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1. Introducéo e estado da arte

Materiais topologicamente protegidos tém despertado um grande interesse nos dltimos anos por
combinarem a possibilidade de apresentar fendmenos fisicos exdticos com grande potencial de
aplicacdo’?. Esses estados topoldgicos foram inicialmente observados em materiais com 2 dimensoes
(Grafeno), e mais recentemente foram identificados em materiais com 3 dimensdes (3D), nos materiais
chamados semimetais Weyl (WSM)3#. Em ambos 0s caso estes estados metalicos topologicamente
protegidos despertam grande interesses pela possibilidade real de aplicacdo para novas tecnologias em
spintrénica e/ou computagdo quantica®.

Os compostos conhecidos como Heusler (cerca de cinquenta compostos dessa familia foram previstos
como possiveis isolantes topoldgicos) se destacam por apresentarem ndo apenas as fases topoldgicas mas
também diversos outros exdéticos estados fundamentais; tais como ferrimagnetos compensados,
ferromagnetos semi-metalicos, supercondutores ndo convencionais e materiais com efeito Hall andmalo®.
Embora as causas de muitos desses estados ndo convencionais ndo sejam totalmente compreendidas,
existe um consenso que esta variedade de estados fundamentais esta diretamente relacionada com a

capacidade dos materiais se formarem em mais de um tipo de estrutura cristalina.

Os WSM tem despertado grande interesse dentro da comunidade desde a sua primeira observacédo
experimental na familia de compostos TaAs no ano de 2015’. Os WSM podem ser entendidos como um
analogo tridimensional (3D) do grafeno, no qual as bandas de conducdo e de valéncia se dispersam
linearmente no espaco dos momentos e se tocam em pontos, chamados pontos de Weyl®8. Esses pontos de
Weyl agem como monopolos magnéticos no espaco dos momentos e irdo sempre existir em pares (Veja
figura 1). Além disso os pontos de Weyl podem ser entendidos como fontes ou recebedores da curvatura
de Berry. Esses semi-metais topolédgicos apresentam estados gapless com elétrons com massa relativistica
0 que fazem deles bons candidatos para apresentarem alta mobilidade, que é uma propriedade chave para

se produzir um dispositivo de grande eficiéncia

Outro aspecto interessante com respeito aos WSM, é que os Weyl elétrons geralmente coexistem com
elétrons normais de forma que pequenas mudancas da energia de Fermi podem, em principio, modificar
a topologia da superficie de Fermi uma vez que nesses materiais a densidade de portadores de carga €
extremamente pequena®. Assim, € interessante investigar com detalhes como as posi¢des pontos de Weyl
é alterada quando submetida a pressdes tdo altas quanto 50 GPa e como essas alteracdes afetam as

propriedades estruturais, eletronicas e magnéticas destes materiais.
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Figura 1. Direita; llustracdo dos pontos de Weyl e dos arcos de Fermi de um WSM. Esquerda: llustracdo

esquematica dos diferentes tipos de semimetais em alguns materiais representativos. No caso de Bi, WTe,
temos um semimetal normal com a coexisténcia dos pockets de elétrons e buracos. Para os compostos de
CdsAs; e TaAs temos a representacdo de um tipico material classificado como Dirac. Para o caso do NbP,
temos um semimetal com pocket de buracos oriundo de uma banda quadratica normal e um pocket de

elétron associado a banda linear do semi-metal Weyl de NbP. Figura adaptada da referéncia °

2. Objetivos e Perspectivas

Estudar como a pressao fisica afeta as estruturas eletrénica e cristalina dos isolantes topoldgicas do tipo
Heusler. Iremos nos concentrar na familia de compostos RPtBi (R = terra raras). Pretendemos realizar
experimentos de resistividade, XMCD, XAS e XRD sob altas pressdes para estudar as propriedades
estruturais, eletrénicas e magnéticas dessa familia de materiais como funcdo da contracdo da rede
cristalina. Além disso, com esse projeto teremos a oportunidade de investigar como a posicéo em relacdo
ao nivel de Fermi dos pontos de Weyl é afetada pela aplicacdo de pressdo e como esta mudanca afeta as
propriedades macroscopicas desses materiais. O conjunto de resultados decorrentes deste projeto ira nos
permitir elucidar algumas das propriedades ainda ndo entendidas nessa familia de compostos, como o
efeito da anomalia chiral (magnetoresisténcia negativa), bem como nos ajudar a prever as condicoes ideais

para a otimizacéo das propriedades de transporte desses materiais.

Com os dados de estrutura cristalina que serdo obtidos nesse projeto, calculos teéricos de primeiros
principios serdo realizados para auxiliar na interpretacdo dos dados experimentais e prever o
comportamento dos pontos de Weyl. Esses calculos serdo feitos pelo grupo do Dr. Yan Sun do Max

Planck Institute de Dresden que é um dos colaboradores envolvidos nesse projeto.
3. Metodologia

Neste plano propomos o estudo dos efeitos da pressdo nas propriedades eletrdnicas e estruturais de
isolantes topologicos da familia RPtBi (R= terras raras), atraves das técnicas de XAS, XMCD, XRD. O
LNLS atualmente dispde de infraestrutura capaz de realizar os experimentos de XRD e XMCD como

funcdo da pressdo hidrostatica, no entanto, espera-se que o estudante se envolva no aperfeicoamento



destas instrumentacGes. Além disso pretendemos comissionar uma nova instrumentacdo baseada em
piezoelétricos para a realizacdo de experimentos sob pressdo uniaxial. As amostras utilizadas neste
projeto serédo fornecidas pelo grupo do Dr. Claudia Felser do Max Planck Institute for Chemical Physics
of Solids de Dresden na Alemanha.

4. Cronograma

A execucdo deste projeto envolve a realizagdo de experimentos sob pressdo que sdo extremamente
desafiadores e por isso envolverdo uma grande dedicacdo do estudante. A realizacdo deste projeto ird
ocorrer em parceria com alunos de pos-graduacéo de nosso grupo, o que deve acelerar o desenvolvimento

do estudante iniciacéo cientifica.

1° trimestre: Estudar as técnicas de experimentais que serdo utilizadas para realizacao do projeto (XAS,
XMCD, XRD). Treinamento para preparacdo de células de pressdo de diamante.

2° trimestre: Realizacdo dos primeiros experimentos de XRD e XMCD nas linhas de luz do LNLS.
Comissionamento de um novo arranjo experimental para a realizacdo de experimentos sob pressdo
uniaxial.

3° trimestre: Realizacdo de experimentos de XRD e XMCD sob pressdo uniaxial nas linhas de luz do
LNLS. Analise dos dados dos experimentos realizados sob pressao hidrostética.

4° trimestre: Conclusédo dos experimentos, analise de dados, redacdo de artigos cientificos e participacéo

em eventos.
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