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Historia da supercondutividade

1908 - Liquefacao do hélio por Heike Kamerlingh
Onnes;

1911 - Descoberta da supercondutividade com o
resfriamento do mercurio;

Heike Kamerlingh Onnes

1933 - Observacao do efeito Meissner;
1935 - Equacoes de London;

1957 - Teoria BCS;

1962/1963 - Efeito Josephson;

1986 - Supercondutividade acima de 30 K;

Brian David Josephson
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Supercondutividade - A

A. 1 Temperatura Critica e Campo Critico

A.2 Efeito Meissner

A. 3 Supercondutores Tipo | el

A.4 Gap de energia
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A temperatura critica Tc € o ponto em
que a resistividade do material passa a
ser zero e, consequentemente, apresenta
diamagnetismo perfeito.

T < Te ~ Estado Supercondutor
T > Tc ~ Estado normal

O campo critico (Hc) € o maximo valor do
campo magneético que o supercondutor
pode suportar antes de retornar ao estado
normal. E possivel calcular o campo
critico por meio da equacao:

H(T) = HO)1 - ()"
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Efeito Meissner

O efeito Meissner trata-se de como um EERE -- FoR
supercondutor expele o campo magnético | /4
interior, independente se é aplicado um campo |
externo durante o processo de resfriamento.

Quando ha campo magnético externo, é

induzido no material correntes superficiais que B — ,Uo(H M)
anulam esse campo aplicado, resultando em B
= 0. consitderando B =10

o , . . M=—-H mas como M =yxyH
Com isso é possivel concluir matematicamente

que o estado supercondutor representa o Portanto
diamagnetismo perfeito

x = —1
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Supercondutores podem ser classificados em
tipo | e tipo Il dependendo de alguns
parametros como a relacao do comprimento de
penetracao de London e o comprimento de

coeréncia.
A
R — z
< ! Supercondutor tipo |
l{/ —_—
V2
> ! Supercondutor tipo Il
K> —— u u |
V2
-t
B(z) = B,e A

Classificacao dos supercondutores

Tipo 1 (Material puro) Tipo 2 (Ligas)
O O
iy o
v W
o o
N N
- -
@ @
- -
(o)} o
) )
p= =
dutor] — estado tansicio —— —estado normal
Hcl Hce Hc2

Campo Magnetico aplicado Campo Magnetico aplicado

Ha também a diferenca de pureza entre os
tipos de supercondutores, geralmente o tipo |
sao aqueles com o material puro enquanto o

tipo Il sao ligas ou dopados.
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Supercondutores tipo |

Supercondutores do tipo | sao aqueles que nao
apresentam estado misto, ou seja, apenas o
estado Meissher completo.

Em sua grande maioria sao materiais puros,
com pequenas excecoes dependendo do teor
da dopagem.

Esse tipo de supercondutor nao possui muitas
aplicacoes, pois a temperatura critica
necessaria para atingir o estado € em uma
faixa de 0,015 mK~10 K

N

E possivel calcular o campo critico utilizando a seguinte equacéo:

H.(T) = H0)[1 - ()"
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Supercondutores tipo 11

B

B
Bc!-!

Supercondutores do tipo Il sao aqueles que
apresentam estado misto além do estado
Meissnher completo.

Vortex Normal

Supercondutores tipo Il sao constituidos Superconducting
principalmente por ligas e compostos ﬂﬂ - T
dopados. s
Esse tipo possui diversas aplicagoes, pois E possivel calcular os campos criticos utilizando as seguintes equagdes:
apresentam maior temperatura critica em geral
que os supercondutores tipo |l. H | = ¢0 Ink ., — ¢o

clL — c2 —

47t \? 27T€2
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Estado Misto o

4 _h'“'x__\x - =
50 lyl? — = -
/\ —— —
. ng . .
o : PP i — .
O estado misto € quando ha coexisténcia entre AR —
o estado supercondutor e o estado normal, B — i i R - ~—
isso ocorre devido a presenca de vortices no i :2? *> Jf — f f”’—:—
material que permitem a passagem de campo : | ]
:: 2 }J Normal ™~

magnéetico. region b\
Esse o aumento da passagem de campo Superconducting
ocorre de maneira gradual, atingindo o valor o

maximo no centro do vortice, além disso, ha o 1000 Gauss

surgimento de correntes supercondutoras nas
bordas dos vortices para proteger as regioes
supercondutoras .

*Rede de Abrikosov
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Energia de gap

Os supercondutores apresentam um gap de
energia entre o estado supercondutor e o
estado normal. Isso ocorre, pois, com a
formacao dos pares de Cooper, o material
entra no estado condensado (estado de menor
energia) assim gerando um gap em torno da
camada de Fermi.

Quando é fornecido energia o suficiente para
superar esse gap, o material volta ao seu
estado normal e os pares de Cooper sao
quebrados.

N

> T

Além disso, & possivel estudar o
comportamento do calor especifico do
supercondutor, apresentando uma queda
exponencial ao atingir a temperatura critica do
material, mostrando a sensibilidade para com
a temperatura.
—A
g

csoxe KI'  com A:7
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B . 1 A equacdo de London

B .2 Teoria Microscopica

B . 3 Teoria Fenomenoldgica

B .4 Quantizacdo de fluxo

B . 5 Qutras conclusoes
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A equacao de London

F. London e H. London examinam de forma quantitativa o fato que um supercondutor Con&deragao
nao permite nenhum campo magneético em seu interior Apenas uma fragao dos N (T)
elétrons (conducao)
- Eles partem do modelo de dois fluidos de Gorter e Casimir participa da supercorrente n
fluido normal 7 — g T T
ng(1l') —>n
carrega toda corrente < e s(T)
induzida por qualquer campo
218 Por 47a 9 P T>T. , ns(T)=0
eletrico transitorio pequeno
supercorrente 7

Supondo um campo eléetrico originado momentaneamente em um supercondutor. Descrevendo o modelo do elétron livre,
das equacao do modelo de Drude e da lei de inducao de Faraday:

2
0 5 nget -
— |V X 71 B =0
ot mce
j & a corrente microscopica média que flui O sistema determina B e j que podem existir em um condutor perfeito.
no supercondutor. Da lei de Maxwell:
= = 47 - Mas dessa forma, as duas equacoes sdo consistentes com um campo
VxH=0 — VXxB= T] magnético estatico arbitrario! ...

N
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A equacao de London

Restringindo o conjunto de solugao da equacao, temos a equacao de London:

2 2
0, — nse = — n.€e - caracteriza meios que
N ) | — S . S
ot V X J — B) =0 V X ] = B conduzem sem dissipagao
mc
Assim, comprova o efeito Meissner com o comprimento de penetracao de London:
[ - 4 - (- 4 25
V X B=—} viB = %C g 1
C mc? me? 2 0 3 3
ﬁ n€2—> { . 47.‘.,”/62_) )\: 9 %10 N].O A
Vxj=—-——B8 vZj= ey 41 e
\ mc \ mc2

Nessa fina camada de superficie ocorrem as correntes que blindam o campo aplicado.

Essas previsdes se confirmam ja que em filmes finos de ordens de grandezas do comprimento de penetracao de London

nao permitem penetracao completa do campo!
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Ideias gerais da teoria BCS

« Aspectos qualitativos da interacao efetiva elétron-elétron

H. Frohlick diz que: 1 - Quando a energia de dois elétrons difere em muito mais que awp, a correcao de fbnon para sua
interacao efetiva € extremamente pequena. 2 - Quando essa diferenca de energia € muito menor que hwp, a contribuicao
de fonon tem sinal oposto da interacao eletronicamente blindada, e € maior magnitude, ou seja, o sinal da interacao
efetiva elétron-elétron é invertida.

Y dme? w(ﬁ)z L 7= € — €k
v = 2ll—l— _}2] ‘ g=k—k', w= >
otk w? — w(q)
Ou seja, a blindagem pelo movimento iénico pode produzir interacao liquida atrativa entre elétrons com energias
suficientemente proximas entre si.

Qualquer mecanismo que leva a interacao liquida atrativa entre elétrons proximos a superficie de Fermi também levaria ao

estado de superconducao em uma temperatura baixa.
« Aspectos primordiais da BCS

A teoria de Bardeen, Cooper e Schrieffer constroi um estado fundamental no qual todos os elétrons formam pares ligantes.
Considera-se entao um grupo de N elétrons de conducdo em N/2 pares. Pares esses descritos por uma fungao de onda de
estado ligado @ . Assim, a funcao de onda de N elétrons € dada:

@(77181, c .. ,’FNSN) — qb(?lsl, 77282) « o ¢(7_:N—13N—17 ’FNSN)
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Ideias gerais da teoria BCS

\If(?lsl, c o ,FNSN) — gb(?lsl, 77282) .« o qb(FN_lSN_l, FNSN) — \I]BCS — a\If

O principio de exclusao de Pauli requere uma certa simetria. Ao Comportamento estatistico
antissimetrizar o estado a cima, tem-se o estado fundamental 2 o boson

BCS. Apesar de todas funcdes de onda pares qb serem idénticas, L
0 estado satisfaz o principio pois um par de férmions se comporta :IJ(ZIS,) ( > o(7s, 77/3’)
estatisticamente como um boson. Ry

Do calculo variacional tira-se que a faixa espacial da funcao de onda par € muito grande em
comparacao ao espacamento entre elétrons:

HYV =AU

€O ~ 103A

Logo, na regiao ocupado por determinado par serao encontrados os centros de muitos pares.




‘A teoria de Ginzburg-Landau

Estado de supercondugao caracterizado pelo parametro de ordem: (¥) ~ mede o grau de ordem de supercondugéo na
P(7F): pela perspectiva posicao r abaixo deT.(desaparece acima de T,)

da teoria BCS « Uma unica onda é suficiente! Ja que todos os pares de Cooper estdo no mesmo estado
° ° ° de dois elétrons.

r2 —rl

° ° o d= >
[ o A teoria prevé a equacao que descreve a corrente para uma particula de carga -2e e massa

' [} ~ L] r [}
¢ D C 2m descrito pela fungcao de onda e um vetor potencial da presenga de um campo magnético

| | P(d - 7)

| ° . h — h = j
—— =27V ZA)w + (T4 ZA)e| | v lule

r

Para fenbmenos em que o par de : <
S Consideracoes
Cooper podem fluir, porém nio se

acumular ou serem destruidos: O parametro de ordem nao se refere a
~ 2¢ - eh 9 coordenada relativa dos dois elétrons no
J== {%A T qub] K par. A descrigdo de um supercondutor em

l termos de «(#) apenas € valida para

O conjunto completo de equacoes de
Ginzburg-Landau € necessario para
descrever vortices em supercondutores do
tipo Il - Fluxo magnético significativo no

R . interior do vortice pois
fendmenos bem abaixo de 1., na escala P

de &, da teoria BCS.
2 e — 0
— nse” - Cada par esta em um estado ’QD
V X J = b translacionalmente invariante.
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Quantizacao de fluxo

Considerando um anel supercondutor, € possivel integrar sobre um caminho dentro do material de \(‘9 :! g
superconducgao que € fechado sobre o orificio do anel. Ja que correntes significativas podem fluir apenas r,f"“‘:*_:'"}i}m\
proximo a superficie do supercondutor: ~ %e P —
[T
7{] dl = 7{[ —qu}-dl:()
Pelo teorema de Stokes: Lembrando que gb representa a fase do parametro de ordem.

. . _ ~ . ~ Como vimos nas aulas de MDMS, a fase nao pode ser
%A - dl = /V X A-dS = /B .dS = & descontinua, logo, para o anel, deve ser de 2 7 multiplicado de
um numero inteiro n:

Enquanto o caminho estiver no interior do anel, o fluxo
incluso pelo anel ndo dependera do caminho. %ng -dl = A¢ = 2mn
Combinando esses resultados, o fluxo magnético incluso pelo anel deve ser quantizado:
nhc
|(I)‘ — — n<I>0
2e

Cada vortice de um supercondutor do tipo Il contém um unico quantum de fluxo magneético (nao so previsto pela
teoria, mas também provado experimental por Deaver B. S. e Fairbank W. M. em 1961). O fluxo quantizado € dado por:

$y=2,0679 x 10 ° T.m?2
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Corrente persistentes e tunelamento de supercorrente

Decaimento da corrente em
metais normais

E B
iq i(t)

pode reduzir o momento total eletrénico por espalhamento

Decaimento da corrente em

metais supercondutores
entretanto dentro do raio de um par, sao
encontrados diversos pares (relembrando)
¢(7‘~’) ~ Funcgbes de onda de pares idénticas

(mudar a funcao = desemparelhar)
Para se destruir o par emparelhado, o custo de energia livre €

enorme. Logo, a vida util da supercorrente € infinita em escalas
praticas de tempo

degradada por

colisdo analoga

—
® o o o

PHYSICAL REVIEW

VOLUME 164, NUMBER 2

10 DECEMBER 1967

Intrinsic Resistive Transition in Narrow
Superconducting Channels*

J. S. LANGERT AND VINAY AMBEGAOKAR
Laboratory of Atomic and Solid State Physics, Cornell Universily, Ithaca, New York
(Received 19 June 1967)

We present a theory of current-reducing fluctuations in narrow superconducting channels. The theory
is based on the Ginzburg-Landau equation, and is constructed in analogy with the droplet model of the
condensation of a supersaturated vapor. Our theory suggests that large and improbable fluctuations are
important, and cause measurable departures from the mean-field critical current. The calculation leads
to a concrete result for the intrinsic resistive transition. This transition is predicted to occur at a temperature
slightly lower than the bulk transition temperature, and to have a width which is observable but smaller than

those measured in recent experiments.
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Current

Sn~Pb: T=370K

Calculated curve

® Experimental points
fitted at the point
marked by the arrow
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Fonte: S. Shapiro et al., IBM J. Res. Develop. 6, 34 (1962)

Corrente persistentes e tunelamento de supercorrente

Efeitos Josephson

Para V > 0 aparece uma corrente alternada na jungao

dé

A diferenca de fase § através da junc¢ao deve estar mudando com o tempo
% = W= 27f, e pode ser mostrado que uma tensao V é desenvolvida

através dela, relacionada a taxa de mudanca da diferenca de fase por:

Isolante

y Y

| Yoy I eid}sl

@®

52

| Vs, | eiés2

Par de Cooper

http://www.nature.com/naturefjournal/v474/n7353/box/nature10122_BX1.html

h2Tf  , dé
E=qV=(2e).v=hf="_L=hr""
(2e).V ===
Yl
d & /dt=2nV/ ¢, O 2e

V
= Of)




Materiais Relevantes

Apds a descoberta da supercondutividade do mercurio em 1911, diversos outros materiais
supercondutores foram descobertos. De acordo com seus constituintes e estruturas, eles
podem ser divididos em diversas categorias:
(incluindo materiais puros como mercurio, chumbo e nidbio, ligas
como Nb-Ti e Nb-Ge e compostos infermetdlicos como NbSSn, NbsAI e MgBZ)

Apesar da imensa quantidade de supercondutores descobertos, agueles que possuem valor
pratico sdo limifados a Nb-Ti, Nb,Sn, éxidos a base de cobre, MgB, e supercondutfores a base
de aco, como mostra aimagem a seguir...




Materiais Relevantes

Pardmetros relevantes sobre materiais bdsicos e densidade de corrente critica para
supercondutores praticos e sua tecnologia de fabricacdo de fios e formas tipicas atuais

Te max HFez 42k Je 4.2k Coherence Anisotropy Wire Typica
Material_ K) (M) (A/em®) | ength .. (nm) 7w technology wire forms
Nb-Ti 2.5 11.5 4x10°(5T) 4 Megligible \ round wire
NbiSn 18 25 ~10° 3 Megligible bronze process round wire
internal 5n process
powder-in-tube
MgB: 39 18 ~10° 6.5 2-27 powder-in-tube wire or tape
internal Mg diffusion
REBCO 92 =100 -107 1.5 5-7 coated conductor flat tape
Bi-2223 108 =100 ~-10° 1.5 50-90 powder-in-tube flat tape
Bi-2212 20 powder-in-tube wire or tape
11111B5 55 =100 ~10° 1.8-2.3 4-5 powder-in-tube wire or tape
122 IBS 38 =80 ~-10* 1.5-2.4 1.5-2 powder-in-tube wire or tape
11 IBS 16 =40 ~10° 1.2 1.1-1.9 powder-in-tube wire or tape




Materiais Relevantes

1911 - 1932 = Low Temperature Superconductors (LTS). Ni (9.2 K).

1954 / 1961 — Nb,Sn e Nb-Ti (Imagem X). Imas supercondufores com geragdo de altos
campos magnéticos quando comparados com imds convencionais.

1986 — LaBaCuO, High Temperature Superconductors (HTS).

1987 — YBa,Cu,O, (YBCO ou REBCO, RE = Rare Earth). BSCCO, Bi,Sr,CaCu,QO, (Bi-2212) e
Bi,Sr,Ca.Cu.Q (Bi-2223). Grandes supercorrentes em 30-50 Ke 77 K. Imas de alfos campos
em operacdo de regides de baixa e moderada temperatura.

2001 — MgB, (39 K). Materiais de produgdo em abunddncia e baixo peso. Aplicagdo em
larga escala.

2008 — Iron-Based Superconductors (IBS). Baixo comprimento de coeréncia, alfos
CaMpOS criticos superiores e anisotropia.

Recentemente — Supercondutores a temperatura ambiente (287.7 K) de hidreto de
enxofre carbondceo sob pressdo extrema (267 GPaq).




Transition temperature (K)

Materiais Relevantes

Grdafico da temperatura de tfransicdo dos supercondutores descoberto ao longo dos anos (a).
Diagrama de fases comparativo H-T de supercondutores (b)

300 |- Room temperature -

250 |-

200

180 |

100 |

a0

LN_(77K)

| LH_ (203 K) y;, NbN hl;j.y.:. Nb.Ge, g

________ ]
D "H ..Phl ! | L | L | 1 | L | L

C-H-5 (267 GPa) 4

B Metallic superconductors

& Cuprate superconductors

® Iron-based superconductors
MgB,

A Hydride superconductors

LaH (170 GPa) 4

H 5 (155 GPa) 4

llgliulf'ulf'ujﬂg_‘ (31 GPa) @

. o e & HeBa Ca Cu O
Ilzlidlf d:'[ “_1”..,.5 ¢ e e e i

H-izf"ir:(':I.:('u_'.(l'll_l_a L 2

X Y H:l:('u_'.(l,. L

o FeSe (film) i
® SmFeAs(0.F) -
® BaK)Fe As.
. L .

{l.:.i.liu]lf'u“'

LaFeAs{O.F)

1900

1920 1940 1960 1980 2000 2020

Year

Magnetic field (T)

LHe LH, Cryocoolers

50 . . — ;

60

Temperature (K)

100




Materiais Relevantes

Aplicacoes Praticas

Para aplicacdo e alta corrente ou campo magnético, supercondutores devem ser produzidos
como fios compdsitos, possuindo alta capacidade de transporte de corrente, alta resisténcia
mecanicaq, filamentos supercondutores finos em matriz metdlica e comprimento suficiente.

LTS = Amplamente comercializados e utilizados na industria de energia elétrica.
HTS (Bi-2223 e Bi-2212) = Comercializacdo de médio prazo
HTS (REBCO) — Comercializacdo inicial.

BS — Pesquisa e desenvolvimento laboratorial.




Nb-Ti/ szgn

e Nb-Ti — Alta ductibilidade. Baixo custo para aplicacdes em temperatura de hélio liquido.
Usado em imds supercondutores (9 Ta4.2Kou 11T a 1.8 K), MRI, imds de labpratdrio e

trens de levitacdo magnética.

o \le%n — Alta fragilidade. “bronze process”, “internal Sn process” “PIT process”.

Refinamento de grdos e criacdo de fixacdo artificiais. Preco mais alto. Aplicacdes de alto

campo (~23 T). MRI, RMN, aceleradores de particulas, enfre outros.

n u

Supercondutores de Oxido de Cobre

e Cupratos (Bi-2223, Bi-2212 e REBCO) — Temperaturas criticas acima da tfemperatura do
nitrogénio liquido e até mesmo do gds natural liquefeito. Menor custo de refrigeracdo,
possibilitando aplicacdes industriais em larga escala. Fragilidade cerdmica. Tratamento
térmico — controle do conteudo de oxigénio para otimizar a fase supercondutora.

e Bi-2223 — Alta anisotropia. “processo PIT” para producdo de fios ou fitas.

« REBCO — “processo PIT” ndo € aplicavel. Exige amostras de fita altfamente texturizadas
biaxialmente.
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Sintering

Processos de Fabricacao

&
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Packing
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Cutting

Bronze Route (with intermediate anneals)

Nb Cu-Sn bronze & Nb barrier

Extrusion
cp Extrusion

Bundling

:D Extrusion
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Wire drawing

Internal Sn Diffusion (without intermed. anneals); e.g. RRP

Sh " Nb barrier

Bundling
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Wire drawing




Processos de Fabricacao

Encapsulation Laver

Copper Stabilizer

e — Silver Overlayer

YBCO

Bufter Stack

Substrate

_________




MgB

2

e Tc=39K (recorde para infermetdlicos). Super correntes pouco sensiveis a fronfeiras de
grdo (vantagem sobre cupratos). Jc cai rapidamente em campos magnéticos altos
(limitacdo).

e Tc relativamente alto, baixo custo de matéria-prima, composicdo simples, leveza. Imas de

MRI(1-2 T e 10-20 K).

 PIT (Powder-in-Tube): In situ (pds nGo reagidos) ou ex situ (pd de MgB, reagido). Bainhas:

~e, aco inoxidavel, aco carbono, ou compdsitas (Ag e Cu reagem). IMD (Internal Mg

Diffusion): Bastd@o de Mg central, pd de B ao redor. Mg funde e difunde.

e« Dopagem com Carbono: Mais eficaz para aumentar Jc em campos fortes.

e« Nano-SiC e nano-C sdo os dopantes ideais.




IBS

e Correntes intergrdos menos deterioradas que REBCO. Método PIT promissor para
fabricacdo de fios. Bainhas: Ag amplamente usada. Mais opcdes de materiais (incluindo
compaositas com metais mais baratos/rigidos e Ag interna) para reduzir custos e
aumentar resistéencia.

e Deformacdo mecdnica (laminacdo, prensagem): Aumenta Jc em IBS tipo 122.

e Altos Jc alcancados com prensagem uniaxial e laminagdo (acima de 105A/cm2 a4.2Ke
10 T).

e Fitas Ba-122 com Jc alto e muito fraca dependéncia de campo até 33 T.

e Fitas Ba-122 (Cu/Ag)com Jcde 1.1x105A/cm2 (4.2 K, 10 T) via laminacdo + HIP (Hot

sostatic Pressing).

e Fitas IBS de 100 metros de comprimento produzidas, demonstrando potencial para
fabricacdo em larga escala.

e Candidato promissor para imads de alto campo, especialmente em aceleradores de
particulas de alta energia (estudos para imads dipolares de 12 T em andamento).




Estado da arte - hidretos
supercondutores

Supercondutor em condicdes ambiente ? 30F _
e Hidretos supercondutores;
o H3S desenvolvido em 2015, Tc de 203
K(-70°C), sob pressdes a cima de y & i
150GPq; > | HTse
o LaH10 desenvolvido em 2019, Tc de 00} ...
250 K (-23 °C) sob press@o de cerca de L B e s m pnrees e

170 GPa | M‘_‘l,m.-—-ﬁe
o YH9, desenvolvido em 2021, Tc de 0 - il . .

3 | 1000 1920 1940 1960 1980 2000 2020
243K (-30°C) sob pressdes acimda de TiFi,
201 GPa

L SIC, (267 GPa)

1(200 GPa)

@® conventional (183 GPa)

200 - @® fullerides




Estado da arte - hidretos
supercondutores

Motivacqo:

e Materiais com elementos leves sdo favordveis para
fonons com alta frequéncia, por isso a atencdo sobre o
hidrogénio;

o maior vibracdo esta relacionado com maior
femperatura criticq;

e Usando elementos pesados, pode contribuir para
frequéncias mais baixas,

o viabiliza o acoplamento elétron-fébnon;

e Além de diminuir a pressdo para metalizar os hidretos;

e maior Tc relacionado com forte ligacdo covalente (
como indicado pelo MgB?2).

1.04(1 4+ \)
A — (14 0.62))

1. = exp [—

A\: pardmetro de acoplamento elétron fénon
W' _pardmetro do potencial de Coloumb
efetivo

A

Lo

210/,
)\z?/m F(Ld)m_’.w

aF(w). _funcdo espectral do acoplamento
elétron-fénon




Estado da arte - hidretos
supercondutores

Conventional superconductivity at 203 kelvin at high
pressures in the sulfur hydride system

A. P. Drozdov'*, M. I. Eremets'*, I. A. Troyan', V. Ksenofontov” & S. I. Shylin’

« Base nos cdlculos de Ashcroft que prevé alta Tc para varios hidretos;
« H3S supercondutor na temperatura de 203K e na pressdo de 150GPa.
e Enfusiasmo para pesquisa de supercondutores na temperatura e pressdo ambiente




Meétodos para descoberta
de novos materiais supercondutores

Uso de métodos computacionais como DFT e Machine
Learning para desenvolver novos  matferiais
supercondutores
e Por exemplo, nesse artigo de Daniel Wines, ele usa
uma rede neural em 900 hidretos, filtrando 122 que
tinham potencial em ter uma Tc acima de 39k
(MgB2)
e« Depois utiliza DFT e DFPT para confirmar as
temperaturas criticas dos compostos sugeridos
oela Deep Learning

Data-driven Design of High Pressure Hydride

Superconductors using DFT and Deep Learning

Daniel Wines* and Kamal Choudhary

Material Measurement Laboratory, National Institute of Standards and Technology,

Gaithersburg, MD 20899, USA

E-mail: daniel wines@nist.gov

Abstract

The observation of superconductivity in hydride-based materials under ultrahigh
pressures (for example, H3S and LaHqp) has fueled the interest in a more data-driven
approach to discovering new high-pressure hydride superconductors. In this work, we
performed density functional theory (DFT) caleulations to predict the eritical temper-
ature (1) of over 900 hydride materials under a pressure range of (0 to 500) GPa,
where we found 122 dynamically stable structures with a 7. above MgB2 (39 K). To
accelerate screening, we trained a graph neural network (GNN) model to predict 77, and
demonstrated that a universal machine learned force-field can be used to relax hvdride
structures under arbitrary pressures, with significantly reduced cost. By combining

DFT and GNNs, we can establish a more complete map of hydrides under pressure.

Keywords: Superconductivity; density functional theory: high-throughput; materials

discovery; hydrides




Meétodos para descoberta
de novos materiais supercondutores

Literature search for

H-based SC
e Ny
F ™ Eform < 0 €V/atom {;‘ /
: Apply pressures
? E < ().5 eV/atom PPIY P
o CQramsiY Ly Tl 47 of 0 - 500 GPa
JARVIS-DFT atom Egap <0.05eV (DFT Relaxation) /
\ J M <0.05 up [ / ALIGNN
. - J Training (T.)
T, : McMillan-Allen-
Dynes (DFPT)
v | S hlf' |
ALIGNN earch for new
Further Investigation <«— DFT Validation €— Screening (T,) < H-based
structures




Métodos para descoberta
de novos materiais supercondutores

e “Approximately 7 % of the computational
time was devoted to relaxing the structures
under pressure while the remaining 93 % of
the computational time was devoted to DFPT
calculations of the EPC.”

e Estruturas do Dataset JARVIS reveladas
como supercondutoras “MgH2 (82 K at 100
GPa), AsHO (62 to 78 K at 200 to 300 GPaq),
ScH3 (69 K at 100 GPa), and KAIH3 (52 K at O
GPa)”

(a) JVASP-93261 (b) JVASP-125437
O

3 * * ﬁ ScH, ¢¢ ’ # = '
0 GPa Q0 0 O 100 GPa A AL | P
b : 5 ) P | T _'l',"'.": [ ol ) p
. | * i | Ly b Y 3 Vi

(d) JVASP-36262

MgH, n o
’ ' I [ [ ' 100 GPa .
T =62K T =82K . . ¢
" L q ¢f ¢ a 0
b / /

L.

(e) R (1)




Meétodos para descoberta
de novos materiais supercondutores

Strategies for improving the superconductivity of
hydrides under high pressure

To cite this article: Pengye Liu et al 2024 J. Phys.: Condens. Matter 36 353001

e Uso do método computacional na procura de materiais mais complexos:
o hidretos terndrios que podem estabilizar a estrutura em pressdes menores;
» CaYH12 com Tc de 258K, a 200Gpa




Corrida para a descoberta de
hidretos supercondutores

300 -

NEWS FEATURE | 08 March 2024

250 -

Superconductivity scandal: the
inside story of deceptioninarising
star’s physicslab

Ranga Dias claimed to have discovered the first room-temperature superconductors,
but the work was later retracted. An investigation by Nature’s news team reveals new
details about what happened — and how institutions missed red flags.
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Corrida para a descoberta de
hidretos supercondutores

Search for ambient superconductivity in the Lu-NH system

Autores

Data de
publicacéo
Publicactes
Volume
Edicéo
Paginas
Editora

Descric&o

Total de citactes

Pedro P Ferreira, Lewis J Conway, Alessio Cucciari, Simone Di Cataldo, Federico
Giannessi, Eva Kogler, Luiz TF Eleno, Chris J Pickard, Christoph Hell, Lilia Boeri

2023/9/4

Nature Communications

14

1

5367

MNature Publishing Group UK

Muotivated by the recent report of room-temperature superconductivity at near-ambient
pressure in N-doped lutetium hydride, we performed a comprehensive, detailed study of
the phase diagram of the Lu—N—-H system, looking for superconducting phases. We
combined ab initio crystal structure prediction with ephemeral data-derived interatomic
potentials to sample over 200 000 different structures. Out of the more than 150
structures predicted to be metastable within ~50 meV from the convex hull we identify 52
viable candidates for conventional superconductivity, for which we computed their
superconducting properties from Density Functional Perturbation Theory. Although for
some of these structures we do predict a finite superconducting T, none is even

remotely compatible with room-temperature superconductivity as reported by
Dasenbrock et al. Our work joins the broader community effort that has fﬂllowedl...

Citado por 69

e Foi anunciado, supostamente, um

material supercondutor do hidreto
de Lutécio dopado com nitrogénio;

« Uso de predicbes computacionais

para desvendar materiais
supercondutores - no caso, Teorid
de Perturbacdo do Funcional da
Densidade.
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Aplicacoes

e Diferentes drea de aplicacdo de materiais e
dispositivos supercondutores, algumas obvias
outras nem tanfo.

e Interesses cientifico, médico, industrial,
energeético e medico.

Areas of superconducting applications

m Science
Medical
Transportation
Industrial

I
I
I
I
I
I
I
:
I
' Induction heaters  SFCL
|
I
I
|
I
I
I
I

Fonte: Chao Yao and Yanwei Ma, Superconducting materials: Challenges and
opportunities for large-scale applications. iScience 24, 102541, June 25, 2021.
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Aplicacoes

 Grande parte das aplicagdes envolve a
producdo de altos campos magnéticos acima do
limite economicamente vidvel para materiaqis
condutores convencionais. Essa aplicacdo esta
relacionada a producdo de fios, cabos e fitas
supercondutoras.

e Outras aplicacdes mais especificas fazem uso
de efeitos relacionados a supercondutividade
discutidos anteriormente, como efeito
Josephson.

Monofilamentares
Multifilomentares
Fitas

Cabos

https://www.supercon-wire.com/content/nb3sn-
superconducting-wires

q:' I —— —
{.:-. il S
stabilization

solder : —

metallization

superconductorn

buffer layers

substrate

Anne Bergen et al 2019 Supercond. Sci.
Technol. 32 125006

p
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Aplicacoes na ciencia

e Ressondncia Magnética Nuclear (NMR)

e Aceleradores de particula

 Magnetos de alto campo

Magnetos de Nb3Sn

S. lzquierdo Bermudez et al., "Magnetic Analysis of the MQXF
Quadrupole for the High-Luminosity LHC," in IEEE Transactions on
Applied Superconductivity, vol. 29, no. 5, pp. 1-5, Aug. 2019, Art no.
4901705, doi: 10.1109/TASC.2019.2897848.

p
O.3’Q°B1

DEVRED, A. "Review of superconducting storage-ring dipole and quadrupole
magnets”, 1 ago. 1998. DOI: 10.5170/CERN-1998-005.43. Disponivel em:
http://cds.cern.ch/record/367388/files/p43.pdf.

X:

MQXF 1 quadrupole at Fermilab before testing. Courtesy of : G. Ambrosio (US-
LARP and Fermilab), P. Ferracin and E. Todesco (CERN TE-MSC).
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Aplicacoes em medicina
- Imagem por ressonancia magnética (MRI)

_ S.S. Ali and M. Zulgarnain, Superconductors for Medical Applications,
- Campos de > 2 T gerados por magnetos de NbTi —» Materials Research Foundations, Vol. 132, pp 211-229, 2022

« O que € NMR?

75

5'“'.
R
X j/ A \l

Efeito Zeeman

. Niveis Zeeman (AE =~-By-h)
. Frequéncia de Larmor (wy = v - By)
« FID (Free Induction Decay)

Equipamento MRI Imagem MRI




oes em transportes

Fonte:
https.//www.theguardian.com/technology/ 2018/ may/ 29/ maglev-
magnetic-levitation-domestic-travel
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Aplicacoes industriais
« Crescimento de cristais de silicio pelo método Czochralski magneético

{31 Vertical (b) CUsP {':}

st Transverse
Silicon crystal Magnetic field
Thermal insulation lines
@] \- —
- ® =)
Silicon melt crucible -
®
® ®
Crucible halder

Usam-se, comumente, magnetos de NbTi

Mohmmed Mun ELseed Hassaan, Wanjiang Pan, Yinfeng Zhu, Mo Shen, Cheng Wu, Simulation of the superconducting magnet for a silicon single crystal growth,Physica C:
Superconductivity and its Applications, Volume 607, 2023, 1354226, ISSN 0921-4534, https://doi.org/10.1016/j.physc.2023.1354226.

p
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Aplicacoes energeticas

« EcoSwing: turbina edlica com rotor baseado em REBCO

stabilization

solder

metallization

superconductor

buffer layers

substrate

Anne Bergen et al 2019 Supercond. Sci. Technol. 32 125006
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Aplicacao em computacao
quantica

 Qubits supercondutores

Z. Jia et al., "Superconducting and Silicon-Based Semiconductor Quantum Computers: A review," in IEEE
Nanotechnology Magazine, vol. 16, no. 4, pp. 10-19, Aug. 2022, doi: 10.1109/MNANO.2022.3175394.




Aplicacao em sensores

« SQUID e TES

Eleciric current
or heat flow

Estudo de parametros geométricos na fabricagao de
TES baseados em bicamada de Mo/Au

Fabrega, L., Camon, A., Pobes, C., & Strichovanec, P (2024). On the physical origin
of the superconducting transition in transition-edge sensors. Journal of Applied
Physics, 136(15). https://doi.org/10.1063/5.0225871

Magnet ; I ]
I

Simmonds, R. Quantum interference heats up. Nature 492, 358—
359 (2012). https://doi.org/10.1038/492358a




Perspectivas futuras da
supercondutividade
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(Bismuth Strontium Calcium Copper Oxide)
representam avancos significativos, operando
acima de 77 K (-196°C, ponto de ebulicao do
nitrogénio liquido).

Progresso no desenvolvimento das teorias: A
supercondutividade em HTS ainda desafia
modelos convencionais (BCS), com hipoteses
como acoplamento magneético (spin fluctuations) e
heterogeneidades eletronicas (charge stripes)
ganhando relevancia.

Supercondutores de alta temperatura
(HTS)

« YBCO (Yttrium Barium Copper Oxide) e BSCCO

Superconductivity: A century of challenges and overcoming -
Scientific Figure on ResearchGate. Available from:
https://www.researchgate.net/figure/Figura-9-Estrutura-
cristalina-celula-unitaria-do-YBa-2-Cu-3-O-7-d-A-
estrutura_fig4_262651543




Supercondutividade em temperatura
ambiente

- Marco controverso (2020): O estudo da Nature (586, 373-377)
reportou supercondutividade em 15°C no carbonato de hidrogénio
enxofrado (C-S-H), sob pressoes extremas (267 GPa).

« Superar desafios: Reprodutibilidade limitada e a necessidade de
pressoes elevadas mantém a busca por materiais estaveis em
condicoes ambientais.
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Novas estruturas promissoras

Espera-se avancos no estudo e descoberta de novas estruturas

. Hidretos de lantanio (LaH10): Exibem supercondutividade atée 250
K (-23°C) sob pressao, com mecanismos de fOnons convencionais
(BCS modificado).

- Materiais 2D: Estruturas como grafeno bicamada torcido (twisted
bilayer graphene) apresentam supercondutividade correlacionada,
aberta a novos paradigmas teoricos.
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Trens MagLev

Apesar de ja existirem em operacao, como o SCMaglev (Japao):
Utiliza eletroimas supercondutores de YBCO (Yttrium Barium Copper
Oxide) resfriados a nitrogénio liquido (77 K), atingindo 603 km/h
(Fujimoto, 2021).

Existém ainda grandes desafios para se superar, como a reducao dos
custos Iniciais em infraestrutura e o alto custo gerado pelo sistema de
resfriamento.

E:W
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Transmissao de energia

O projeto AmpaCity (Alemanha) demonstrou reducao de perdas
energéticas em atée 95% em comparagao com cabos convencionais.

. Baixo custo de
Menos substacoes .
operacao

Desafios a superar: Dificuldade de escalonamento e custos elevados
de materiais (ex: BSCCO).
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Fusao nuclear

Reatores tokamak  (ex: ITER): Utilizam  imas
supercondutores (Nb3Sn e NbTi) para gerar campos
magneticos intensos (13 Tesla) e confinar plasma a milhdes
de graus.

Evolugcdes ligadas ao futuro da supercondutividade:
Possibilidade de reatores comerciais se novos materiais
(ex: REBCO) permitirem campos magnéticos ainda mais
fortes.

Desafio critico: Desenvolvimento de supercondutores que
operem sob altas tensoOes e radiacao.

ITER. (2019). Reactor tokamak for the international fusion
energy project lter [lllustration]. BBC News. Retrieved from
https://www.bbc.com/portuguese/geral-50422745
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Ressonancia magnetica (MRI)

Supercondutores em MRI: Permitem campos magnéticos intensos (1.5—7
Tesla), garantindo imagens de alta resolucao para diagnosticos precisos.

Eolucoes esperadas: Redugao dos custos de producao do equipamento,
permitindo o aumento da ascessibilidade.




Computacao quantica

Pesquisa de supercondutores topologicos (ex.:
Majorana fermions) para qubits mais robustos contra
decoeréncia.

Uso potencial de HTS (YBCO, BSCCO) para operacao
_ _ IBM. (2023). IBM Quantum System Two
em temperaturas mais altas (~77 K), reduzindo custos  quantum processor Photographi. AloT

. A s Brasil. Retrieved from
Cri Oge NICOS. https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-

novo-processador-quantico



https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-novo-processador-quantico
https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-novo-processador-quantico

J

Computacao quantica

Arquiteturas Avancadas:

Desenvolvimento de "qubits protegidos” (protected *
qubits) que usam propriedades intrinsecas de
supercondutores (ex.: fluxonium) para reduzir erros.

IBM. (2023). IBM Quantum System Two
quantum processor [Photograph]. AloT

Integracao com fotonica supercondutora para redes Brasil. Retrieved from
~ . . . , https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-
guanticas distribuidas. novo-processador-quantico



https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-novo-processador-quantico
https://aiotbrasil.com.br/noticias/ibm-tem-novo-processador-quantico

SQUIDs

Relembrando as aplicagoes:
» Detectam campos magneéticos ultrafracos (ex.: atividade cerebral em
neurociéncia).
- Usados em geofisica (mineracao) e medicina (magnetoencefalografia).

Pesquisas de aprimoramento: Desenvolvimento de SQUIDs baseados em HTS
(ex.: YBCO) para operacao em nitrogénio liquido.




A supercondutividade oferece um fértil terreno para
avancos cientificos e tecnologicos, com desafios tedricos
fundamentais - como a busca por supercondutores em
temperatura ambiente - e aplicacoes revolucionarias em
energia, transporte e computagao quantica. O impacto
cientifico de novas descobertas pode ser tao alto quanto
0s impactos comerciais.
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