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ACORDO DE COOPERACAO
ENTRE A
UNIVERSIDADE SUNGKYUNKWAN, Coreia do Sul
EA

UNIVERSIDADE FEDERAL DE SAO CARLOS, Brasil

Conforme um interesse mutuo em promover cooperagdo internacional entre a Universidade Sungkyunkwan
(doravante “SKKU™), inicialmente ou principalmente no interesse de seu Departamento de Ciéncia
Energética, e a Universidade Federal de Sdo Carlos (doravante “UFSCar”), inicialmente no interesse de seu
Departamento de Fisica e de seu Programa de Pds-Graduagdo em Fisica, as Partes celebram o Acordo a
seguir para cooperacao cultural, académica e cientifica.

CLAUSULA 1*: DISPOSICOES GERAIS
As Partes devem estimular contato direto e cooperagdo entre os membros de seus corpos docentes,
departamentos, institutos e pesquisadores, observadas as disposi¢des deste Acordo.

As Partes devem cooperar inicialmente ou principalmente no interesse de suas respectivas unidades
académicas supramencionadas, nas areas do conhecimento equivalentes, semelhantes ou correspondentes
onde atuam. Dentro dessas dreas do conhecimento, ambas as Institui¢des acordam as seguintes formas
gerais de cooperagdo:

1.1 Atividades de pesquisa conjuntas, publicagdes conjuntas e trocas de materiais bibliograficos,
como, por exemplo, o desenvolvimento do projeto de pesquisa conjunto “Efeito do padrdo
Moiré nas propriedades fisicas de heteroestruturas de van der Waals” (vide Anexo B), cujos
planos de trabalho devem ser oportunamente anexados ao presente instrumento nos termos da
CLAUSULA 2° deste Acordo (vide Anexo A);

1.2 Troca de informagdes académicas nas areas de interesse das Partes;

1.3 Intercambio de membros do corpo docente e estudantes para estudos e pesquisa;

1.4 Outros programas, projetos e atividades culturais, educacionais, cientificas e académicas que
as Partes se interessem consensualmente em desenvolver.

CLAUSULA 2*: TERMOS DE IMPLEMENTACAO

Temas das atividades conjuntas, as condi¢des de utilizagdo dos resultados alcangados, as modalidades de
visitas e intercdmbios especificos e outras formas de cooperagdo poderdo ser negociados para cada caso
especifico em acordo escrito separado, conforme o caso, mas também deverdo observar as normas e
regulamentos em vigor em ambas as Instituigdes, estardo sujeitos a programas, projetos ou planos de
trabalho formais que tenham sido previamente aprovados por suas proprias autoridades ou orgdos
autorizados, deverdo ser exibidos seguindo o formato fornecido no Anexo A deste documento, e em todos
os casos estardo condicionados ao disponibilidade de financiamento.

CLAUSULA 3*: CONDICOES GERAIS PARA O DESENVOLVIMENTO DE ATIVIDADES

Nao obstante as disposi¢des anteriores, fica acordado, pelo presente instrumento, que, quando for o caso,
membros do corpo docente, pesquisadores e estudantes participantes de atividades no ambito deste Acordo
deverdo cumprir requisitos legais de imigragdo do pais onde estiver situada a instituicdo anfitrid e deverao
contratar seguro-saude, contra acidentes pessoais, de responsabilidade civil e de repatriacdo sanitaria e
funeraria com cobertura por todo o periodo de seu respectivo intercambio.

Os estudantes participantes de intercambios no ambito deste Acordo serdo isentos da cobranga de taxas
académicas pela instituicao anfitria, se exigidas.
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CLAUSULA 4*: BIREITOS DE PROPRIEDADE INTELECTUAL

Toda propriedade intelectual gerada e/ou desenvolvida somente pela SKKU durante o curso deste Acordo
de Cooperacdo sera de propriedade da SKKU. Toda propriedade intelectual gerada e/ou desenvolvida
somente pela UFSCar durante o curso deste Acordo de Cooperagéo serd de propriedade da UFSCar.

A propriedade intelectual gerada e/ou desenvolvida conjuntamente pela SKKU e pela UFSCar sera de
propriedade conjunta da SKKU e da UFSCar em conformidade com sua respectiva contribui¢do para a
propriedade intelectual gerada em conjunto, bem como com as politicas de cada uma das Partes e de cada
agéncia de fomento a pesquisa cientifica eventualmente envolvida nas atividades colaborativas
correspondentes. Suas contribui¢des para a propriedade intelectual gerada em conjunto deverdo ser
determinadas pela importancia de sua contribuicdo intelectual para o resultado das atividades colaborativas
gerado em conjunto.

Cada Parte podera usar tal propriedade para fins de pesquisa e académicos. Ambas as Partes acordam
colaborar na prote¢do. se for o caso, e deposito de tal propriedade intelectual para fins comerciais ou outros,
em termos reciprocamente aceitaveis, a serem discutidos de boa-fé entre as Partes.

CLAUSULA 5*: CONFIDENCIALIDADE

Quaisquer resultados ou informagdes trocadas entre as Partes no ambito deste Acordo, as quais estejam
classificadas como confidenciais, ndo poderdo ser reveladas a terceiros sem a aprovacdo por escrito da Parte
fornecedora.

Além disso, ao trocarem resultados ou informagdes confidenciais no ambito deste Acordo, ambas as Partes
comprometem-se a cumprir as suas respectivas politicas, bem como as politicas de cada agéncia de fomento
a pesquisa cientifica eventualmente envolvida nas atividades colaborativas correspondentes.

CLAUSULA 6*: PUBLICACOES

As Partes podem publicar e divulgar conjuntamente resultados das atividades colaborativas no ambito deste
Acordo, conforme suas respectivas politicas, bem como as politicas de cada agéncia de fomento a pesquisa
cientifica eventualmente'envolvida em tais atividades.

CLAUSULA 7*: VIGENCIA, ALTERACOES E RESCISAO

Este Acordo entra em vigor na data de sua assinatura pelos representantes autorizados das Partes.
Permanecera vigente por 5 (cinco) anos e podera ser revisto antes da renovacdo. Pode ser rescindido por
qualquer das Partes mediante notificagdo por escrito com 60 (sessenta) dias de antecedéncia a outra Parte.
juntamente com aviso de recebimento. e pode ser alterado por mituo consentimento por escrito.

CLAUSULA 8* INDENIZACAO E SOLUCAO DE CONTROVERSIAS
Este Contrato ndo cria direitos legalmente exigiveis e ndo pode ser a base de qualquer reivindicagdo legal
entre as Partes.

As Partes devem isentar de responsabilidade a outra parte por todo e qualquer dano, despesa, reclamagio
e/ou acdo decorrentes de negligéncia, ma conduta e/ou outras atividades ilicitas delas proprias.

Duvidas e controvérsias oriundas da interpretacdo ou execucdo deste Acordo devem ser resolvidas
amigavelmente por ambas as Partes. Caso néo seja possivel uma solugdo amigavel, elas deverdo indicar
consensualmente um terceiro, pessoa natural, para atuar como arbitro.

As Partes asseguram que os individuos que assinam este Acordo tém autoridade-para firma-io na qualidade
indicada. Este Acordo foi redigido em inglés e em portugués em vias idénticas, sendo as vias em cada um
desses idiomas consideradas originais. Em caso de qualquer divergéncia de interpretacdo deste Acordo de
Cooperagdo, prevalecera o texto em inglés.
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ANEXO A - Formato de apresentacio do programa, projeto ou atividade cultural, educacional,
cientifica e académica especifica a ser implementada conjuntamente no ambito deste Acordo

Projeto de pesquisa conjunto “Efeito do padrdao Moiré
nas propriedades fisicas de heteroestruturas de van der
Waals”, seiecionado pela Fundagdo de Amparo a
Natureza/titulo da atividade Pesquisa do Estado de Sao Paulo (FAPESP) no ambito
da Chamada de Propostas Conjuntas: National Research
Foundation of Korea (NRF) e Fundagdo de Amparo a
Pesquisa do Estado de Sao Paulo (FAPESP) 2022

Processo FAPESP n.° 22/08329-0, referente a Chamada
de Propostas Conjuntas: National Research Foundation
of Korea (NRF) e Fundag¢do de Amparo a Pesquisa do
Estado de Sao Paulo (FAPESP) 2022

Fonte de financiamento

Pesquisador principal — Universidade

Prof.? Dr.? Yara Galvao Gobat
Federal de Sao Carlos o = SRR

Pesquisador principal — Universidade

Prof. Dr. J Ki
Sungkyunkwan rof. Dr. Jeongyong Kim

Nome: Prof.? Dr.* Maria de Jesus Dutra dos Reis

Cargo: Vice-Reitora e Reitora em exercicio
& 4

Assinatura por e em nome da

Universidade Federal de Sao Carlos

Assinatura:

Data:/r‘]“'o;&. QOQH

Nome: Prof. Dr. Ji-Beom Yoo

Assinatura por e em nome da
Universidade Sungkyunkwan

Data: 22 / 03 / 2024




ANEXO B - Projeto de pesquisa a ser desenvolvido em conjunto: “Efeito do padrao Moiré nas
propriedades fisicas de heteroestruturas de van der Waals”

Vide projeto anexo.



Projeto de Pesquisa - Chamada de Propostas Conjuntas:
National Research Foundation of Korea (NRF) e Fundacéo de
Amparo a Pesquisa do Estado de Sao Paulo (FAPESP) 2022

(versé@o em portugués)

Titulo: Efeito do padrdo Moiré nas propriedades fisicas de
heteroestruturas de van der Waals

Coordenador da Coréia do Sul: Prof. Dr. Jeongyong Kim

Instituicdo: Department of Energy Science- Sungkyunkwan
University- Coréia do Sul

Coordenador(a) do Brasil: Prof. Yara Galvao Gobato

Instituicdo: Departamento de Fisica- Universidade Federal de Séo
Carlos (UFSCAR)-Brasil

Duracdo: 24 meses, comecando em janeiro 2023



Resumo do Projeto

O projeto de pesquisa tem como objetivo realizar um estudo sistematico do
efeito do padrédo de Moiré nas propriedades oticas de heteroestruturas de van
der Waals (vdW) tanto do ponto de vista de fisica fundamental como para o
desenvolvimento de dispositivos optoeletrénicos baseados nesses sistemas.
Para isso, pretendemos iniciar uma colaboragéo cientifica entre laboratorios da
Coréia do Sul e do estado de S&o Paulo envolvendo estudos em sistemas
baseados em heteroestruturas de vdwW. Em particular, o projeto tem os
seguintes objetivos especificos: (1) Implementar estratégias para obter
amostras/dispositivos de heteroestruturas de vdW de alta qualidade; (2)
Estudar os efeitos do padrdo moiré na interacado exciton-exciton e rendimento
qguantico de éxcitons de inter-camadas (3) Estudar as propriedades eletronicas
e oOpticas de heteroestruturas de vdW com diferentes angulos de alinhamento
entre as camadas; (4) Aplicar as conclusGes obtidas para projetar/modelar
novos dispositivos baseados em heteroestruturas de vdW; (5) Desenvolver e
testar prototipos; (6) discutir oportunidades para projetos de colaboracao
futuros de longo prazo.

Descricdo do Projeto

Heteroestruturas de van der Waals tém atraido grande atencdo nos
altimos anos devido as suas propriedades Opticas, eletrbnicas, mecanicas e
magnéticas Unicas’™. Particularmente, véarios estudos foram realizados em
heteroestruturas baseadas em monocamadas de dicalcogenetos de metal de
transicdo (TMD). Os TMDs sdo materiais semicondutores que apresentam
“‘gap” direto em dois vales ndo equivalentes + K no espaco reciproco, e
também possuem fortes efeitos excitdnicos devidos ao confinamento quéntico
bidimensional, alta massa efetiva e blindagem dielétrica reduzida *’. Além
disso, esses sistemas possuem forte interacdo spin-orbita e falta de simetria
de inversao no cristal, o que resulta na quebra a degenerescéncia dos estados
de spin e acoplamento dos graus de liberdade do spin e do vale. Como
consequéncia, os vales + K podem ser acessados individualmente usando luz
circularmente polarizada a direita (0+) ou circularmente polarizada a esquerda
(0-) "2, Sob a aplicacdo de campos magnéticos externos, novos fenémenos
interessantes podem ser observados nesses sistemas, como o efeito Zeeman
dos vales e polarizac&o dos vales induzida por campos magnéticos "*°.

A fisica do exciton desses materiais 2D se torna ainda mais rica quando
tais materiais sdo empilhados verticalmente para formar heteroestruturas de



van der Waals (vdw) 6911263536 Dpe fato, quando duas camadas de van der
Waals (vdW) atomicamente finas sdo empilhadas verticalmente com diferentes
alinhamento atdmicos entre as camadas pode exibir variacdes periddicas,
levando a um novo tipo de super-rede no plano conhecido como super-
rede/padrdo moiré?**33° O periodo dessas super-redes de moiré é
determinado pelo descasamento da constante da rede e pelo angulo de
alinhamento entre as duas camadas. Na maioria dos casos, essas
heteroestruturas vdW tém um alinhamento de banda do tipo Il e sdo sujeitas a
efeitos importantes das super-redes de Moiré que dependem do angulo de
alinhamento entre as camadas envolvidas %%4%% A forte interacdo de
Coulomb entre portadores de carga em materiais TMD d& origem a formacéao
de excitons de interlayer (IEs) com elétrons e buracos localizados em
diferentes camadas de TMD. Além disso, existem também algumas
heteroestruturas onde a funcéo de onda do elétron (ou buraco) € distribuida em
ambas as camadas, e esses excitons sdo chamados de excitons hibridos **
14353 Esses excitons hibridos sdo observados em heteroestruturas de TMD
guando as bandas de conducdo ou as bandas de valéncia entre as duas
camadas estdo préximas em energia®®!*. Existem dois tipos de
heteroestrutura: heteroestruturas quase comensuraveis e heteroestruturas
incomensuraveis, dependendo se as duas camadas compartilham os mesmos
atomos de calcogénio®®*3®, Em heteroestruturas quase comensuraveis (por
exemplo, MoSe,/WSe;), as constantes de rede sdo muito semelhantes,
levando a uma grande variedade de tamanhos possiveis de super-células de
moiré (~1-100 nm) ou de densidades de supercélulas. Em heteroestruturas
incomensuraveis que consistem em duas monocamadas TMD com diferentes
atomos de calcogénio (por exemplo, MoS,/WSe,), as constantes de rede
diferem substancialmente (em ~4%) e a maior super-célula moiré possivel € ~8
nm 3¢ Estas diferencas entre tipos de heteroestruturas tem um impacto
importante nas propriedades 6pticas dependentes do angulo de alinhamento
entre as camadas. Por exemplo, para heteroestruturas incomensuraveis, pode-
se esperar um confinamento lateral mais forte que poderia resultar em
mudancas mais importantes nas propriedades Opticas dos excitons intra-
camada e inter-camada®°.

De forma geral, os IEs sdo observados para angulos de empilhamento
préximos de 0° (empilhamento AA) e 60° (empilhamento AB), nos quais a
diferenca de momento entre os vales dos TMDs é desprezivel, permitindo a
recombinacédo radiativa dos portadores de carga nos pontos K, levando a um
aumento consideravel da intensidade da fotoluminescéncia dos excitons IEs,
com pico de emissdo deslocado para menores energias com relacdo aos
excitons das monocamadas (éxciton de intra-camada). Os IEs possuem altas
energias de ligagdo (>100meV) tornando-0s estaveis a temperatura ambiente e
s&o robustos contra a dissociagdo em campos elétricos aplicados®%%3%%3° Tajs
sistemas sdo sistemas bastante promissores para investigar diversos



fendbmenos fisicos tais como elétrons correlacionados, condensacdo de
éxcitons de alta temperatura e a fisica de vale-spin emergente devido a
natureza dipolar dos IEs***®%  Este padrdo moiré e a profundidade de
potencial lateral, que pode localizar IEs, pode ser controlado tanto pelos
materiais escolhidos como pelo angulo de orientagéo relativo entre as camadas
tendo um impacto importante na resposta Optica desses sistemas. O angulo de
entre as camadas na heteroestrutura é geralmente determinado pela técnica de
geracdo de segundo harmonico resolvida em polarizacdo (SHG).

Devido ao dipolo elétrico inerente dos IEs, seus auto-estados de energia
também podem ser controlados por campos elétricos, o que abre
oportunidades muito interessantes para investigar a condensacao de excitons
de alta temperatura’®®, emissdo de féton tnico'*'® e optoeletrénica de spin de
vale'*®. Como a interacdo entre os éxcitons inter-camadas localizados no
padrdo de moiré depende de sua separacdo espacial, o fator g efetivo dessas
particulas ligadas depende sensivelmente do &angulo entre as camadas.
Particularmente, para heteroestruturas WSe,-MoSe, com angulos entre
camadas proximos a 0°, um fator g efetivo na faixa de g ~ +6 é observado
engquanto que para angulos de tor¢ao proximos a 54°, geralmente é observado
um valor de g ~ -15 >!>16:3%3¢ Egses valores sdo muito diferentes dos fatores g
observados em monocamadas de TMD (g ~ -4)***°. Em ambos os casos, 0s
valores podem ser explicados por métodos teéricos de primeiros principios que
levam em conta o carater do momento angular dos estados de conducédo e
valéncia em materiais de monocamada e bicamada. No entanto, existe uma
dispersédo de resultados experimentais de fatores g reportados na literatura. A
origem desta dispersdo e o impacto nas interagdes exciton-exciton, nao séo
ainda muito bem compreendidos. Particularmente interessante para esta
proposta é também a situacdo em que em combinacfes de materiais e angulos
de alinhamento possam ser cuidadosamente escolhidos, para que 0s excitons
intra e intercamadas possam hibridizar, resultando no aumento ressonante dos
efeitos da super-rede moiré®*!*3¢ O efeito da hibridizacdo pode ser
continuamente ajustavel com angulo de alinhamento nas proximidades de 0° e
60°. Como resultado da hibridizacdo, sdo esperadas caracteristicas excitbnicas
adicionais no contraste de refletancia (RC), que sdo associadas a efeitos de
super-rede moiré levando a formagdo de minibandas para excitons
hibridizados***. Este efeito ocorre porque os excitons sdo formados a partir de
buracos que residem em uma camada ligada a uma superposi¢ao de estados
de elétrons nas monocamadas adjacentes dependente do angulo de
alinhamento™**. Quando as heteroestruturas estdo quase alinhadas, a mistura
ressonante dos estados leva a efeitos importantes do padrdo moiré da
heteroestrutura na dispersdo do éxciton e no espectro optico. Trés excitons
hibridizados ressonantes foram previstos e observados recentemente proximos
ao exciton intra-camada e perto de angulos de alinhamento de 0° e 60°%3*4,
Além disso, espera-se que bicamadas com diferentes atomos de calcogeneto,



como WS,/WSe,, exibam também um potencial de moiré mais profundo
porque uma maior incompatibilidade de rede leva a uma tensao local mais forte
e a variacdes de espacamento de camada®**. De forma geral, diversas
previsbes tedricas motivam novos estudos Opticos e magneto-Opticas de
excitons intracamada e IE em diferentes heteroestruturas, tais como
heteroestruturas MoSe,-WS, ou WS,-WSe; *® e etc.

Como mencionado acima, existem varias questdes ainda em aberto
relacionadas ao efeito do padrdo moiré nas propriedades fisicas de
heteroestruturas de van der Waals*®*. Por exemplo, compreender se os
excitons poderiam ser localizados dentro das supercélulas moiré seria uma
questdo fundamental com grandes implicacdes para diversas aplicacdes tais
como para gerar emissores quanticos para informacdo quantica com
quiralidade ajustavel **#3>3¢ No momento, esse assunto ainda é bastante
polémico e existem alguns trabalhos contraditérios na literatura pois a
observacdo de single photons nessas heteroestruturas poderia também ser
devido a presenca de “strain” local ou defeitos. Alem disso, existe também
grande interesse em investigar fases eletrbnicas correlacionadas usando
espectroscopia optica em heteroestruturas de van der Waals onde a densidade
de portadores e o campo elétrico podem ser controlados pela tensdo de “gate”
em dispositivos tipo FET®*. Em particular, essas heteroestruturas TMD
poderiam ser uma nova plataforma para estudos interessantes para simular por
exemplo, o modelo de Hubbard ¥ e com a vantagem sem precedentes de
que tanto a largura quanto a forca de interacéo devem ser amplas®.

Além disso, foi recentemente demonstrado que o0s materiais
ferromagnéticos bidimensionais sdo também materiais promissores para uma
nova geracdo de dispositivos “spintronicos” 3333740 particularmente,
combinando materiais ferromagnetos 2D (FMs) com TMDs, hd uma vantagem
em usar efeitos de proximidade magnética para tornar os materiais TMDs em
materiais magnéticos sem necessidade de uso de fons magnéticos>*°. Além
disso, o efeito de proximidade magnética em monocamadas TMD devido ao
uso de uma camada ferromagnética empilhada no topo, pode também ser
ajustada mudando o angulo entre as camadas e também aplicando campo
elétrico ou controlando a dopagem por “gate” elétrico®®. Nesse projeto,
pretendemos investigar heteroestruturas contendo magnetos 2Ds com
diferentes angulos de alinhamento. A possibilidade de uso de diferentes
ferramentas como diferentes materiais, controle de efeitos de proximidade,
efeito Zeeman, campo elétrico, dopagem e variando angulos entre camadas
motiva consideravelmente explorar heteroestruturas/dispositivos de van der
Waals com TMDs empilhados e também com ferromagnetos 2D ¥,

No entanto, para realizar os diversos estudos acima mencionados é
necessario a obtencdo de amostras de alta qualidade. Essa é uma condi¢céo
essencial para tanto para estudos de fisica fundamental quanto para possiveis



aplicacoes. Por exemplo, a obtencédo de amostras de alta qualidade evitaria ter
amostras com padrdo de moiré altamente desordenado e permitiria a
observagéo de estruturas finas de ressonancias de excitons que poderiam ser
atribuidas a mini-bandas de moiré. Portanto, € de grande importancia
desenvolver estratégias de preparacdo de amostras para melhorar a qualidade
Otica de heteroestruturas de vdW. Essas estratégias envolvem o
encapsulamento de nitreto de boro hexagonal (hBN) ou encapsulamento
alternativo de materiais dielétricos 2D de baixo custo, uso de ponta de AFM
para reduzir bolhas, otimizacdo do procedimento usado para tratamentos
térmicos para reduzir contaminacdo de polimeros necesséarios na preparacao
de amostras e etc. Além disso, a melhoria do rendimento quantico de IEs em
heteroestruturas vdW com diferentes angulos de alinhamento € também uma
questdo importante para possiveis aplicacdes em optoeletronica. E importante
ressaltar que a equipe brasileira ja iniciou recentemente a preparacdo de
heteroestruturas de van der Waals hBN-MoSe,-WS,—hBN com diferentes
angulos de alinhamento entre camadas (Projeto Fapesp Regular Proc:
19/23488-5). Esse esforco envolveu um trabalho sistematico de alunos da
UFSCAR em preparacdo de amostras no LNLS com a supervisdo da
pesquisadora Ingrid Barcelos (co-orientadora destes alunos). Além disso,
estamos também iniciando uma colaboracdo com o pesquisador Alisson
Cadore que € especialista em preparacdo de dispositivos e foi recentemente
contratato no LNLS para preparacao de dispositivos 2Ds. Diversas amostras ja
foram preparadas no LNLS e os tratamentos térmicos foram recentemente
realizados na UFSCAR. Alguns estudos 6ticos em nosso grupo e magneto-
Oticos usando infraestrutura de equipamentos multiusuarios Fapesp nha
UFSCAR ja foram realizados com sucesso nesses sistemas. E importante
ressaltar que as amostras recentemente preparadas pela nossa equipe tem
apresentado em alta qualidade 6tica, apds tratamento térmico, com emissfes
Oticas intensas e largura de linhas finas (da ordem de 6meV para melhores
amostras) o que motiva diversas estratégias de otimizacdo de condi¢des de
tratamento térmico, uso de pontas de AFM para reduzir bolhas e etc para
melhorar o acoplamento das camadas, reduzir contaminacdo de polimeros,
além de teste de diferentes tipos de polimeros para transferéncia de camadas e
etc para aprimoramentos destas amostras para preparagao de dispositivos no
LNLS e diversos outros estudos nesses sistemas e em outras heteroestruturas.
Além disso, é interessante ressaltar que um dos alunos de doutorado
responsavel pela preparacdo de heteroestrutras de vdW da nossa equipe foi
contemplado com uma bolsa PDSE para uma estadia de 10 meses ( com inicio
em setembro 2022) no grupo do Prof. Christian Schuller na Universidade de
Regensburg que ja produz amostras de alta qualidade e esta nova colaboracdo
estabelecida com nosso grupo deve também contribuir para melhorias de
qualidade de amostras 2Ds produzidas no Brasil. Outra informacgéo importante
€ que a coordenadora desse projeto possui um projeto SPRINT-Fapesp vigente
(Proc: 22/00419-0) que envolve a preparacdo de amostras/dispositivos de



heteroestruturas 2Ds contendo magnetos 2Ds na Holanda o que deve também
contribuir para obtenc&o de amostras do exterior e otimizacao de preparagéo
de amostras no Brasil. Desta forma, tanto as colaboragdes internacionais
como a infraestrutura do LNLS garantem a producdo de amostras de alta
qualidade para desenvolver esse projeto de pesquisa.

De forma geral, este projeto de pesquisa propde uma investigacdo detalhada
sobre propriedades 6pticas e magnéticas de bicamadas com diferentes angulos
de alinhamento e de alta qualidade, através de medidas experimentais e
modelagem tedrica de propriedades fisicas emergentes de excitons
intracamada e intercamada. Estudos envolvendo técnicas experimentais
complementares no exterior (por exemplo, nano-espectroscopia em 300K e em
baixas temperaturas, espectroscopia de excitacdo (micro-PLE) e etc) e novos
estudos 6ticos no Brasil nessas heteroestruturas certamente terd um impacto
importante para investigar muitas questdes que ainda estdo em aberto na
literatura o que deve resultar na publicacdo de trabalhos cientificos. Como
mencionado anterioremente, pretendemos preparar amostras e investigar
experimentalmente diversos fenbmenos emergentes em amostras com padrdes
moiré em heteroestruturas de vdW de alta qualidade e construir o modelo
tedrico necessario ndo apenas para descrevé-los, mas também para examinar
diferentes estratégias para sintonizar e controlar efeitos, com base em uma
combinacdo Unica de instalacbes experimentais complementares, da equipe
do Prof. Dr. Jeongyong Kim Universidade Sungkyunkwan e Profa. Yara
Galvao Gobato Universidade Federal de Séo Carlos (UFSCar), Dra. Ingrid
Barcelos no Laboratério Brasileiro de Luz Sincrotron (LNLS) e apoio tedrico e
computacional da equipe do Prof. Andrey Chaves da Universidade Federal do
Ceara (UFC).

Programa de Pesquisa:

(a) Preparacdo de heteroestruturas/dispositivos 2D de alta qualidade de
diferentes materiais e angulos de empilhamento;

(b) Realizar medidas de nano-espectroscopia em heteroestruturas de van der
Waals com camadas de diferentes angulos de alinhamento entre elas.

(c) Estudar o efeito da tensdo “gate” em dispositivos tipo FET baseados em
heteroestruturas de vdW com diferentes angulos de alinhamento nas
propriedades opticas e magneto-opticas de excitons intercamadas .

(d) Estudar o efeito da dopagem nas propriedades épticas e magnéticas de
magnetos 2D usando espectroscopia Raman, SHG e fotoluminescéncia em
baixa temperatura com resolucdo nanometrica.



(e) Estudo dos efeitos de proximidade magnética em heteroestruturas hBN/
magnetos 2D /TMD/hBN com diferentes angulos de alinhamento.

Programa de Pesquisa e Papel dos Parceiros:

A execucdo deste projeto sera organizada por diferentes tarefas de trabalho
(WP) descritas abaixo:

WP1: Fabricacdo de amostras/dispositivos

Tarefa 1: Técnicas de esfoliacdo, transferéncia de camada seca e tratamento
térmico para a fabricacdo de amostras/dispositivos de heteroestruturas vdW de
alta qualidade compostas por diferentes combinagdes de TMDs e magnetos
2D, com diferentes angulos de alinhamento, seréo realizadas simultaneamente
por alunos de doutorado/mestrado da SKKU e UFSCAR no grupo de pesquisa
no LNLS, em colaboracdo com a equipe da Dra. Ingrid D. Barcelos e Allison
Cadore.

Tarefa 2: Os angulos de alinhamento entre camadas serdo determinados por
medicdes de SHG dependentes de polarizacdo em 300K, em colaboracdo com
outros grupos brasileiros. No momento, estamos realizando medidas de SHG
em um sistema confocal multiusuario Fapesp em 300K no IFSC-USP Séo
Carlos. E interessante mencionar também que temos uma colaboracdo com o
Prof Odilon Couto Jr que estd montando um setup de SHG em baixas
temperaturas em um projeto jovem pesquisador Fapesp para investigar
materiais 2Ds . Essa montagem seria interessante para investigar transicoes de
fase magnética em heteroestruturas contendo magnetos 2Ds. O Prof Odilon ja
manifestou interesse em colaborar com nossa equipe nesse tema de pesquisa.

WP2- Medi¢bes Opticas

Tarefa 1: As propriedades nano-Opticas (nano-PL e nano-Raman) seréo
investigadas na Coreia do Sul. As medidas de nano-PL e do nano-Raman
dependente de temperatura (3-350K) serdo realizados para confirmar a
formacao de excitons IEs. O estudo de PL dependente de energia de excitacédo
(PLE) também sera realizado em SKKU para determinar a excitacdo de
ressonancia de IEs.

Tarefa 2. A dependéncia do tempo de vida do éxciton no angulo de
alinhamento serd investigada pelo sistema PL resolvido no tempo em SKKU e
a dependéncia da localizacdo dos IEs no periodo moiré deve ser revelada. Esta
informacdo serd usada para estabelecer o modelo de difusédo e transporte de
excitons IEs localizados em moiré em diferentes angulos de alinhamento.



Tarefa 3: Espectros PL dependentes da poténcia de excitacdo de IEs ha
UFSCAR / SKKU serdo obtidos para investigar o efeito da interagdo exciton-
exciton na energia de IE.

Tarefa 4. O estudo de propriedades optoeletronicas, especialmente para os
estados excitbnicos, serd realizado pelas técnicas de micro-fotoluminescéncia
(u-PL) e contraste de refletancia em dispositivos com “gate” elétrico, que tem
sido amplamente utilizada na UFSCAR.

Tarefa 5: Estudos de magneto-PL serdo realizados usando a instalacéo
magneto-PL da UFSCAR ( laboratério com equipamento multiusuario Fapesp)
para determinar fatores g de vale, investigar efeitos da dopagem, de
deformacéo (“strain” uniaxial) e campos elétricos.

Tarefa 6: O estudo dos fénons moiré sera realizado por espectroscopia Raman
em 300K em colaboracdo no grupo de semicondutores do Departamento de
Fisica da UFSCAR.

Tarefa 7. O estudo das propriedades magnéticas de heteroestruturas 2D com
diferentes angulos sera realizado por espectroscopia Raman dependente da
temperatura e SHG e MOKE resolvidos polarizados em colaboracdes com
grupos da UFSCAR e com outros grupos do estado de Sao Paulo.
Investigaremos o0s efeitos de proximidade magnética em dispositivos
hBN/FM2D/TMD/hBN (onde FM2D é 0] material
ferromagnético/antiferromagnético) sob dopagem e campos elétricos
aplicados.

Tarefa 8: Construir um modelo tedrico para quase-particulas e excitons em
bicamadas torcidas é uma tarefa muito desafiadora. Colaboraremos com o Prof
Andrey Chaves (Universidade Federal do Ceard) para suporte teodrico desta
proposta de pesquisa.

WP3- Modelo tebrico para quase-particulas moiré em camadas
empilhadas vdW.

O tamanho tipicamente grande das células unitarias dos padrdoes de moiré sao
bastante conhecidos por tornar proibitivos os custos computacionais dos
calculos da teoria funcional da densidade (DFT) de bicamadas com diferentes
angulos. Portanto, neste projeto, pretendemos desenvolver uma abordagem
gue nos permita entender resultados experimentais através de um modelo
continuo que capture as principais caracteristicas do confinamento moiré,
sendo computacionalmente muito mais barato. Isso sera feito em duas etapas:

Tarefa 1. Calculo DFT dos estados eletronicos das diferentes bicamadas de
interesse para o projeto, assumindo estruturas monocristalinas com todas as
ordens de empilhamento possiveis. A natureza monocristalina desses calculos



nos permitird definir uma célula unitaria efetivamente pequena, o que facilitara
os calculos.

Tarefa 2: Identificar as diferentes ordens de empilhamento local que compdem
0 padrdao moiré em uma determinada homo/heteroestrutura. O “patching” da
DFT obtém estados eletrénicos correspondentes a cada regido da ordem de
empilhamento local, criando assim um perfil de potencial moiré efetivo em todo
o plano. Resolvendo a equacédo de Schrodinger (numericamente) em um
modelo continuo na presenca de tal potencial moiré periédico, levando assim
as estruturas de banda moiré quasi-particle (elétrons moiré, buracos, excitons e
fébnons), cujas propriedades serdo usadas para explicar os varios resultados
gue serdo testados experimentalmente neste projeto de pesquisa.

WP4: Efeitos proximidade magnética em heteroestruturas de vdW contendo
materiais magnéticos e monocamdas de TMDs .

As propriedades excitonicas dessas heteroestruturas serdo investigadas
experimentalmente tanto na UFSCAR como na Coréia do Sul. Esses estudos
terdo também suporte tedrico de Andrey Chaves (UFC). Especificamente,
estamos interessados em investigar o efeito de proximidade magnéticas nos
excitons moiré em heteroestruturas vdW com diferentes angulos de
alinhamento.

1.3 Resultados Esperados

Este projeto de pesquisa permitira o desenvolvimento de amostras ou
dispositivos de alta qualidade baseados em heteroestruturas de vdw, com alto
impacto tecnoldgico, novas funcionalidades, propriedades personalizadas e
desempenho aprimorado. A proposta tem interesse estratégico para aumentar
a competitividade industrial e desenvolver a tecnologia para exploracdo em
novos optoeletrbnicos/spintronicos..

A proposta é também uma nova abordagem para a engenharia de
propriedades de padrdo de moiré e seu impacto nas propriedades oticas e
magnéticas de heteroestruturas de vdW . A proposta contribui tanto para
propriedades fisicas fundamentais como para o desenvolvimento de aplicacdes
promissorias em optoeletronica e spintronica. O programa de trabalho deve
contribuir para a compreensdo desses materiais emergentes que
provavelmente poderdo explorar em dispositivos optoeletrénicos avancados e
spintronicos baseados em magnetos 2D. Consequentemente a proposta deve
contribuir para fortalecer o perfil da Coreia do Sul/Brasil na area de materiais
2Ds e consequentemente aumentar interesse internacional de ambas equipes.



2.1. Planejamento anual

Year Objetivo Descricao
Utilizar métodos de esfoliacao e transferéncia seca para produzir
Preparacao de amostras e . o
. . amostras/dispositivos de heteroestruturas de van der Waals com
dispositivos baseados em diferentes angulos de alta qualidade para estudo de excitons de
heterostructuras de vdW g quatic ; p
2023 moire
Investigacdo de . s . . ~ .
. L Estudo de propriedades oticas ¢ efeitos de interacdo exciton-
propriedades oticas de . Cn " .
. . exciton na eficiéncia quantica de excitons IEs
excitons de moiré
- . Estudo dos efeitos da dopagem nas propriedades oticas e
Investigacdo de efeitos de . pag S prop
~ A magnéticas de heteroestruturas VdWs incluindo heteroestruturas
correlagdo eletronica e - .
. . contendo magnetos 2Ds . Os estudos serdo realizados por
propriedades magnéticas . . . . . .
diferentes técnicas experimentais tais como , espectroscopia
2024 de heteroestruturas de

vdW

Raman em fungdo da temperatura, medidas de SHG e
fotoluminescénica.

Estudos de efeitos de
proximidade magnética

Estudo de propriedades magneticas em heteroestruturas 2Ds com
diferentes angulos de alinhamento contendo magnetos 2Ds

2.2. Plano de trabalho

Plano de trabalho

Primeiro ano Segundo ano

1/4 2/4 3/4 4/4 1/4 2/4 3/4 4/4

Preparacao de amostras/dispositivos de

heteroestruturas de vdW

Caracterizacao Otica

Modelagem

Visitas para medidas complementares ,
seminarios e discussdes de resultados de

projeto e artigos

3. Infraestruturas das Instituicdes envolvidas

A Universidade Sungkyunkwan (SKKU) é uma instituicdo reconhecida
mundialmente. E uma universidade lider com forte desempenho académico e
de pesquisa. A SKKU ocupa a 972 e a 1222 posicdo no QS e THE Waorld
University Rankings, respectivamente, que é 102 na Asia e 12 em universidades
privadas na Coréia, e recebe 450 M$ em financiamento de pesquisa em 2021.
A SKKU tem acordos de parceria com cerca de 700 universidades

internacionais em 71 paises. O laboratério do Prof. Kim em SKKU é

e




especializado em imagens de espectroscopia nano-o6ptica de nano-materiais.
Um resultado de pesquisa recente foi a visualizacdo e manipulagéo de excitons
emissores de luz e suas interagbes em semicondutores quanticos para
encontrar suas aplicagdes como futuros dispositivos optoeletronicos. O Prof
Kim publicou diversos resultados referentes sobre a identificagcdo de complexos
de excitons em semicondutores 2D [Nanoscale 43, 4843 (2014), 252 citacdes;
ACS Nano 10, 2399 (2016), 168 citacdes; Nano Letters 18, 4523 (2018)],
afunilamento de exciton ajustavel [Nano Letts. 21, 43 (2021)], supressao da
aniquilacao exciton-exciton nao radiativa em TMDs 2D [Nat. Comum. 12, 7095
(2021)] e a modulacéo de propriedades elétricas Opticas anisotropicas de 2D
ReS2 por dopagem de elétrons [ACS Nano 13, 14437 (2019); ACS Nano 15,
13770 (2021)]. O Prof Kim tem coordenado uma série de projetos de pesquisa
da NRF relacionados a propriedades Opticas de semicondutores 2D e foi
premiado com o Samsung Research Funding Grant como Pl para 2018-2021. A
colaboracédo internacional tem sido o componente-chave de suas realizacdes
de pesquisa bem-sucedidas, dos quais 0s parceiros sao, para citar alguns, Ajay
Sood (lISc), Tony Low (U. Minnesota), Alexey Chernikov (Tech. U. Dresden), T.
Taniguchi (NIMS), Andrey Chaves (U. Fed. Ceard). Especialmente, o Prof. Kim
ja iniciou uma colaboracdo de pesquisa com o Prof. A. Chaves, que é co-PI
desta proposta e publicou um artigo em conjunto [Nat. Comum. 12, 7095
(2021)]. O laboratério do Prof. Kim é bem equipado com instrumentos de
espectroscopia e imagem o6ptica de Ultima geracdo, juntamente com a
configuracdo adequada para esfoliacdo e transferéncia a seco para preparar as
heteroestruturas de van der Waals. Desta forma, a capacidade geral do Prof.
Kim de realizar a pesquisa em temas emergentes foi comprovada pela
obtencéo de diversos resultados de alto impacto de pesquisas anteriores.

Planos de Intercambio de Pesquisa
4.1. Justificativas de necessidade de Colaboracéao

De uma perspectiva genérica, 0 projeto visa iniciar uma cooperacao cientifica
de longa data entre os principais parceiros de pesquisa na Coréia do Sul e no
Brasil, com infraestruturas complementares, para investigar fenébmenos fisicos
emergentes em materiais/heteroestruturas 2D e também para a engenharia de
suas propriedades fisicas para a proxima geracdo de dispositivos
optoeletrbnicos. Para tanto, desenvolveremos 0s seguintes objetivos técnicos:
(1) Desenvolver  procedimentos  para  preparacao/otimizacdo  de
heteroestruturas/dispositivos TMD de alta qualidade. (2) Investigar os efeitos de
angulos entre camadas, substratos e “gate” elétrica aplicada nas propriedades
fisica de excitons inter-camadas e intra-camadas em diferentes
heteroestruturas VdwW, por um lado, e propriedades de vale magneto-optico,
por outro;



A proposta € uma abordagem de engenharia das propriedades desejadas da
amostras/dispositivos VdW com base em diferentes métodos e infraestruturas
complementares que possuem alta probabilidade de sucesso. O programa de
pesquisa deve contribuir na compreensdo de fisica fundamental dessas
heteroestruturas vdW 2D emergentes que poderdo ser exploradas para
aplicacdes em energia e optoeletronica. O projeto contribuird para os perfis
cientificos e tecnoldgicos da Coreia do Sul e do Brasil contribuindo para o
desenvolvimento do aprendizado e dominio de habilidades altamente
especializadas necessarias para uso futuro de materiais em aplicacoes.

Propomos também uma variedade de atividades de intercambio de equipes de
pesquisa com instalacbes complementares disponiveis na Coréia do Sul e no
Brasil, incluindo trocas de conhecimento na preparacdo de amostras de
heteroestruturas de van der Waals, medicbes  Opticas  de
heteroestruturas/dispositivos vdW, seminarios e reunides para discutir novas
ideias que sao relevantes para definir novos estudos em materiais/dispositivos.
Estéo previstas duas visitas entre as instituicdes para as equipes do Brasil e da
Coreia do Sul. Essas visitas permitirdo preparar amostras, investigar novas
amostras/dispositivos e realizar medidas de propriedades Opticas com técnicas
complementares de heteroestruturas/dispositivos semicondutores 2D em
ambos os laboratoérios. Este projeto sera também importante para iniciar uma
colaboracdo de longo prazo e iniciar novos projetos conjuntos de pesquisa,
com a Fapesp-Brasil (projetos tematicos) / agencias de fomento da Coreia do
Sul e etc As expertises complementares de nossos grupos de pesquisa aliadas
as instalacbes de instrumentacdo Unicas de cada instituicdo (diferentes
técnicas de nano-espectroscopia na Coréia do Sul e preparacdo de amostras e
infra-estrutura magneto-Optica no Brasil) e os temas relevantes do projeto
proposto certamente resultardo em publicagdes conjuntas em revistas de alto
impacto.

4.2. Capacidade de Pesquisa da equipe brasileira

A equipe da Universidade Federal de Sdo Carlos é conhecida por diferentes
instalacdes de microscopia eletrénica (TEM, STEM ant etc), instalacdes Opticas
como Espectroscopia micro-Raman, fotoluminescéncia e magneto-
fotoluminescéncia na presenca de altos campos magnéticos para investigar
propriedades estruturais, opticas e de transporte de diferentes nano-sistemas
(Phys. Rev. Lett. 104, 086401 (2010); Phys. Rev. B 43, 4843 (1991)). A Profa.
Gobato também adquiriu experiéncia na area de optoeletrbnica e também
spintronica (Phys. Rev. B 73, 155317 (2006), J. Appl. Phys. 106, 023518 (2009)
(Nano Letters 19, 82 (2019)). Mais recentemente, ela comecou a investigar as
propriedades oOpticas de materiais vdW 2D crescidos por epitaxia de van der
Waals e propriedades magneto-6pticas de heteroestruturas/dispositivos
baseados em heteroestruturas de vdW esfoliados (Nanoscale 10, 4807 (2018))



(Nanoscale 13, 15853 (2021) , Nanoscale 14, 5758 (2022), Phys. Rev. Appl.
16, 64055 (2021), e mais recentemente https://arxiv.org/abs/2204.01813v1).

Ingrid D. Barcelos é lider de grupo no laboratério de preparacdo de amostras
microscopicas (LAM) do Laboratorio Brasileiro de Luz Sincrotron (LNLS)-
Campinas. Ela tem larga experiéncia no processo de preparacdo de amostras
de diferentes nano-sistemas: estruturas 1D e 2D, heteroestruturas vdW e
também caracterizacdo Optica e litografia e-beam e etc (Nano Letters 14, 3919
(2014)) (Nanoscale 7, 11620 (2015)) (Nanoscale 12, 13460 (2020)) (ACS
Photonics 8, 3017 (2021)) (2D Materials 9 035007 (2022)). Além disso, possui
experiéncia em nano-espectroscopia de luz sincroton no infravermelho para
investigar propriedades vibracionais, polaritons e dispositivos nanofoténicos em
materiais 1D e 2D (ACS Photonics 5, 1912 (2018)) (Nanoscale 11, 21218
(2019)) (Nano Letters 19, 708 ( 2019)) (Advanced Optical Materials 8, 1901091
(2020)) (Nature Communications 12, 1 (2021)).

A equipe do Prof Andrey Chaves tem grande experiéncia na area de Fisica da
Matéria Condensada, atuando principalmente nos seguintes temas:
confinamento quantico, excitons e propriedades eletronicas e de transporte em
heteroestruturas semicondutoras 0-2D, grafeno e materiais bidimensionais
lamelares, e redes vértices em supercondutores com diversas publicacdes de
alto impacto.

4.3 Planejamento de visitas

Devido a importdncia do tema de pesquisa proposto entre a Universidade
Sungkyunkwan, UFSCAR e LNLS, este projeto de pesquisa deve atrair alunos
de pos-graduacdo de ambas instituicbes e contribuira para formacdo de
pesquisadores em ambas as instituicbes. O desenvolvimento de novos
materiais como diferentes materiais 2D, magnetos 2D e amostras/dispositivos
heteroestruturas de vdW serd um desafio para estudantes/pesquisadores; O
projeto tem como foco temas emergentes com crescente interesse em
dispositivos para optoeletronica e spintrbnico baseados em materiais 2D.
Essas areas provavelmente se beneficiardo da engenharia de propriedades
dos materiais/dispositivos e serdo de consideravel interesse para as
empresas/industrias de ambos os paises. O investimento neste projeto na
infraestrutura ja existente fornecerdo muitas possibilidades interessantes para o
desenvolvimento de pesquisa em nanociéncia e nanotecnologia ao longo de
Varios anos e apoiardo novos projetos em novas heteroestruturas 2D para
optoeletrénica e spintronica.

Em particular, planejamos pelo menos 2 visitas das equipes brasileiras (ou
equipe da Coreia do Sul) a Coreia do Sul (ao Brasil) que contribuirdo para
estudos complementares no Brasil e na Coreia do Sul. Os principais objetivos
dessas visitas seriam discutir 0S experimentos, projetar novas
amostras/dispositivos, preparar e aperfeicoar qualidade de amostras, realizar



experimentos utilizando infraestruturas complementares de ambas
universidades (medidas nano-Opticas incluindo medidas em baixas
temperaturas, espectroscopia de excitacdo da emissao na Coréia do Sul e
medidas Oticas e magneto-Opticas no Brasil), apresentar seminarios para
pesquisadores e estudantes, discutir novos resultados, redigir artigos para
publicacdes de revistas de alto impacto e discutir projetos de pesquisa conjunta
de longo prazo.
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