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Previsao de Um Novo Supercondutor

Simulagcdes computacionais preveem a existéncia de um novo material

do tipo eletreto com a maior

temperatura critica de transicdo supercondutora em sua classe.

Neste ano de 2021 a descoberta da
supercondutividade por Kamelingh Onnes em 1911
completa 110 anos. Um material supercondutor tem
a caracteristica de poder transportar corrente
elétrica sem qualquer resisténcia. Materiais com
tais propriedades sao desejados em diversas dreas
da tecnologia e podem ter inumeras aplicagdes.
Portanto, a busca por novos supercondutores
tornou-se tema central de vdrias pesquisas.

A pesquisa em supercondutividade teve seu apogeu nas déca-
das de 50 até 70. A teoria BCS proposta por Bardeen Cooper e
Schrieffer [Bardeen et al., 1957] decifrou o fenémeno mostrando
que a interagdo elétron-fonon (IEF) é a mediadora de uma inte-
ragdo atrativa para os elétrons que formam os pares de Cooper
causando a supercondutividade. Esta teoria feita para acopla-
mentos fracos da IEF foi generalizada pelas teorias de Migdal e
Eliashberg e resolveu as maiores dificuldades dos mecanismos da
interagao elétron-fénon que causam supercondutividade.

A estrutura eletrénica moderna teve seu inicio nos anos 80 e,
junto com a evolugdo dos computadores, implementou o sonho
de Walter Kohn, viabilizando a capacidade preditiva e previsao
computacional de novos materiais. O casamento da moderna
estrutura eletronica a partir de calculos de primeiros principios
baseados no funcional de densidade e a teoria da superconduti-
vidade permite hoje prever novos materiais supercondutores.

Eletretos sdo materiais i6nicos onde o anion (a carga negativa)
habita os intersticios da estrutura. Isto oferece uma oportuni-
dade interessante de explorar estes estados eletrénicos que em
certas situacbes podem se transformar em canais de transporte
eletrénico em uma, duas ou trés dimensoes, com muitas aplica-
coes possiveis.

Neste trabalho os professores Zenner S. Pereira (UFERSA),
Giovani M. Faccin (UFGD) e Edison Z. da Silva (UNICAMP),
usando uma paleta diversificada de métodos, identificaram o
Li5C como um potencial material supercondutor sob alta pres-
sdo. O modelo fisico utilizado foi resolvido usando supercompu-
tadores e apontou que este material é um eletreto que apresenta
supercondutividade com temperatura critica T. = 48,3 K.

O trabalho usou o método CALYPSO (Crystal structure
AnaLYsis by Particle Swarm Optimization) que implementa um
algoritmo de otimizagdo de "enxame de particulas", inspirado
na coreografia do voo de certos passaros. Este método usado em
conjungao com o método VASP de estrutura eletronica permite
encontrar novas estruturas levando a previsdo e descoberta de
materiais estaveis ou metaestaveis. Dessa forma, foi identificado
o composto LisC no intervalo de pressao entre 50 a 210 GPa.

A previsado tedrica do novo material, Li5C, mostra que é um
eletreto formado por um cation [LisC]+ e um elétron (e-) inters-
ticial que, sob pressao, forma uma rede eletrénica bidimensional
nos intersticios do cristal. A interagdo elétron-fénon, a fungao
espectral de Eliashberg e o parametro de acoplamento da intera-
¢ao elétron fonon foram estudados, prevendo que este material é
um supercondutor sob alta pressao.

O Li5C apresentou supercondutividade com temperatura cri-
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tica T. = 48,3 K colocando-o como o eletreto com maior tempe-
ratura critica prevista na literatura até entao.

O trabalho Predicted Superconductivity in FElectride LisC
encontra-se em destaque (imagem acima) na edigdo de 29 de
abril de 2021 do The Journal of Physical Chemistry C da Soci-
edade Americana de Quimica[Pereira et al., 2021].
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