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Em materiais magnéticos, a principal caracteristica a ser estudada é a anisotropia
magnética, que esta relacionada com a diregao espacial da magnetizagao. Uma forma de
estudar ela é utilizar calculos computacionais de mecanica quantica, onde pode ser obtida
a Energia de Anisotropia Magnética (MAE), que é a energia associada a magnetizacao
do material em uma dada direcdo. Esta energia pode ser obtida a partir da Teoria de
Funcionais de Densidade (DFT) determinando-se a energia livre no material através
da mudanca de orientacdo dos momentos magnéticos em um sistema. Neste trabalho
procurou-se analisar o comportamento da MAE em monocamadas e camadas ultrafinas
de cobalto. Foi estudado inicialmente a dependéncia da MAE com a pressao em uma
monocamada hexagonal de cobalto. Posteriormente foi estudado a dependéncia da MAE
com o numeros de camadas de cobalto, nas fases hexagonal e cubica. Para tal, utilizou-
se o pacote computacional VASP (Vienna Ab initio Simulation Package), empregando
os métodos de pseudopotenciais, condicdes de contorno perioddicas e de supercélulas.
Os calculos realizados pelo VASP sao baseados em DFT, onde as fungdes de ondas
dos elétrons sao tratadas com um combinagao de ondas planas. A partir da energia li-
vre obtida nos calculos, a MAE foi determinada subtraindo a energia livre associada aos
momentos magnéticos orientados paralelamente ao plano da camada da energia livre
associada aos momentos magnéticos orientados perpendicularmente ao plano. Foi ob-
servado que a MAE para uma monocamada de Co € maxima quando a pressao é nula
e reduz conforme ela se expande. Notou-se que aumentando o numero de camadas de
cobalto: (i) na fase cubica uma oscilacdo na MAE ocorre para poucas camadas (até 4 ca-
madas) e posteriomente apresenta um comportamento quase constante. (ii) Ja na fase
hexagonal, para um nimero de camadas maior que dois, ocorre uma inversao do eixo de
facil magnetizacao do material.



