria para serem armazenados, e
as memorias shared da GPU em geral nao possuem essa capacidade. Mesmo que usemos
a propria meméria da CPU (o que é possivel na maioria dos clusters), os tempos de
transferéncia de memoéria iriam sobrecarregar todos os threads e teriamos efetivamente
uma lentiddao maior do que calculando as distdncias novamente em cada passo. Os pacotes
citados nesse trabalho utilizam esse sistema de lista para as interacoes de longo alcance
via 0 método de replicacao de dados, ou seja, associando todas as informagoes do sistema

para cada processador [98]. Isso anula um dos propésitos de nosso paralelismo (simular
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problemas em larga escala) pois, ndo estando mais limitados pelo tempo de duracao
dos célculos, agora estariamos limitados ao tamanho da memoria de nossa plataforma.
Portanto, nesse trabalho utilizamos uma lista apenas de primeiros vizinhos, e calculamos

integralmente as interagoes anisotrépicas em todos os passos.
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4 Resultados

Iremos agora apresentar os resultados de nossa metodologia, primeiramente estu-
dando as propriedades do software que executa a evolugao dinamica segundo a equagao

LLG, e apds isso comparando nosso modelo com resultados tedricos e experimentais.

4.1 Conservacao de Magnitude da Magnetizacao e decrescimento

da energia

Realizamos simulagdes com nosso software para verificar que este representava
bem as propriedades da equacao LLG em 2.64. Pode ser mostrado [33] que vortices
incialmente planos em discos magnéticos podem desenvolver uma componente nao nula na
dire¢ao perpendicular ao plano de sua circulagao (e.g um voértice no plano XY desenvolve
uma componente Z), afim de diminuir a intensidade de troca em seu centro, que é uma
singularidade, e minimizar sua energia. Afim de verificar nosso software, simulamos uma
amostra de Py-79 (A = 13 x 1072[J/m], M, = 8.6 X 10°[A/m| = Aeze ~ 5.3[nm]) numa
rede de células de tamanho a = 5nm, com um passo temporal de At ~ 43fs, e a = 0.01,

para averiguar o acontecimento desse efeito.

Uma estrutura inicialmente em estado de vértice plano é sujeita a precessao
giromagnética segundo a equacao LLG discreta. Medimos a energia periodicamente (a cada
500 passos de dindmica) e também o valor médio de cada componente da magnetizagao.
Apéds um nimero relativamente pequeno de passos (~ 100000) a estrutura passou do
regime plano a desenvolver uma componente perpendicular bem definida (ver figuras 16).
Além disso, os graficos da energia e da média dos modulos da Magnetizacao mostram que,
de fato, nossa integracao preservou as propriedades de manter o médulo de m constante e
da energia ser uma fungao nao crescente para a nao nulo (ver Apéndices). Observe que,

para o Permalloy-79, temos que a razao D/J da expressdao 2.60 equivale a:

D Dcell
— = — 2~ 0.0708 4.1
J Jcell ( )

Foi mostrado por [99] que o desenvolvimento ou nao de uma Magnetizacao depende
dessa razao, e temos que o Py-79, no diagrama de fase correspondente, entdao de fato

apresenta esse efeito.

Seguem também os graficos com a evolugao da energia (17), e da média dos mdodulos

da Magnetizacao. Observe que o modulo oscila inicialmente, enquanto a estrutura alcanga
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um novo estado meta-estavel, e é nosso passo temporal responsavel pela nao divergéncia

deste, como dito antes.

3y -
r 4

A3 355

Figura 16 — Estado inicial da Magnetizacao (abaixo) e estado final apds 100000 passos de
dindmica, com detalhe na componente perpendicular ao plano da Magnetizacao.
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Figura 17 — Graficos das evolugoes temporais da magnitude de Magnetizacao e da energia.
Observe que ambos estao de acordo com o comportamento induzido pela
equacao LLG em 2.64, com um erro numérico na décima quinta casa para o
modulo da Magnetizagao.

Pelos graficos na figura 17, podemos notar a flutuacao inicial na Magnetizagao,
para chegar ao estado de equilibrio. Apesar de pequena (menor do que o valor de precisao
numérica da escala do grafico) esta é suficiente para, em sucessivos desvios do equilibrio (por

exemplo, se aplicarmos um Campo externo senoidal), resultar em um erro significativo na
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evolugao temporal. Isso acontece pois as oscilagoes do médulo sao bruscas (picos acentuados
no grafico), e ndo suaves como seriam no uso de um método numérico mais estavel. Devemos
portanto vigiar cautelosamente essa grandeza para simulagoes que envolvem um ndmero
grande de passos (mais detalhes sobre a evolugao temporal das flutuagoes nos Apéndices).
Nosso modelo, apesar dessa limitacao comum & qualquer aproximacao numérica (de exibir
flutuagoes fora do equilibrio), reproduz corretamente o estado de equilibrio, e a transigao
para tal estado, como podemos ver pela convergéncia da energia de forma decrescente, de

acordo com a estrutura de Lyapunov da equacao LLG.

Como buscamos nesse exemplo descrever apenas a estrutura da evolugao temporal
do nosso modelo, selecionamos uma quiralidade particular para a condic¢ao inicial (sem
especificar polaridade), e sem perda de generalidade, a mesma estrutura de evolucao
temporal é observada para os demais estados equivalentes ao do exemplo. Note, porém,
que outros estados de vortice (i.e com nicleos nao coincidindo com o centro do disco)
também apresentariam essas duas propriedades, ainda que o "perfil"da Magnetizacao ao

final da simulacao nao se assimilasse ao da figura 16.

4.2 Otimizacao em Paralelo

Dada a convergéncia do nosso modelo com resultados estabelecidos, iremos tratar
dos resultados fundamentais do trabalho, pertinentes a execucao do cédigo em paralelo.
Primeiro, iremos comparar nosso modelo com um algoritmo serial otimizado, que se utiliza
de uma lista de vizinhos para armazenar todas as distancias interatomicas, e também
utiliza o integrador de Adams-Bashforth-Moulton. Isso signifca que, com relagdo a nosso
c6digo, este ¢ de ordem pouco inferior a O(N?), porém precisa dessa ordem de memoria
para ser executado. Quanto a convergirem para um mesmo valor de energia de equilibrio,
realizamos simulagoes sobre uma estrutura de tamanho tipico, sendo o parametro relevante
aqui é o nimero N de elementos micromagnéticos, que nesse caso é N = 11250 (ver
figura). A estrutura é uma fita (que, eventualmente, pode conter estruturas de vortice,
mas escolhemos uma configuragao de parede por simplicidade [54]) e desejamos comparar
as condicoes de equilibrio entre os dois algoritmos (ver figura 4.2), assim como o fator de

otimizacao de um com respeito ao outro. Definimos o fator de otimazagao como:

T,
T, = TCPU (4.2)
GPU
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Figura 18 — Estado de equilibrio em uma fita magnética extensa (N = 11250). Para faci-
litar a vizualizacao, apenas a regiao de separacao entre os dominios presentes
¢ mostrada.

Em que Topy foi o tempo total de execucao do programa serial (em uma CPU Intel
core i7 [4]) e Tgpy 0 tempo para a TeslaK20m (placa de video). Durante o desenvolvimento
do trabalho, duas versoes do programa de micromagnetismo foram fixadas: uma que utiliza
do método de N-Corpos e outra que faz um célculo "ingénuo'similar ao do Velocity Verlet
exemplificado no Capitulo 3. A performance de cada um segue na tabela, sendo que os

parametros usados foram os mesmos para o Py-79 anteriormente:

Performance de Software: 100 000 passos de Dinamica
Tempo (horas) || T, Processador
19.75 1.0 CPU (Core i7)
5.43 3.64 || GPU (Tesla K20m) Sem "tiles"
0.57 34.65 || GPU (Tesla K20m) Com "tiles'

A tabela acima mostra, além da importancia do uso correto da memoria em
GPU, um incremento extraordinario na eficiéncia do calculo das interagdes, em particular
magnetostaticas, antes mesmo de introduzir qualquer aproximac¢ao do modelo original
(lembre que estamos comparando um modelo que calcula redundantemente todas as
distancias fixas numa rede a cada passo com um que armazena todos os dados a priori e,
a principio, realiza muito menos operagoes por segundo). Mesmo comparado a algoritmos
de ponta para aproximar a interagao dipolar, como a soma de Ewald e o P2M [100], que
se usam de expansoes das interagoes de longo alcance em termos de harmonicos esféricos
apropriados, nosso método "forca bruta'sai satisfatoriamente bem quanto a sua eficiéncia,
com a seguranca de estarmos mais proximos da expressao originalmente derivada para o

modelo de interagoes.
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A mérito de comparar a convergéncia dos dois métodos, calculamos a diferenca de

energia apos o ultimo passo, na condigao final de equilibrio do sistema. Esta fornece:

|AEfina| = |Ef€.£jg — Eﬁia’f,\ =151 x 107" fJ (4.3)

Uma diferenca de energia na ordem de 10! £J corresponde a uma mudanca apenas
na ordem de ~ 10726J, muito menor do que a ordem de grandeza tipica das interacoes
de troca e de anisotropia envolvidas no ferromagnetismo [54,67,69], estabelecendo bem
nosso software em relacao aos outros mencionados previamente. Por exemplo, para dois
momentos atomicos de Fe que estao paralelos entre si, sua energia de interacao de troca é
da ordem de ~ 10721 [101].

4.3 Escalabilidade da GPU

Utilizando os mesmos parametros do Py-79 de antes, simulamos o estado do
equilibrio durante 100 000 passos para varios raios de nanodisco, afim de verificar o
escalonamento do método com o tamanho da amostra. Para um nanodisco de apenas
uma "camada'(ou seja, uma célula de espessura, igual a 5nm), variamos o didmetro
no intervalo [50nm, 750nm|, medindo o tempo de execucao do programa. Observe que,
para tamanhos tipicos de uma nanofita magnética (que sé possui extensdao apreciavel em
uma tUnica dire¢ao, tanto em nimero de elementos quanto em distancia), um volume de
(1000 x 60 x 10)nm?> = 6 x 10°nm? j4 representa um desafio formidavel de simulagao caso
nao desprezemos algum fator das interagoes de longo alcance [102]. Aqui, estamos lidando
com estruturas da ordem de grandeza de até (750 x 750 x 5)nm? = 2.8125 x 105nm? | sem
nenhuma aparente restrigdo na memoria (i.e, simulagoes em escalas maiores ainda também
sao plenamente vidveis). Isso é comparavel aos pacotes que se utilizam de métodos de
aproximagao da interacdo magnetostatica, como OOMF e VAMPIRE [75,80], e coloca toda
a escala mesoscopica de estruturas de qualquer natureza, a nossa disposicao. O grafico

com o escalonamento pode ser encontrado na figura 19.

Em Ciéncia da Computacgao, denominamos a complezidade temporal de um algo-
ritmo, ou seu escalonamento, como sua performance frente a um aumento do ntimero de
elementos processados pelo algoritmo. Por exemplo, se em uma simulacao passamos de
um numero N de elementos discretos para um nimero 2N de elementos, um algoritmo
com complexidade de ordem O(N?) teria um aumento aproximadamente quadratico em
seu tempo de execucao. Podemos, em primeira instancia, comparar diretamente o niimero
de operagoes que relizamos em funcao de N, com a complexidade temporal, porém em
alguns casos uma medida sobre varias simulagoes ou uma andlise mais rebuscada é neces-

saria. Uma excelente discussao introdutéria sobre a complexidade pode ser encontrada na
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referéncia [103]. Porém, nossa definigdo simples é suficiente, dado que realizamos medidas

diretamente para obter o escalonamento aproximado de nosso software.

Em nosso modelo, a interacao de N corpos possui como pior caso possivel uma
complexidade O(N?), enquanto o melhor caso é dado por aproximagoes, como introduzir um
raio de corte nas interacgoes, e se usar médias entre varias células ao invés de considerar cada
uma separadamente. Como pode ser mostrado, algoritmos desse tipo tem complexidade
de O(N Log(N)) [86]. Portanto, esta é nossa referéncia de "caso ideal"de otimizagao do

modelo.

Note que, claramente, nosso programa escalona proporcionalmente a algum fator
de NLog(N), ou seja, apesar de ser um algoritmo "for¢a bruta', estamos trabalhando com
uma proporc¢ao do caso ideal e nao mais no regime de escalonamento com alguma ordem
de N2. As técnicas de Latency Hiding e a prevencao de divergéncias de Warps tornam a
plataforma CUDA, e o paralelismo em geral, ferramentas potencialmente indispenséaveis
na resolucao de problemas onde nao podemos abrir mao da precisao tedrica e nem dos

efeitos de escala envolvidos.

Um exemplo de outra abordagem para otimizacao que nao se use de aproximagoes
no modelo teérico pode ser encontrado na referéncia [104]. Note, porém, que os autores no
texto citado desenvolvem um método que diminui o custo computacional se aumentando a
ocupacao da memoria (i.e mantendo algumas informacoes calculadas previamente). Nossa
decomposicao de dominio aqui, corresponde tanto a uma decomposicao do espaco de
simulacao, onde associamos cada particula a um processador, quanto a uma decomposi¢ao
do espaco de iteracoes, ou seja, associamos também a varios processadores diferentes o
calculo de um tunico conjunto de interagoes. Isso otimiza a laténcia dos processadores sem

que seja necessario aumentarmos o consumo da memoria.

De fato, nossa complexidade de ocupagdo de memoria, que é o aumento da memoria
ocupada para uma simulagdo com o aumento de N, é simplesmente da ordem de O(N)
(em qualquer instante, possuimos apenas um multiplo de N na forma de valores numéricos
registrados na meméria para a simulagao). Como regra geral, um aumento da complexidade
de ocupacao pode quase sempre ser traduzido em uma diminuicao da complexidade
temporal, mas essa nao é a Unica maneira de realizar esse feito. Note também que a
reciproca nao ¢é verdadeira, e um programa mais lento dificilmente foi resultado apenas de

uma baixa ocupac¢ao da memoria.

Nosso resultado, portanto, representa uma otimizagao tremenda frente aos varios
modelos previamente apresentados, e estamos trabalhando, possivelmente, no limite do
regime em que podemos aumentar a eficiéncia do programa sem introduzir mais ocupagao

da memoéria, ou aproximacoes analiticas.



Capitulo 4. Resultados 86

1x10° | | =
Escalonamento GPU
(N/P) log(N/P) ——— 1
(N/P)2 -
100000 -

10000

1000

100 f/

Log(Tempo decorrido/Tempo simulado)

10 ¢ =

1 I I I I I I
0 5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000

Elementos discretos (N)

Figura 19 — Escalonamento da GPU com o crescimento do tamanho da estrutura, compa-
rado ao caso ideal (O(N Log(N))) e o pior caso (O(N?), ambos normalizados
pelo nimero P de processadores. Observe que o nimero de processadores na
GPU ¢é uma questao delicada: nao corresponde ao nimero de nucleos, nem
ao nimero de SMs, nem ao nimero de threads possiveis, pois estas sao so
abstragoes da linguagem de maquina. Como valor de P entdo, utilizamos o
nimero de threads em um Warp (32), pois esta é a unidade "paralelizada
efetivamente'durante a execugdo do programa.

4.4 O Modo Girotrépico

Como comparagao experimental e tedrica, obtivemos frequéncias de modos girotré-
picos para discos de Py-79 [33]. O modo girotrépico de um nanodisco corresponde a uma
excitagao elementar, um modo normal do sistema em estado de equilibrio conservativo
(av = 0) que resulta na oscilagao do niicleo de um vértice, particularmente, estas frequéncias
fundamentais sao autovalores da solucao de vértice em uma estrutura, e se relacionam

intrinsicamente com a polaridade e as dimensoes da estrutura, sendo entao relevantes para
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aplicagoes tecnoldgicas [105]. O Py-79 é escolhido por apresentar uma componente fora do

plano da Magnetizagao grande o suficiente para observagao do modo girotrépico [99].

Nossas simulagoes consistiram na aplicacdo de um Campo externo senoidal de
moédulo 10[mT] na dire¢ao do plano do vértice (sem damping), este previamente "terma-
lizado"(em um estado de equilibrio ditado pela préopria simulacao da equacao LLG sem
Campo externo com a = 0.01). O Campo se manteve ligado durante um periodo temporal
(i.e a frequéncia foi normalizada com relagdo ao passo temporal, e a fungao corresponde a
um comprimento de onda). Utilizamos os mesmos pardmetros de rede e de passo temporal

definidos no decorrer do trabalho.

Procedemos entao com a amostragem do valor esperado da componente x da
magnetizacao ((m,)) em fungao do tempo em segundos, verificando assim o movimento
médio do dominio como um todo e, consequentemente, podendo obter sua frequéncia
via Fast Fourier Transform, ou FFT [90], bastando multiplicar os valores de tempo (em
unidades de passos de dindmica) pelo intervalo entre passos At. Consideramos estruturas
de Py-79 com didmetro fixo de d = 175[nm] nos valores de espessuras de [15,20][nm)],
e também estruturas de espessura fixa igual a z = 10[nm/|, com os didmetrosde valores
[245,275]. Os dados se encontram nas figuras 4.4 e 4.4. Observe que, em concordancia
com os resultados experimentais [106], a frequéncia girotrépica diminui com o aumento do

didmetro, para espessuras fixas.
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Figura 20 — Valores esperados de m, em funcao do tempo. Podemos a partir desses valores
obter as frequéncias do modo girotropico para cada caso considerado.
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Figura 21 — Valores esperados de m, em funcao do tempo. Podemos a partir desses valores
obter as frequéncias do modo girotropico para cada caso considerado.
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As frequéncias girotropicas correspondentes obtidas via FFT sao:

Frequéncias girotrépicas do Py-79

Espessura (nm) || Didmetro (nm) || Frequéncia (GHz)
15 175 0.76
20 175 0.98
10 245 0.41
10 275 0.36

Finalmente, a validagao é feita se comparando um grafico da frequéncia girotropica
em fungao da razao § = z/R entre a espessura e o raio dos nanodiscos, como na figura 4.4.
Comparando com as referéncias [107,108], concluimos que nosso modelo reproduziu bem o
comportamento dos modos normais em voértices de Permalloy, com inclinagao semelhante

ao reportado. (para § pequeno, este tem uma relacao linear com a frequéncia).

Modo girotro;;ico/7

s Y _

07 B

0.6 b

Frequencia(GHz)

04 | / 1

03 | I I I I I I I
0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16 0.18 0.2 0.22 0.24

Figura 22 — Relacao entre a frequéncia do modo girotropico em nanodiscos de Py-79 e sua
razao espessura/raio.
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45 O Método do Ponto Médio Esférico

Recentemente, foi demonstrado que equacoes precessionais giromagnéticas gerais
do tipo 2.39 possuem um integrador simplético, andlogo ao método do ponto médio [61]
ou o Velocity Verlet para equacoes dindmicas no R? [94]. Esse é um resultado importante
pois, o dominio da equacio LLG (a superficie da esfera unitdria, ou S?) é um exemplo de
variedade que ndo é um espago vetorial, e ndo possui uma forma simplética exata [109,110],
e mesmo assim aparece frequentemente na fisica. A forma desse integrador (implicito)
é surpreendemente simples: seja um sistema cldssico de spins definido pelas seguintes

equagoes:

I~ 2 3 . 00 2\n
95, ;e S*cR’ , i=1,....N , HeC ((S)) (4.4)
A chamada Regra do ponto médio esférico para se obter a solugdo num tempo 5(t,,41)
a partir de §(t,,), com um passo At é (ver Apéndices para detalhes sobre a discretizagao

do espago e do tempo):

%H_%: 53‘1‘1‘%“ « 0 ( Sy 4 Spii Sy 5N ) (4.5)
At 188 4 8l 0st \IISL + &l 718 4 85|

A demonstragdo precisa das propriedades desse método fogem ao escopo desse
trabalho e podem ser encontradas em sua fonte original [94]. Aqui, iremos propor acoplar
esse método a um integrador preditor-corretor, similar ao método de Heun utilizado
comumente em simulagbes micromagnéticas [75]. A vantagem, a principio, seria que
usando a Regra do ponto médio esférico como corretor, teriamos uma conservagao (ao
menos parcial) de todas as propriedades do dominio da equagao original, coisa que,
demonstradamente, nenhum dos métodos utilizados em geral possui [61,62,80,91,109].
Isso abre a possibilidade de explorar condig¢oes especiais das solugoes como singularidades

e regides de alta inhomogeneidades [111].

Por simplicidade, vamos definir nosso novo método preditor-corretor a partir do
método de Euler [90], e, eventualmente, refinar conforme necessario. Para nosso sistema

Micromagnético como no capitulo 2, seja entao o seguinte integrador:

o = it + At (=11, X by — 1t X (110 X b))
(1 + Toms1) i, + i, 7
1772, 4 TP | [, + 70, At

(4.6)

Mpy1 — mn))

(4.7)
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Em que usamos a definigdo implicita da equagao LLG (Apéndice B). Observe que
necessitamos calcular o Campo local efetivo para todos os N sitios duas vezes por passo (o

mesmo custo, portanto, que o método de Adams-Bashforth-Moulton).

Para apurarmos o integrador, utilizamos o mesmo teste com o Py-79 da figura 16,
porém agora com um nanodisco maior, com N = 33604. Os graficos da intensidade de

Magnetizacao através do tempo e da energia através do tempo seguem nas figuras 23 e 24.
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Figura 23 — Energia em func¢ao do tempo para o método preditor-corretor proposto.
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Figura 24 — Magnetizacao em funcao do tempo para o método preditor-corretor proposto.

Observe que, tanto no caso da energia quanto no caso da Magnetizacao, as oscilagoes
das grandezas sao muito menores. Nossa hipotese é de que a "projecao sobre a trajetéria’,
i.e, o termo de divisao pela norma em 4.6, promova a estabilidade da solu¢ao em todos os
pontos, corrigindo os eventuais erros introduzidos pelo método de Euler. Porém, note que
a diferenca entre a energia final calculada nesse método e no nosso software original foi

maior:

|AE finall = |Efiems — Eﬁfﬁ”ﬂ =123 x107°fJ (4.8)

Acreditamos que, apesar da estabilidade na forma da trajetéria, o método de Euler
leva o sistema para longe de seu damping real (em geral, os métodos de Euler explicito e
implicito sdo conhecidos por subestimar ou superestimar os valores de uma fungao [91]),
gerando uma trajetéria precisa, porém nao exatamente sobre a curva correta. De toda

forma, o integrador apresenta bons resultados preliminares, e apds mais testes, pode-se
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apreciar o seu uso em situagoes de instabilidade, como variagoes mais bruscas de Campo,
e no estudo de fenomenos relacionados a temperatura e a passagem de corrente sobre
camadas de material [112], assim como a introdugao de passos temporais maiores, ou

adaptativos.

Métodos simpléticos como o Velocity Verlet ou a regra do ponto médio esférico sao
importantes pois, de fato, representam a solucao "exata'de um sistema apenas levemente
perturbado com relagio ao original (nao discretizado em uma grade temporal) [60,91]. Dessa
maneira, contanto que possamos garantir que esse sistema perturbado seja proximo ao
original com uma escolha de passo temporal adequada, que mantenha a grade temporal bem
refinada (ver Apéndices), teremos garantida a convergéncia entre modelo computacional e

modelo tedérico.

Observe, porém, que apesar de convergir ao equilibrio de forma mais suave, e
possuir a mesma complexidade temporal do método preditor-corretor de Adams-Bashforth-
Moulton, o nosso integrador proposto possui uma integragao bem mais envolvida no sentido
de realizar os dois passos com formas diferentes da equacao LLG. O passo preditor usa
uma forma explicita onde podemos isolar o valor no tempo ¢, .1, enquanto o passo corretor
utiliza a forma implicita da equacao LLG, com valores aproximados das Magnetizagoes
por célula para o passo temporal posterior. A analise de erro desse método, portanto, nao
¢ trivial, e foge ao escopo dessa dissertagdo, sendo deixada para um trabalho no futuro

préximo.
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Consideracoes Finais

e Perspectivas

Nesse trabalho buscamos construir, a partir somente de um modelo tedrico base (o
Micromagnetismo) e uma plataforma de programagao em paralelo (CUDA), um modelo
que ao mesmo tempo é robusto, ao nao realizar abstragoes e aproximagoes adicionais
sobre nossa proposta tedrica original, e também eficiente, pois se aproveita plenamente do
intenso grau de paralelismo disponivel em uma GPU. Alcangamos um fator de otimizagao
de cerca de 34 vezes na resolugdo de um problema tipico de simulagao, reproduzindo

apropriadamente todas as propriedades interessantes da equagao LLG.

Também mostramos que, ao modificar nosso algoritmo com técnicas meramente
computacionais (Latency Hiding e organizagdo de Warps), conseguimos construir um
software que escalona préximo ao caso ideal de convergéncia logaritimica para um método
numérico, a partir de uma soma que, em outras condigoes, ird possuir convergéncia
quadratica. Esse resultado é interessante pois podemos "estender o raciocinio"para outros
casos onde interacgoes de longo alcance nos limitam computacionalmente, mas ao mesmo

tempo gostariamos de possuir informacao detalhada sobre estas.

Demonstramos que nosso método alcanca convergéncia com resultados experimen-
tais e tedricos conhecidos, nao se limitando a reproduzir qualitativamente o comportamento
de um ferromagneto préoximo ao equilibrio, mas reproduzindo bem quantitativamente
situacoes reais. Em particular, mostramos que ¢ possivel construir um modelo integralmente
discreto para sistemas ferromagnéticos, sem necessidade da passagem ao continuo e um
formalismo de energia livre realizado por Brown, Gilbert, e outros, para representar os
pardmetros de interesse em um material (precisamos, porém, de informagoes obtidas via

experimentos para construir o modelo fenomenolégico).

Finalmente, apresentamos a proposta de um integrador original, baseado em um
método simplético para solucionar problemas no S%. Até entdo, esse espaco de fase
importantissimo para aplica¢oes na fisica nao possuia nenhum equivalente do método de
Verlet da dindmica molecular ou da regra do ponto médio usual do R". Esperamos que,
ao refinar mais nosso conhecimento a respeito das propriedades desse método, possamos
aplica-lo em situagoes adversas onde os integradores convencionais ja nao sao capazes de

atuar.

Uma perspectiva de futuros estudos em particular é o da introdugao de anisotropias
de forma assimétricas em um sistema. A maioria dos pacotes disponiveis para simulacao

e a maioria dos trabalhos em Micromagnetismo sao voltados para sistemas fortemente
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simétricos como fitas ou discos. Em particular, superficies em que a aproximacgao de
que todas as células micromagnéticas possuem o mesmo nimero de momentos ¢ valida,
sao as mais estudadas até o momento. Ao construir um modelo discreto, abrimos a
possibilidade de introduzir um método multi-escala em nosso software, tratando regioes
de forte inhomogeneidades com um modelo microscopico das equacoes de precessao
giromagnética e as demais regioes com a aproximacao micromagnética usual. Espera-se
que o uso de um integrador estavel promova uma propaga¢ao menor de erros nas regioes

de transicao entre uma escala e outra, dentro de um mesmo material.

Outra frente de estudos interessante é a introducao de um modelo que considere
elétrons itinerantes polarizados em nosso material (o chamado Torque de Spin-transferéncia,
citado nas referéncias) e também da temperatura (via um modelo estocastico de flutuagdes
térmicas). Para ambos os casos, o modelo tedrico se torna ainda mais dificil de se integrar
sem erros apreciaveis e eficientemente, e a simulacao em larga escala de tais sistemas

depende fortemente de uma otimizacao do nivel daquilo que alcangamos via paralelismo.
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APENDICE A - Erros na Integracio

Temporal

A.1 Discretizacao Basica de Intervalos Temporais

Para solucionar numericamente alguma equacao de movimento, devemos fazer a
transicao (ou construir simplesmente) do problema original, apresentado em um intervalo
continuo de instantes de tempo, para um problema descrito em um ntmero finito de
pontos apenas - efetivamente entao, transformando as equacoes diferenciais em sistemas
de equacgoes que aproximem a solucao apenas em certos pontos escolhidos. No contexto
das equagoes de movimento, para exemplificar, isso se traduz em calcular novas posigoes,
velocidades e aceleracoes a partir das antigas em um tempo anterior. Escolhemos equagoes
Newtonianas pois podemos tracar trivialmente as relacoes fisicas entre as derivadas que
iremos definir. Vamos decompor o intervalo [0,%,q] C R , onde queremos solucionar
as equagoes diferenciais Newtonianas usuais, em [ subintervalos do mesmo tamanho,
At = tgipa/l. Dessa maneira, obtemos uma grade contendo pontos da forma ¢, :=
nAt,n =0,...,1, localizados nos extremos dos subintervalos. A equacao diferencial a ser
solucionada entao sé é considerada (em particular, s6 é bem definida) nos pontos dessa

grade. Por definicao, para a funcao diferenciavel z : R — R :

dv . x(t+ At) —x(t)
T A At (A1)

Esse operador diferencial para t continuo pode ser aproximado no ponto da grade

t, pelo operador diferenga [34,91]:

lcjﬂn _ x(tn+1A—t$(tn)) (A.2)

Simplesmente se omitindo o limite. Aqui, t,.1 = t, + At é o proximo ponto da

grade ao lado direito de t¢,,. Uma expansao de Taylor da fungao x no ponto t,.1, dada por:

z(t, + At) = x(t,) + Atcclg(tn) + O(A#?) (A.3)

Implica em um "erro de discretizagao"de ordem O(At)' para aproximagio da

primeira derivada. Portanto, se o tamanho do passo temporal At for reduzido pela metade,

L A relagio f(N) = O(N™) significa que, para uma fungdo f, o valor f(NN)/N™ é limitado para N — oo.
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pode-se esperar que o "erro'causado pela discretizagdo também serd reduzido pela metade
7.

De maneira alternaiva, podemos aproximar o operador diferencial A.1 no ponto da

grade t, pelo operador diferenca central:

dx central x(tn+1) . IL‘(tn_l)
[dt] R 2At (A4)

A expansao de Taylor até segunda ordem nos pontos ¢, e t,_1 para esse caso

fornece um erro de discretizagao de O(At?) para a primeira derivada da fungao x:

dx Az

o(t, + At) = a(t )+Atd—( )+;At2dt2( t,) + O(At?)
oty — A = a(ty) — Atf"( )+;At2f;2( 1) — O(AF)
. mtml ~ zAtcj;(n; ;2@(&3)
= D)+ oar) (A.5)

A segunda derivada, d?z/dt?, pode ser aproximada no ponto t, pelo operador

diferenca definido da seguinte maneira [34]:

(A.6)

x| a(te + AL = 2(t,) + 2(t, — Al)
dez| At?

A expansao de Taylor em torno dos pontos t, + At e t,, — At, dessa vez até terceira

ordem, fornece:

dx 1 . d% 1 .dz
At) = At—(t,) + =At? + A At
2ty + A1) = a(t) + At (t) + SAP (1) + S AP (1) + O(AH)
dx 1 o d%x 1 .dx
—At) = At—(t SARE Ty o IaAptt AtY) (A.
z(t, t) w(t,) — tdt( )+2 tdt2(tn) G tdts(tn)—f‘O( tY (A7)

Substituindo essas expansodes no operador A.6, obtemos diretamente:
A’z d’x
— | === 4+ 0O(A? A.8
ldﬁL az T OB) (A.8)

O erro de discretizacao na aproximacao da derivada segunda com o operador A.6 é,
portanto, de ordem O(At?).
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A.2 Estabilidade e Espectro de uma Equacao em Diferencas

Todo método de solucao de uma equagao discreta pode ser escrito como uma
transformagao linear (inclusive os implicitos, ainda que essa transformagao nao seja

diagonalizavel), i.e,

ek (A.9)

Em que k é uma constante de adimensionalizacdo, e U é uma matriz que, para
um sistema de N equacoes, tem tamanho N x N. Esse operador solu¢ao nada mais é
do que um gerador para o espaco de todas as solu¢oes de uma E.D.O ou E.D.P; em
particular, este possui um espectro discreto dado por um conjunto o();) de N autovalores
A;. Dizemos entao que uma solugao F' ¢ estavel com raio de estabilidade R, quando seu

espectro pertence ao dominio D da equacao original, ou seja:

R(F,D) = inf{llgl| : F+g ¢ D} (A.10)

Em que C' é um subconjunto do espaco de todas as fungoes F. Ou seja, ao
diagonalizarmos a matriz solu¢do de um problema numérico, iremos encontrar expressoes
para os autovalores em funcao dos passos temporal At, e do tamanho da grade espacial
Ax. Caso nossa escolha tenha sido tal que o espectro nao pertence ao dominio de todas as
fungdes F', nosso método ¢é considerado instdvel. Uma discusdo extensa sobre a importancia
(fundamental) do teorema espectral na andlise numérica de problemas diversos pode
ser encontrada nas referéncias [113,114]. Esta anélise serve, heuristicamente, como uma

justificativa para a condicao CFL definida a seguir.

A.2.1 A Condicao de Courant-Friedrichs-Lewy

Suponha que tenhamos uma onda se propagando em uma rede discreta, e queremos
calcular sua amplitude em passos de tempo discretos de igual duragao. Entao, para uma
medicao bem sucedida, essa duracao deve ser menor do que o tempo que a onda levou
para viajar entre pontos adjacentes da grade. Como consequéncia, quando reduzimos
os intervalos espaciais na grade, assim o limite superior para o passo temporal também
diminui. Essa é uma forma intuitiva de enxergar a condicao de raio de estabilidade na
ultima sec¢do, e servem de base para definirmos a Condicao de Courant-Friedrichs-Lewy,
ou CFL, que relaciona o tamanho de um passo temporal como func¢ao do intervalo espacial
de cada coordenada envolvida, e também com a velocidade maxima de propagacao de

informagao no espago considerado.
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A condicao é dada por:

N
Vg,
ALY = < Cran (A.11)
=1

Na equacao acima, C),,, depende do método de integracao envolvido. Em geral,
para métodos explicitos ele tem valor 1, e para métodos implicitos, que sao mais estaveis
numericamente, C,,, > 1. Por exemplo, na discretizagdo da equagdo LLG, nossa "Veloci-
dade tipica de propagacao'no termo precessional seria uma fun¢ao da razao giromagnética
(~ 10M"[(T's)7']), e com um tamanho de rede caracteristico de ~ 5nm, um passo temporal
da ordem de 107's seria o limite para praticamente todos os integradores. Observe porém,
que a condigao CFL é necessaria para estabilidade, mas nao ¢ suficente, e outras restrigoes
podem impor vinculos ainda mais severos sobre o passo temporal. Esta é, porém, uma

boa partida para a escolha dos pardmetros de simulagao. Mais detalhes em [115].

A.3 Métodos Tipo Preditor-Corretor

Métodos PC (Preditor-Corretores) se usam de grandezas calculadas em um ou mais
passos temporais anteriores. As duas formas mais familiares do método se distinguem por
uma escolha entre se usar valores das "aceleragoes' (derivadas até a segunda ordem) em
passos temporais anteriores (método de Adams), ou usar derivadas de ordens superiores,
em um mesmo passo temporal (método de Nordsieck). Ambos os métodos sdo de ordem
> 4 e requerem um custo computacional mais elevado assim como memoria adicional para
armazenar variaveis associadas a cada elemento da simulac¢dao. O método que usa derivadas
de ordem maior é usado principalmente quando queremos alterar o tamanho do passo At
durante os célculos (métodos adaptativos [62]); ndo iremos considerar essa possibilidade

nesse trabalho, entdo mostraremos somente o método de Adams [82,97].

Nosso objetivo é solucionar a equacao diferencial geral da forma:

diz d'z
dtz —f(l‘,@,f) )

i=1,2 (A.12)

Para isso vamos proceder em dois passos - um preditor e um corretor, denotados P(x)

e C(x) respectivamente. No passo preditor para o tempo ¢, 1, simplesmente incorporamos

valores de f calculados em passos temporais t,,t,_1, ..., da seguinte maneira:
dor: ) k—1
j=1
Em que t,1 -5 = [n + (1 — j)]At. Essa forma é conhecida como férmula de

Adams-Bashforth. Ela contém a mesma informacao que os coeficientes da expansao de
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Taylor, e fornece um resultado exato para o caso especial z(t) = t9, dado que ¢ < k. No
caso geral para z, o erro local na integracio ¢ de O(AtF*1). Os «; sdo determinados pelo

seguinte conjunto de k — 1 equagoes:

k—1 1
1—j5)a;=————F—— , q=0,...,k—2 A.14
D A PSR AL
Da mesma forma, podemos obter as derivadas pimeiras aproximadamente a partir
de:
dz dz; S
Pl Atﬁ(tnﬂ) = 2(tns1) — 2(ta) + A Y & f(tra-y) (A.15)
j=1
Onde os coeficientes o sdo encontrados através das equagoes:
k—1 1
1—7)a, = —— , =0,...,k—2 A.16
Usando os valores previstos de = e dx/dt, o passo corretor é feito da seguinte
maneira:
d.fl?i ) k—1
C(z) : zi(tnr1) = x(tn) + 4y o (t,) + At Z B f (tnt2-5)) (A.17)
j=1
dz dz oy
j=1
Onde os coeficientes sao obtidos através das equagoes:
k—1 1 k—1 . 1
2—5)pBi = ——c—— , 2—79)1p, = —— , q=0,...,k—2 (A.19

A expressao A.17 é chamada formula de Adams-Moulton. Calculados os coeficientes
para a ordem k escolhida para a simulacgao, a integracao a cada passo temporal procede
aplicando-se o passo preditor em todas as varidveis (e.g momentos magnéticos), seguido
do calculo dos Campos locais efetivos baseado nesses valores previstos, e entao a aplicagao

do passo corretor.

Métodos PC potencialmente solucionam uma classe maior de problemas, e também
apresentam uma maior acuracia em potencial, entao a principio sdo mais adequados

quando buscamos resultados mais precisos por passo temporal. Porém, mencionamos que
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¢ irrelevante buscar acuracia absoluta quanto as trajetérias, devido aos erros locais de
arredondamento se acumulando muito mais do que o préprio erro de integragao [91]. Ainda
assim, seria possivel se usar um At maior no caso de um integrador de ordem superior,
alcancando a mesma acuracia nos valores médios de grandezas apds um certo niimero de
passos. Nossas simulacoes, no entanto, adotam um At ~ 1075, e a nao linearidade da
equacao LLG possui pouca ou nenhuma sinergia com um método PC que nao preserve

propriedades originais da equagao [109].

A.4 O Caso Geral

Vamos exibir brevemente o caso geral do erro para integradores de um passo (que
se utilizam apenas das grandezas em um tempo t,,) como o Verlet, omitindo demonstragoes.

Consideramos a equacao de movimento Newtoniana, sem perda de generalidade:

mi = F(7), F(xy, 20, .., 20 (A.20)

Podemos reescrever essa equacao no formalismo de Hamilton e, dada a conservagao

de energia, a Hamiltoniana H nao depende do tempo t. Assim, obtemos:

¢=VyHG D), T=-VH(D) (A.21)

para coordenadas do espaco de fase das posigoes ¢ e momenta p, correspondentes a

Z e mx. No nosso caso a Hamiltoniana ¢ dada por:

. 1 . .
H(q,p) = 5P Pt V(q) (A.22)

Para particulas de massa m sobre o potencial V.

Erro Local. Em geral, um método de passo simples para a integragao temporal

das equagbes A.21 pode ser escrito na forma [91,109]:

J(tn+1) \Pl (J(tn)vﬁ(tn): At)
= U (q(tn), pltn), At) := (A.23)

Pltns1) W (q(tn), p(tn), Al)

Com a func¢ao V¥ especificando o método (em nosso caso ¥ pode ser o RK4).

Se a dupla (¢, p) representa a solugao exata das equagoes A.21 que intercepta o ponto
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(q(t,), p(t,)) no tempo t,, entdo a fungao de propagacao que aproxima o proximo ponto

pode ser definida como[116]:

. . q(tn, + At)
O(q(tn), pltn), At) = | _ A.24
(@(t). 1), A1) (p(tn+At> (A.20
Entao, para um método de integracao de ordem k e uma funcdo apropriada

(q(t),p(t)), vale a estimativa:

19 (G(ta), D(ta), At) = @(q(ta), Blta), At)|| = O(ALH) (A.25)

E o erro local em cada passo portanto é da ordem de At**! para posicoes e momenta.
Assim, podemos aproximar as equacoes de movimento muito bem através de um tnico
passo temporal de At. A acurdcia pode ser melhorada tanto se aumentando a ordem k
do método, quanto se diminuindo o tamanho do passo. Valores derivados das posigoes
e momenta como energia também podem ser obtidos com boa precisoa apds um passo

temporal.

Erro Global. Consideremos agora um intervalo de tempo fixo de ty até tina =
to + nAt. Iniciando a partir de tq, n passos de tamanho At sdo necessarios para se alcancar
tfinal- Considerando novamente um método de integracao ¥ de ordem k, ao qual esta
associada uma certa constante M?, e seja (¢,p) a solugao exata que contém o ponto
(q(to), p(to)). Entao, obtemos para o erro global na integracdo temporal entre ty € ¢ finq
[91,117):

M(tfinal_to) — 1

M

- - e
17(tn) = @t pinar) ] < C - A" - (A.26)

Com um resultado completamente andlogo para o erro global do momentum p.
Novamente, a acuracia da solucao depende da nossa escolha do passo temporal At e
da ordem de convergéncia k do método, mas com um detalhe sérdido: um At pequeno,
dessa vez, pode acabar diminuindo a qualidade dos resultados, uma vez que os erros de

arredondamento aritmético crescem com o nimero de passos.

Chegamos finalmente a uma questao fundamental: o erro global de integracao
cresce exponencialmente com tfi,,. Em muitos casos, estamos interessados em simulagoes

através de longos tempos, onde ¢y, € consideravelmente maior do que a constante M

2 TEssa é a constante de Lipshchitz de . Uma funcdo f definida em um dominio D é dita Lipschitz

continua, se existe uma constante M € R} tal que, para todos z,y € D:
1f (@) = F)ll < M - [l —y||

E o menor desses valores M é chamado constante de Lipschitz de f.
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(que depende primariamente das oscilagoes de maior frequéncia no sistema). Assim, uma
pequena perturbacao nos dados iniciais podem se amplificar exponencialmente com ¢ f;pq
e, ao fim da simulacao, s6 os efeitos da perturbacao serao visiveis. Isso representa o
conceito de comportamento cadtico [43,82]. Como consequéncia direta, os resultados de
uma simulac¢do nao mais dependeriam dos dados iniciais fornecidos, e todas as grandezas
derivadas como energia e momentum iriam divergir com a passagem do tempo t. O fato
desse resultado ser geral, independentemente do integrador escolhido, ilustra a irrelevancia
de tentarmos utilizar a dinamica molecular, ou a dinamica de spins, ou algum método
de solugoes de equagoes dinamicas, na tentativa de se ter uma ferramenta que descreve

fielmente trajetorias de particulas e entes fisicos para tempos longos. [82]

Apesar do fato de que uma trajetéria calculada numericamente para umsistema de
particulas difere substancialmente da trajetéria exata (¢(t), p(t)) apés um curto tempo,
e diverge completamente para tempos longos, a simulagao numérica ainda pode obter
resultados significativos. Pode-se observar que certas médias estatisticas da simulacao
como energia total sao possiveis de se oter com consideravel precisao. Ou seja, valores
confiaveis de observaveis macroscépicos podem ser obtidos até em simulagoes em grandes
intervalos de tempo[109,116,117].

Por fim, vamos explicitar a vantagem de usarmos um método de integracao sim-
plético como a regra do ponto médio esférico ou o velocity verlet da dindmica molecular.
Ignorando erros de arredondamento, podemos interpretar uma trajetoria numericamente
calculada por um integrador simplético como a solugao exata de uma hamiltoniana leve-

mente perturbada com relagao ao sistema real H [91]:

H(F, p) = H(T, P) + AtHL (T, P) + APHo (G, D) + . ... (A.27)

Como a trajetéria calculada numericamente ¢ uma solucéo exata de 7, as grandezas
conservadas A de H sdo conservadas através dessa trajetéria aproximada. Se H difere
muito pouco de H, ou seja, H ~ H, entdo temos que as grandezas A obtidas, correspondem
pelo menos aproximadamente aquelas pertencentes ao sistema original H. Naturalmente,
na maioria dos casos ¢ muito dificil obter H explicitamente, ou conhecer suas grandezas

conservadas, entao a utilidade dessa andlise retrograda é limitada.

Mesmo com essa limitagao, para longos tempos, note que é possivel estimar o
erro em se obter médias de alguma grandeza A com respeito a um ensemble de sistemas,
comparando os valores numéricos com aqueles pertencentes a trajetoria exata (e se
utilizando da hipdtese ergddica [41]). Podemos esperar de um integrador simplético, que

conserva certas estruturas do sistema mesmo sendo uma aproximacao numérica, uma certa
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estabilidade. De fato:

KA(G(t), -, q(t))) — (Al@0))I < C - AtF (A.28)

Para um método de ordem k. Dependendo entao de nossa escolha de passo temporal,
a acuracia de médias calculadas através da simulacao ¢ alta mesmo para tempos longos,
bastando nos preocuparmos com os erros de arredondamento e com as aproximagoes
usadas ao se calcular os Campos envolvidos. Por essa razao, integradores simpléticos sao

de extremo interesse na Matemdtica Aplicada e na Fisica [94].

Todos os resultados dessa sessao assumem que, de alguma maneira, a natureza
é representada por fungoes continuas (de fato, infinitamente diferencidveis no contexto
da Mecéanica Quéantica), e estamos aproximando nossa representagdo por operagoes em
Grupos discretos. Curiosamente, é possivel construir modelos que apresentem as mesmas
simetrias partindo da hipdétese primaria de que a natureza ¢é representada de fato por
funcoes que existem em um espaco discreto, e inclusive, "Modelos discretos contém mais
informagao e mais simetria do que as equagoes diferenciais correspondentes'[118]. Discussoes
interessantes sobre a representacao mais "fiel"das simetrias e estruturas de Grupos que

observamos podem ser encontradas nas referéncias [110,118,119].
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B Equacoes Precessionais do

Micromagnetismo

Iremos descrever as varias equagoes fenomenolégicas utilizadas no Micromagnetismo.
Essencialmente, todas sao uma derivacao do modelo original proposto por Landau e Lifshitz,

e retratado por Brown [54,67].

B.1 Precessao Giromagnética

O resultado fundamental em 2.1 relaciona o momento magnético atomico ao
momento angular total atémico via uma frequéncia de precessao (a razao giromagnética).
Ao aplicarmos o teorema de conservagao do momento angular (ou de forma ainda mais
geral, aplicarmos o teorema de Noether ao caso da simetria de rotagdo de um elemento
magnético), conseguimos relacionar a taxa de variagdo do momento angular ao torque

exercido no elétron pelo Campo magnético H:

dJ .
— =iUxH B.1
o= H (B.1)
Utilizando a relacao 2.1 chegamos a um modelo que descreve a precessao do
momento magnético em torno do Campo:
dpi

o _Nix H B.2
o Vi X% (B.2)

A frequéncia de precessao é denominada frequéncia de Larmor

vH
= B.3
fo=12 (B.3)
E para cada um dos momentos em uma regiao do espago temos:
d; -
= —y 1 X H; B4
o= (B.4)

Ou, se supormos que Y H; = H é suficientemente uniforme, e tomarmos a média
i

por volume da tltima equagao, chegamos a equagao giromagnética fundamental:
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1 AL | B,
o = v L x
AV dt Ty 2
OM L
— = —YM x H B.5
g TM X (B.5)

B.2 A Equacao de Landau-Lifshitz

O primeiro modelo dinamico para o movimento de precessao da Magnetizacao é
devido a Landau e Lifshitz nos anos 30. Sua proposta consiste de uma equacao da forma B.5,
na presenca de efeitos quanticos de troca e anisotropia introduzidos fenomenologicamente,

correspondendo a um Campo efetivo ﬁl, Ou seja:

OM I

Quando a variacao da Magnetizacao no tempo é nula, retomamos as equacoes de

Brown definidas em 2.44. Note que, introduzindo um paréntese de Poisson da forma:

{F,GY(M) =M - [VF(M) x VG(M)] (B.7)

Podemos usar o gerador:

S =~M - H, (B.8)

E mostramos assim que a equagao B.6 é um modelo Hamiltoniano (possui uma
transformagao candnica que preserva a forma das equacaos de Hamilton) e, em particular,

conservativo [120]:

dM;
dt

= {M;, S} = i M(VS); (B.9)

Esse resultado ¢ importante pois, na escolha de um integrador numérico, gostariamos

de também preservar a estrutura Hamiltoniana da precessao.

Seguindo o modelo acima, Landau e Lifshitz observaram que no decorrer dos
processos dinamicos da Magnetizacao, ocorrem eventos dissipativos que, como citado antes,

ainda sao uma questao em aberto. Entao, estes introduziram de maneira fenomenolédgica
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um termo de torque adicional, que empurra a magnetizagao na direcdo do Campo efetivo.

Assim, a equagao de Landau-Lifshitz se torna:

OM L
AWM x H —
ot LR V)

aL — —

M x (M x H)) (B.10)

onde «y, é caracteristico do material. A observacao importante feita pelos autores
ao introduzir esse termo é a de que a magnitude da Magnetizacao é preservada de acordo

com o vinculo Micromagnético | M|| = M,.

B.3 A Equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert

Uma abordagem diferente foi proposta por Gilbert [69] nos anos 50, que observou
que, como a equagao conservativa em B.6 pode ser derivada de uma Lagrangiana, o
modo mais natural de se introduzir uma dissipagao fenomenolédgica seria a introducao de
um "termo de viscosidade"cujos componentes sdo proporcionais a derivada temporal das

coordenadas generalizadas (i.e, as "Velocidades"). Ele entao introduziu o termo:

a - OM
M x — B.11
M o (B.11)

Correspondendo ao torque produzido por um campo —a/ wMSM , sendo « 0 para-

metro de damping de Gilbert. Assim temos a equagao:

OM S
— = —yM x H —
ot 7 l

@ x 22 (B.12)

Apesar de similares, ha diferencas substanciais entre as equacoes LLG e a equacao de
Landau Lifshitz (LL). Podemos chegar a uma versao modificada da equacao LL aplicando

o produto vetorial por M em ambos os lados da equagao LLG:

=

. S o oy o . oM
Nix 2 :—fny(Mle)—Mx(aan ) (B.13)

t M, ot

S

Usando (6><5)~(E><(f):(6‘5)(5~cf)—(5~cf)(5~6)eM~M:O,obtemos:

=

ant = —yM x (M x H)) — aM,

o)
ot

(B.14)

S5
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Substituindo essa equagao no lado direito da equacao LLG e rearranjando os termos,

chegamos a:

ol _ v oo a bl oo a
= — M x H; — —M M x H B.15
ot 1+ a2 A 1+ a2 M, X< X l) ( )

Essa equacao mostra que, mesmo com uma semelhanca matematica, as duas
equagoes representam a mesma fisica apenas no limite de damping muito baixo, pois a
razao giromagnética em um caso é diferente no outro. Outro detalhe é que, no limite de
damping infinito, temos outra diferenca entre LL e LLG, respectivamente:

oM oM

O segundo resultado estd em concordancia com nossa intuicao de que uma dissipacao
extrema resulta em um movimento muito lento. Portanto, esta expressao reafirma nossa

escolha pela Equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert.

Vamos enunciar as propriedades mais importantes da equacao LLG:

B.3.1 Conservacao da Magnetizacao

Seja m = M/MS e ﬁl/MS = fz, e T = yM,t, temos que:

om R L om
E——th—OémXE (B17>

O produto escalar de ambos os lados da equacao acima por m é:

dlmf*

—0 (B.18)

Onde usamos a regra do produto e observamos que os dois termos no lado direito

sao perpendiculares a m.

Isso implica que, para todo t,tg e 7 € €0, sendo €2 a regiao magnetizada do espaco,

temos:

[ (7, )| = |77 o) | (B.19)

O que expressa o fato de que a equacao LLG é um mapeamento da esfera unitaria,
S? em si [94].
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B.3.2 Conservacdo da Energia

Vamos reescrever B.17 da seguinte maneira:

om . - om

Multiplicamos com produto escalar agora os dois lados por h—adm /0T e obtemos:

om (- om

Tomando a derivada da Hamiltoniana de Heisenberg em 2.60 e substituindo a

ultima expressao, obtemos:

2

Hl
d m = - 77_”1 . bext (B22)

dr

om

or

—

Ou seja, para Campos externos constantes, a energia do sistema ¢ uma funcao
estritamente decrescente do tempo. Essa proprieade é chamada estrutura de Lyapunov da

equacao LLG. observe que, para a = 0, a energia é conservada.

As propriedades acima sao de sumaria importancia e servem como verificagdo de
nossos modelos numeéricos, pois sao intrinsecas a simetria natural da formulagao da equagao

LLG.



