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1. MISSAO: RESPONSABILIDADES, OBJECTIVOS, ENQUADRAMENTO

De 2018 a 2021, enquanto Investigador Principal do DECN integrado no C2TN, grupo ETN, tive por missdao
continuada de assegurar o funcionamento, acesso e utilizacdo da infraestrutura experimental portuguesa
no ISOLDE-CERN. Desde 1998 que é da minha responsabilidade a manutencdo, o desenvolvimento, a
organizagdo e coordenacdo da execucdo dos projetos cientificos, dos projetos de financiamento e
respetivos relatérios, que sdo o garante da operacionalidade e da razdo de ser - cientifica e de treino - desta
infraestrutura.

Patrimonio fisico e intelectual do CTN-IST e da FCUL, esta infraestrutura experimental da Universidade de
Lisboa no estrangeiro, utiliza a pandplia de feixes de ides radioativos produzidos no ISOLDE para a
caracterizagdo de materiais usando técnicas radioativas nucleares (MCRNT- Material’s Characterization
With Radioactive Nuclear Techniques). Tendo sido desenvolvida e consolidada ao longo de muitos anos de
atividade e inovacdo, tem sido palco para a formacdo e treino de estudantes de mestrado e doutoramento
portugueses e estrangeiros. Neste ambito tenho sido com regularidade co-orientador / orientador em
teses de doutoramento de estudantes das Universidades de Lisboa, Aveiro e Porto.

As tarefas de coordenador das atividades cientificas desenvolvidas, de responsdvel pelo R&D e
funcionamento da infraestrutura MCRNT sdo indissocidveis da minha produtividade cientifica e, da
orientacdo de estudantes. Da minha atividade diaria faz parte o acompanhamento laboratorial e a
coordenacdo local ou a distancia, das atividades em curso com estudantes e colegas. Voluntariamente,
tenho vindo a adotar uma gestdo de opinidgo mais moderada, relativamente a estratégias para a realizacdo
das multiplas propostas cientificas aprovadas pelo INTC (comité cientifico de avaliacdo do CERN-ISOLDE).
Sé assim, se criam liderancas mantendo o entusiasmo, vivacidade e frescura na abordagem em paralelo
com a atualidade dos assuntos. Mantenho sempre a proximidade a colaboradores e a novos estudantes
oriundos de varias universidades a quem dou, inevitavelmente e com gosto, a formacdo necessaria, por
vezes sob a forma de pequenos cursos sobre a teoria da parte fisica e dos métodos de analise de tratamento
de dados e estatisticos aplicados ao trabalho em curso. Dou particular atencdo a discussdo da viabilidade
experimental de uma ideia, ao acompanhamento da andlise e interpretacdo de dados e a orientacdo
cientifica geral dos multiplos projetos em curso.
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Em paralelo com a atividade cientifica, da discussdo minuciosa de publicages ou novas propostas
cientificas a submeter ao INTC tenho tido um papel de relevo na parte inovadora aplicada. Designamos por
R&D o desenvolvimento e testes de novos equipamentos por nds concebidos e manufaturados
indispensaveis a realizacdo e otimizacdo de experiéncias, frequentemente orientados para a utilizacdo de
novos nucleos sonda. De facto, existem elementos tdo relevantes como, ex., o oxigénio, berilio, cobre,
estanho que sé tém isétopos adequados para sondas nanoscopicas com semividas curtas de alguns
minutos ou segundos que necessitam de experiéncias efetuadas em linha no ISOLDE com equipamento
dedicado e aquisicio de dados especializada (*Be (13.8s), ®™Cu(3.75m), °0(27s) ). Num outro dominio,
temos vindo a melhorar significativamente o processo de implantacdo de isdtopos radioativos em gelo —
dedicado a experiéncias de biofisica e molecular no que diz respeito, em particular, a ergonomia e
segurancga das manipulagdes. Tenho-me dedicado também ao refinamento dos métodos de andlise que
permitem fazer progredir as técnicas numa perspetiva de obter mais informagdo de dados complexos em
medidas de interacdes nucleares hiperfinas, uma fonte de informacdo nanoscdpica Unica na proximidade
do nucleo sonda inserido no material a estudar.

Noutro ambito, ndo tenho participado pessoalmente em muitas conferéncias internacionais. Os fundos sdo
parcos e dou prioridade ao envio dos estudantes sempre que possivel. Obviamente que acompanho o
processo de escolha das conferéncias, elaboracdo das apresentagdes orais e posters dos estudantes que
oriento diretamente. Tenho recusado alguns convites para apresentagdes orais em conferéncias onde ndo
sou completamente financiado. Sem duvida que o facto do ISOLDE - CERN ser um lugar central facilita os
contactos uma vez que além dos encontros internacionais que sdo agendados no CERN a curiosidade e a
visibilidade do CERN atraem pontualmente cientistas de um largo espectro de interesses, por convite ou
iniciativa pessoal, e bons estudantes o que facilita grandemente os contactos e o encontro de pontos de
convergéncia e sinergias.

Ndo tenho tido responsabilidade de tarefas de gestdo no contexto do C2TN ou DECN, o que me seria
impossivel de facto executar, uma vez que ndo estou com frequéncia no CTN mas no CERN-ISOLDE, na
nossa infraestrutura experimental em missdo. Saliento neste ambito que os relatdrios cientificos dos
projetos de financiamento que coordeno sdo da minha primeira autoria e, sdo o espelho mais completo do
meu trabalho de gestdo, de coordenacdo e/ou de desenvolvimento, e como tal indissocidveis do conceito
deste relatdrio.

Em suma, no cumprimento da estratégia delineada pelos ultimos relatérios trianuais, e numa perspetiva
conceptual mais geral, assegurei no laboratério internacional — ISOLDE/CERN, a autonomia e a
continuidade da participagdo de cientistas portugueses que utilizam feixes de iGes radioativos com técnicas
nucleares aplicadas a investigacdo e caracterizagcdo nanoscépica de materiais. Ndo ha atualmente outro
laboratdrio de produgdo de isétopos radioativos com a variedade de elementos, altos rendimentos e
pureza necessarios a estudos aplicados a uma vasta pandplia de interesses em, e.g., fisica dos materiais,
biofisica e medicina. No entanto, quando necessario e possivel, de forma complementar, usamos isétopos
de vidas longas com elementos de natureza refrataria (produzidos com menos intensidade no ISOLDE) por
ativacdo de neutrdes no ILL-Grenoble, ou por implantagdo no separador BONIS do HISKP-Univ Bonn.

Por ultimo gostaria de salientar um aspeto marginal da minha atividade que é mais de observagdo e de
identificacdo de nichos de atividade de interesse geral onde podemos intervir com preponderancia. Um
laboratdrio internacional da natureza do ISOLDE/CERN é um lugar rico de ideias e possibilidades muito para
além das minhas atividades diretas. O facto de Portugal ser membro do CERN, que tem excelente
visibilidade internacional e nacional, motiva frequentemente a visita de personalidades politicas e
académicas de natureza diversa ao CERN, sendo que ja visitaram o ISOLDE o Prof. Arlindo quando era
presidente do IST e por duas vezes S. Exc. o Ministro da Ciéncia e Tecnologia, Manuel Heitor, além de outras
individualidades acompanhantes. A visita ao ISOLDE foi motivada por duas razbes essenciais: porque o
CERN considera ser o ISOLDE uma experiéncia onde Portugal desempenha um papel de relevo com
autonomia reconhecida (embora ndo sejamos membros da colaboracdo por idiossincrasias que nao
relevam deste relatério) e, porque o ISOLDE e as suas tecnologias sdo o garante da existéncia do projeto
MEDICIS-promed - do qual o IST é parceiro através do Grupo de Ciéncias Radio farmacéuticas (RFG-C2TN).

Centro de Ciéncias e Tecnologias Nucleares (C>TN), Instituto Superior Técnico, Universidade de Lisboa
Estrada Nacional 10 (km 139,7), 2695-066 Bobadela LRS, Portugal
Telefone 351-21 994 6000 e Fax 351-21 994 6016 e http://c2tn.tecnico.ulisboa.pt/



TECNICO
LISBOA

Para este facto tive alguma responsabilidade pois em 2013, conhecendo as competéncias e sinergias do
CTN, alertei os colegas coordenadores do grupo para o projeto cujo entusiasmo posterior motivou a adesdo
formal da colaboracdo Medicis — promed. De notar que o arranque do MEDICIS ndo tem sido isento de
dificuldades como em todos os projetos inovadores. Somente desde 2019 tem havido produgdo regular de
isétopos por separacdo de massa de alvos produzidos externamente ao CERN (os aceleradores nédo
funcionaram de 2019-2020).

Portugal ndo é hoje um Pais marginal dentro da Europa. Existem multiplas colaborag¢des internacionais de
justa paridade e varios mecanismos mais ou menos oficiais de divulgacdo e apresentacdo internacional. Ha,
no entanto, muitas oportunidades concretas de partenariados desconhecidas que sé podem germinar
através do conhecimento local individual. Em lugares onde participamos, onde de facto a criatividade e
originalidade abundam, seja qual for a nossa especialidade é importante estar alerta para temas de
intervencdo potencialmente interessantes para colegas de outras dareas, permitindo identificar nichos
possiveis de realizagdo com autonomia e preponderancia por quem é competente.
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2. TRABALHOS PUBLICADOS & TRABALHO EM CURSO

NOTA: Os trabalhos aqui referenciados sdo resultantes dos projetos cientificos aprovados no INTC
(proposals) funcionando na nossa infraestrutura experimental no ISOLDE, das colaborag¢des definidas nos
“proposals” e nos projetos de financiamento que coordeno.

2. A PUBLICACOES EFETUADAS / APROVADAS NO TRIENIO, COMENTADAS

Legenda: c.e.: Conversion electron ; DFT= Density Functional Theory ; EC = Emission Channeling ; EFG= Electric Field
Gradient ; PAC = Time Differential Perturbed Angular Correlations

Free molecule studies by perturbed y-y angular correlation: A new path to accurate nuclear quadrupole
moments

H. Haas, J. Réder, J.G. Correia, J. Schell, A.S. Fenta, R.Vianden, E.M.H. Larsen, Patrick A. Aggelund,
R.Fromsejer, L.B.S. Hemmingsen, S.P.A. Sauer, D.C. Lupascu, V.S. Amaral and the ISOLDE Collaboration,
Physical Review Letters (2021)

https://doi.org/ (ndo atribuido ainda)

NOTA: Primeiro trabalho de medidas hiperfinas nucleares efetuado em moléculas no estado gasoso com a técnica de
correlagdes angulares perturbadas. No presente caso de moléculas de di-halogéneos HgX, e CdX, X= Cl, Br,l. A
relevdncia resulta do facto destas moléculas serem sistemas lineares simples onde é possivel definir padrdes de
calibragdo e efetuar cdlculos exatos dos pardmetros hiperfinos e, dessa forma, medir os momentos quadrupolares
nucleares de estados excitados com grande precisdo. O presente trabalho, que é extensivel a muitos outros
elementos/isotopos, mediu 0os momentos quadrupolares dos estados excitados de 158keV do 199Hg e 245keV do 111Cd
com precisdo de 3% e 1%, respetivamente. Estes dois estados sdo usados para calibragdo de momentos quadrupolares
nas cadeias isotopica do Hg e Cd e, como estados nucleares sondas predominantes em estudo de materiais e biofisica
com a técnica radioativas nuclear PAC.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

A reference compound for **™Hg PAC spectroscopy
A. Jancso, J.G. Correia, L. Hemmingsen
Nuclear Instruments and Methods Methods in Physics Research A (2021)

https.//doi.org/ (ndo atribuido ainda)

NOTA: Um pequeno trabalho de concegdo de um standard de calibragdo da anisotropia angular em experiéncias de
medidas de parémetros hiperfinos com a técnica de PAC em biofisica, em ambientes liquidos. Uma vez que as amostras
podem ter um volume até 1 ml, ndo sendo fontes pontuais, propomos um standard de calibragcGo com uma preparagdo
quimica, de forma a que conhecendo a amplitude do observdvel gerado se possam calibrar as medidas obtidas com
amostras reais. Este é um pardmetro fundamental para a quantificacdo das fragbes de dtomos sondas ligadas em
diferentes sitios nas bio-moléculas em estudo.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

Hg adatoms on graphene: A first-principles study

A.S. Fenta, C.O. Amorim, J.N. Gongalves, N. Fortunato, M.B. Barbosa, J.P. Araujo, M. Houssa, S. Cottenier,
M.J. Van Bael, J.G. Correia, V.S. Amaral and L.M.C. Pereira

Journal of Physics: Materials 4, 015002 (2021)

https://doi.org/10.1088/2515-7639/abc31c

NOTA: A possibilidade de alterar propriedades do grafeno por dopagem com elementos metdlicos é aqui simulada com
vista a realizagéio de experiéncias que possam medir os observaveis / pardmetros hiperfinos obtidos.
A MINHA CONTRIBUICAQ: discussdo, manuscrito.
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Ca,MnO4 Structural Path: Following the Negative Thermal Expansion at the Local Scale

P. Rocha-Rodrigues, S.S.M. Santos, G.N.P. Oliveira, T. Leal, I.P. Miranda, A.M. dos Santos, J.G. Correia, L.V.C.
Assali, H.M. Petrilli, J.P. Aradjo and A.M.L. Lopes

Physical Review B 102 (10):104115, 2020

https://doi.org/10.1103/PhysRevB.102.104115

NOTA: A maior parte dos materiais tém expansGo positiva com a temperatura (PTE). Existem poucos materiais que
apresentam expansdo térmica negativa (NTE), exibindo uma contragdo de volume com o aumento da temperatura. De
entre a familia de manganitas denominadas de Ruddlesden-Popper, o caso protétipo CaMnO,4 apresenta a maior
expansdo térmica negativa uniaxial e neste trabalho detalha-se ,e esclarece-se a escala nanoscdpica, a evolugdo e fases
envolvidas, em particular na transicdo NTE-PTE.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

A generalized fitting tool for analysis of two-dimensional channeling patterns

E. David-Bosne, U. Wahl, J.G. Correia, T.A.L. Lima, A. Vantomme and L.M.C. Pereira
Nuclear Instruments and Methods in Physics Research B 462, 102 (2020)
https://doi.org/10.1016/j.nimb.2019.10.029

NOTA: Este trabalho apresenta uma discussdo critica e detalhada dos métodos de andlise em experiéncias de “emission
channeling” e o desenvolvimento de novos programas de andlise particularmente adaptados a gerir novos detetores de
eletrdes altamente pixelados. E um dos trabalhos fundamentais da tese de doutoramento do Eric Bosne, defendida no
IST em Outubro de 2020.

A MINHA CONTRIBUICAO: discussdo, manuscrito.

Estimating the uncertainties of strain and damage analysis by X-ray diffraction in ion implanted MoOs;

T. D.R. Pereira, S. Magalhdes, C. Diaz-Guerra, M. Peres, J.G. Correia, J.G. Marques, A.G. Silva, E. Alves, S.
Cardoso, P.P. Freitas and K. Lorenz

Nuclear Instruments and Methods in Physics Research B 478, 290 (2020)
https://doi.org/10.1016/j.nimb.2020.07.016

NOTA: Trabalho em fisica de materiais onde as propriedades elétricas sGo modificadas por defeitos induzidos por feixes
de ides no CTN. O MoO3 é um semicondutor 2D transparente, de gap largo onde se podem ajustar as propriedades
elétricas com lacunas/defeitos de oxigénio. Por exemplo, dependendo da estequiometria MoOx, as amostras mostram
comportamento semicondutor para MoO3 - x (2 <x < 3) e comportamento metdlico para MoO2. Este estudo é
complementar dos que se efetuam no ISOLDE com sondas radioativas.

A MINHA CONTRIBUICAO: discussdo, manuscrito.

Local inhomogeneous state in multiferroic SmCrO;

G.N.P. Oliveira, R.C. Teixeira, R.P. Moreira, J.G. Correia, J.P. Aradjo and A.M.L. Lopes
Nature Scientific Reports 10, 4686 (2020)
https://doi.org/10.1038/s41598-020-61384-6

NOTA: Orto-cromites de terras raras com estrutura perovskita distorcida (RCrOs, R = Sm, Gd) tém estado sob forte
atengdo e debate no que diz respeito a génese da ordem ferroelétrica. Neste nosso trabalho, medidas de EFG (campos
hiperfinos), combinadas com cdlculos DFT por primeiros principios mostram a existéncia de fases emergentes devidas
a locais nGo homogéneos, onde coexistem ambientes requlares néo polares e ambientes requlares polares distorcidos
que se comecam a desenvolver jd a baixas temperaturas.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

CasMn;07 structural path unraveled by atomic-scale properties: A combined experimental and ab-initio study
P. Rocha-Rodrigues, S.S.M. Santos, |.P. Miranda, G.N.P. Oliveira, J.G. Correia, L.V.C. Assali, H.M. Petrilli, J.P.
Araujo and A.M.L. Lopes

Physical Review B 101, 064103 (2020)

https://doi.org/10.1103/PhysRevB.101.064103
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NOTA: O caminho de transicdo de fase estrutural da

estrutura polar de baixa temperatura até a fase simétrica mais alta no composto de CasMn,0; (ferroelétrico hibrido
imprdprio) é investigado aqui a escala nanoscopica. Experiéncias de medidas hiperfinas sGo combinadas com cdlculos
DFT a fim de caracterizar o EFG no local do Ca dentro da faixa de temperatura de 10-1200 K. Os resultados mostram
que clusters na fase polar persistem até alta temperatura (500 K). Além disso, mostramos evidéncia para uma nova
transicdo de fase estrutural ocorrendo acima de 1150 K.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

Direct Structural Identification and Quantification of the Split-Vacancy Configuration for Implanted Sn in
Diamond

U. Wahl, J. G. Correia, R. Villarreal, E. Bourgeois, M. Gulka, M. Nesladek, A. Vantomme and L. M. C. Pereira
Physical Review Letters 125, 045301 (2020)

https://doi.org/10.1103/PhysRevlLett.125.045301

NOTA: na procura de centros de spin qudnticos para qubits, a dupla lacuna de dtomos de carbono associada a um
atomo intersticial de estanho na rede do diamante apresenta condicdes favordveis, por ser muito estdvel, insensivel a
ruido elétrico devido a simetria de inversdo D3d, e proporcionar um centro luminescente de cor na regido do vermelho.
Neste trabalho mostramos que é possivel criar este defeito com grande eficiéncia por implantagdo iénica, com grande
rendimento luminoso, e ressondncia bem definida a 621 nm a temperatura ambiente, sem interferéncia de defeitos.
A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

Alternative approach to populate and study the 22°Th nuclear clock isomer
M. Verlinde et al.

Physical Review C 100, 024315 (2019)
https://doi.org/10.1103/PhysRevC.100.024315

NOTA: o ponto fulcral deste trabalho é a tentativa de caracterizacdo de um estado excitado de muito baixa energia,
inferior a 20 eV no 22°Th que apresenta condi¢des ideais para aplicacdo na cronometria de muito alta precisédo. De forma
a reduzir o decaimento por emisséo de eletrées de conversdo o Th deve estar num material isolador, tal como o CaF,. A
nossa contribuigcdo para este trabalho foi o estudo de um aspeto fundamental, que é o lugar que ocupa na rede cristalina
0 229Ac (que decai para 22°Th) implantado em CaF,, com a técnica de “emission channeling”.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo.

Studying electronic properties in GaN without electrical contacts using y-y vs e-y Perturbed Angular
Correlations M.B. Barbosa, J.G. correia, K. Lorenz, R. Vianden and J.P. AraUjo

Nature Scientific Reports 9, 15734 (2019)

https://doi.org/10.1038/s41598-019-52098-5

NOTA: sugerido nos anos 50 como um método controlado para induzir excitagdes eletronicas em dtomos sonda e
observar a recombinagdo, apds emissGo do eletrdo de conversdo, este trabalho é o primeiro caso publicado onde sdo
efetuadas experiéncias de medidas hiperfinas usando a técnica de PAC e —y e y—y na mesma amostra, sonda
radioativa e tratamentos térmicos. Com o objetivo de comparar os observdveis quando se usa o primeiro c.e. da cascata
radiativa em vez do raio y correspondente, nunca antes foi possivel efetuar as experiéncias por razGes de ordem
experimental de falta de equipamento com a necessdria resolugéo em energia e tempo (< 1ns), apto a adquirir suficiente
estatistica e, sobretudo, pela falta de capacidade de andlise de dados de interag¢bes hiperfinas dindmicas com modelos
corretos. Para o sucesso deste trabalho contou o nosso desenvolvimento de um novo programa de primeiros principios
que incorporam hamiltoneanos com todos os estados possiveis e as respetivas probabilidades de transigcdo. Isto dd
origem a matrizes para diagonalizagéo gigantescas que hoje podem ser resolvidas em reduzido tempo de cdlculo,
abrindo a porta a uma série de estudos novos, em particular a possibilidade de medir a variagdo da mobilidade
eletronica em fungdo da temperatura sem recorrer a contactos elétricos, possibilitando ainda a observagdo direta de
estados excitados do dtomo sonda / dopante e o seu tempo de semivida.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, teoria, discusséo, manuscrito.
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B decay of 1*In: y emission from neutron-unbound states in 33Sn
M. Piersa et al.

Physical Review C 99, 024304 (2019)
https://doi.org/10.1103/PhysRevC.99.024304

NOTA: Medida de estados excitados em 133Sn investigados por meio do decaimento beta de 133In no ISOLDE.
A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, manuscrito (no Gmbito de “me/nos” preparar para novas experiéncias com
nucleos sonda de Sn dedicados a estudos de interacées hiperfinas nucleares em materiais)

Lattice location study of low-fluence ion-implanted *%In in 3C-SiC

A.R.G. Costa, U. Wahl, J. G. Correia, E. David-Bosne, V. Augustyns, T.A.L. Lima Silva, K. Bharuth-Ram, and L.
M. C. Pereira

Journal of Applied Physics 125, 215706 (2019)

https://doi.org/10.1063/1.5097032

NOTA: O carboneto de silicio é um semicondutor de banda larga que, devido a sua estabilidade elétrica e térmica, é
adequado para aplicagées de alta poténcia, alta tensdo, alta frequéncia e alta temperatura. Neste trabalho usamos a
técnica de EC para mostrar que cerca de 72% de In implantado em 3C-SiC cristalino estd em lugares substitucionais do
Si, um possivel candidato a dopante tipo p.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, manuscrito.

Engineering strain and conductivity of MoOs by ion implantation

D.R. Pereira, C. Diaz-Guerra, M. Peres, S. Magalhdes, J.G. Correia, J.G. Marques, A.G. Silva, E. Alves, K. Lorenz
Acta Materialia 169 (2019) 15

https://doi.org/10.1016/j.actamat.2019.02.029

NOTA: Trabalho em fisica de materiais onde as propriedades elétricas sdo modificadas por defeitos induzidos por feixes
de ides no CTN.
A MINHA CONTRIBUICAO: discussdo, manuscrito.
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Theoretical study of the phase transformations of SrsHf,0;
E.L. da Silva, A.M. Gerami, P.N. Lekshmi, J.G.M. Correia, J.P. Araujo, A.M.L Lopes
Submitted to: APL Materials, Special Topic "100 Years of Ferroelectricity - a Celebration

NOTA: Ferroeletricidade hibrida imprdpria (HIF) é um fendmeno recentemente descoberto de polarizagdo elétrica
espontdnea decorrente de deslocamentos antiferrodistortivos ligados a rotagdes e inclinagbes do octaedro nestas
perovskitas. A partir dos estudos tedricos presentes, pela andlise do modo de simetria e da estabilidade energética
inferimos que a sucessdo de transigbes mais provavel em dire¢do ao sistema no estado fundamental polar deve seguir
a sucessdo de fazes: 14 / mmm > Cmcm > Cmca> Cmc21. De notar que este material é um paradigma de outras
estruturas que ainda ndo foram sintetizadas com real interesse cientifico e possibilidade de andlise com técnicas
nucleares hiperfinas.

A MINHA CONTRIBUICAO: discussdo, manuscrito.

Local probing CaMnOQs perovskite at high temperatures: discussion on the hyperfine field fluctuations for a
dynamical average cubic phase

P. Rocha-Rodrigues, G.N.P. Oliveira, J.G. Correia, M.B. Barbosa, S.S.M. Santos, J.P. Aratjo and A.M.L. Lopes
Submitted to: Physical Review B

NOTA: Simulagdes ab-initio recentes de dindmica molecular em CaMnO3 sugerem que a fase cubica de alta temperatura
Pm3m pode derivar de uma média dindmica de estados, a medida que a estrutura cristalina permuta entre
configurag¢bes ortorrémbicas equivalentes (Pbnm). A transicGo estrutural progride assim a partir do tipo de ordem
/desordem dinémica e néo do tipo de deslocamento designado por "soft mode". Experiéncias de medidas hiperfinas
com a técnica de PAC foram efetuadas e analisadas com um modelo de campo hiperfino flutuante estocdstico usando
0 nosso programa de andlise de interagdes hiperfinas dindmicas. Da andlise resulta a proposta de um modelo de ordem-
desordem, admitindo o CaMnO3 estequiométrico, onde discutimos como a evolu¢io do EFG observdvel pode fornecer
evidéncia experimental para a dindmica de ordem/desordem a nivel atémico local. Mostramos ainda que estes métodos
providenciam uma ferramenta para medir as frequéncias de transicdo térmicas caracteristicas, exibidas tanto pelo
CaMnOs como por outros sistemas analdgicos.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discussdo, manuscrito.

Lattice site and charge states of Cd acceptors in Ga;03

M.B. Barbosa, J.G. Correia, K. Lorenz, A.S. Fenta, J. Schell, R. Teixeira, G.N.P. Oliveira, A.M.L. Lopes, E.
Nogales, B. Méndez, A. Stroppa and J. P. Araujo

Submitted to: Applied Physics Letters

NOTA: Ga,03 é um semicondutor de gap largo de crescente interesse devido a sua aplicacéo potencial em dispositivos
eletrénicos de energia e alta tensdo. Encontrar dopantes do tipo p adequados, bem como métodos confidveis de
dopagem pode influenciar e contribuir para o desenvolvimento da proxima geragdo de eletronica de poténcia. Neste
trabalho, combinamos métodos de implantac¢do ibnica, difusGo e, de transmutag¢do nuclear de facil acesso, para
incorporar adequadamente o dopante Cd na rede - Ga,0s, sendo posteriormente caracterizado a escala atémica com
a técnica de PAC e com simulagBes com a teoria DFT. O cardter aceitador do Cd em [-Ga,03 é demonstrado, com o Cd
no sitio do Ga octaédrico no estado de carga negativa, nGo mostrando nenhuma evidéncia de deformagdes polardnicas.
Além disso, eletrdes livres termicamente ativados foram observados para temperaturas acima de ~648 K com uma
energia de ativagdo de 0,54 (1) eV. A temperaturas mais baixas, o transporte local de eletrées é dominado por efeito
de tunel entre os niveis do defeito e a sonda de Cd.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

The electric field gradient as a signature of the binding and the local structure of adatoms on graphene

A. Fenta, C. Amorim, J.N. Gongalves, N. Fortunato, M.B. Barbosa, S. Cottenier, J.G. Correia, L.M.C. Pereira,
V. Amaral

Submitted to: The Journal of Chemical Physics (AIP)
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NOTA: A estabilidade de adsorgdo de metais pesados (Ag, Cd, In e Hg) em grafeno foi estudada com base em cdlculos
da teoria do funcional da densidade. A energia de ligagdo e o gradiente do campo elétrico foram calculados para cada
adatom, para vdrias configuragbes atémicas de alta simetria. Dois regimes de densidade foram considerados: uma
proporgdo de dtomos de metal para carbono de 1:18, correspondendo a addtomos quase isolados, e uma proporgdo de
3: 8 correspondendo a uma monocamada de metal continua. Todos os elementos estudados sGo mais estdveis enquanto
adatoms isolados. Este estudo também estabelece uma relagdo entre a energia de ligagdo e o tensor EFG para cada
adatomo, sugerindo que o EFG pode ser usado para testar a estabilidade de ligagéo de addtomos no grafeno. Além
disso, 0 EFG é sensivel a estrutura atomica local distinguindo as configuragdes isoladas das de monocamada e, para
alguns casos, variando significativamente com pequenas variagdes na posicio do adatom (& escala sub-A). Com base
nesses cdlculos, propomos que técnicas hiperfinas que podem medir o EFG e, para as quais existem isétopos adequados,
podem ser usadas para estudar experimentalmente detalhes de adsor¢éo atémica no grafeno e, por extenséo, em
materiais bi- dimensionais em geral.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discusséo, manuscrito.

Hg sorption by Dithiocarbamate- functionalized nanoparticles: Determining Hg coordination with a combined
experimental and ab-initio aproach

C.0. Amorim, N.M. Fortunato, J.N. Gongalves, A.S. Fenta, D.S. Tavares, C.B. Lopes, E. Pereira, T. Trindade,
J. G. Correia and V.S. Amaral

Submitted to: The Journal of Physical Chemistry

NOTA: Nanoparticulas funcionalizadas com grupos ditiocarbamato sdo bem conhecidas pela alta eficiéncia de absor¢éo
de Hg (Il) da dgua, mas onde e como é efetuada a coordenagdo do Hg ainda é uma questdo em aberto. No presente
trabalho, experiéncias de correlagbes angulares perturbadas foram efetuadas e combinadas com simulagcées de DFT
em multiplas configuragées do Hg em grupos ditiocarbamato, afim dedeterminar o ambiente local mais provavel para
0 Hg e sua coordenagdo. Este estudo foi efetuado em nanoparticulas funcionalizadas com ditiocarbamato e para
nanoparticulas de magnetita revestida com silica, mostrando-se que a energia de ligagcdo favorece o grande rendimento
de captura de Hg pelo ditiocarbamato.

A MINHA CONTRIBUICAO: experiéncias, discussdo, manuscrito.
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2.C TRABALHOS R&D EM CURSO E FINALIZACAO, COMENTADOS

> RECOLHA DE ISOTOPOS RADIOACTVOS EM GELO

Continuacgdo da otimizagdo do novo sistema de recolha de isétopos radioativos em gelo para estudos em
nano particulas, quimica ou biofisica. Abaixo mostramos a nova cdmara, que foi desenhada e

manufaturada por nés com fundos do C2TN e dos projetos CERN de que sou PI, montada na linha de feixe
do ISOLDE.

MANIPULATION INSTRUCTIONS TO THE NEW PAC-BIO CHAMBER
PRESENTATION 2/5 Frozen methanol

FUNNEL TO LOAD THE LN2 SAMPLE HOLDER o 2 .
DEWAR  TRANSFER CHAMBER IS HI(aq) solution
RES : : 1 ing 199m
PRE-VACUUM & during Hg

VALVE A (back) implantation

SHUTTER
VALVE B

199mHo hbeam

SSP VALVE

VALVE C
/ J
>t

BIO-TURBO
VALVE E

MANIPULATOR
SHUTTER
1 VALVE B

LN2 DEWAR

Fig da esquerda: Descrigdo fotografica da NOVA cdmara PAC-BIO montada on-line na linha de feixe ISOLDE.

Fig da direita: uma fotografia de um caso experimental “dificil”, durante a implantagdo em vacuo de '"™Hg numa solugdo acido
iodidrico (aq) em metanol congelado. O metanol funde a -97,6°C, exigindo assim um acoplamento térmico para transferéncia de calor
muito bom entre o suporte da amostra em teflon (em branco), o quadro de suporte em cobre dourado electroquimicamente a ouro (a

amarelo) e o dedo frio, que ¢ feito de uma haste de cobre dourado que passa numa soldadura ago / cobre para vazio a qual, finalmente,
mergulha num banho de azoto liquido.
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Desenhos esquematicos de montagem do novo suporte de amostra e sistema de inser¢do / extragdo para amostras de gelo. Este
sistema foi concebido e construido por nés para melhorar o contacto térmico e o arrefecimento das amostras de gelo durante a
implantacdo de isotopos radioativos e, assim, aumentar a seguranga durante a manipulagdo extracdo da amostra implantada.
Aguardamos agora que as pegas sejam douradas por eletrodeposi¢do de ouro e testadas.
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> PAC-SLI ESTACAO PARA EXPERIENCIAS DE INTERACCOES HIPERFINAS ON-LINE

Desenvolvimento de uma estacdo de medida on-line para isdtopos de vidas curtas (®™Cu/%8Cu) em
experiéncias de PAC. Inicialmente com testes previstos para 2018 e 2019, a implementacdo dos mesmos
atrasou para que fosse desenvolvido o sistema de automatizacdo do sistema de forno e sincronizacédo
com o feixe do ISOLDE, terminado em 2019. Esta camara de medida permitird a troca facil de amostras,
o recozimento térmico in situ e as medidas a alta temperatura. A primeira experiéncia de fisica de
materiais prevista serd o estudo de transices de fase no semicondutor anti-ferromagnético de
composicdo CuMnAsy,Sby. Usando a nova sonda de PAC ®™Cu, podemos estudar a temperatura de Néel
da transicdo de fase, onde técnicas tradicionais de magnetometria e de difracdo de neutrdes falham. Esta
camara serd usada a partir de 2021, no ambito de uma nova proposta de feixe para estudar momento
quadrupolares de isdtopos de Sn com vista a caracterizagdo de novas sondas para medidas de campos
hiperfinos.

e

N

Fig da esquerda topo: foto da montagem experimental
Fig da esquerda inferior: esquema da assemblagem

Fig da direita topo: forno radiativo

2 Fig da direita meio: porta-amostras

Fig da direita inferior: faraday cup para focagem do feixe.

226.60.00
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> PAC-SLI ESTACAO PARA EXPERIENCIAS DE EMISSION CHANNELING ON-LINE
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E

!

Displaced Tetrahedral Perfect
Substitutional Interstitial Substitutional

15t Workshop C2TN RADIATION FOR SCIENCE AND SOCIETY 12/1/17

Apoio ao desenvolvimento, otimizagdo e implementacdo de novos detetores de eletrGes sensiveis a
energia e posicdo. E necessario renovar os atuais detetores usados em experiéncias de “emission
channeling” por razées de envelhecimento. Aproveitando a presenca e contactos estabelecidos no CERN
temos dedicado particular atengdo aos detetores altamente pixelados de Si, 512x512 pixéis de 55um
(3x3cm?) e 256x256 pixéis (1.5x1.5cm?) - MEDIPIX/TIMEPIX de nova geracdo. O nosso grupo esta inserido
na colaboragdo MEDIPIX que nos facilita o acesso aos detetores. Estes detetores permitem-nos efetuar
experiéncias com isétopos emissores de particulas beta de alta energia onde o efeito de “channeling” é
confinado a um pequeno angulo sélido, razdo de ser da necessidade de possuir maior resolugdo por pixel
que a que temos nos detetores atuais com 22x22 pads de 1.4 mm (3x3cm?).
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> Desenvolvimento de um porta-amostras refrigerado para adaptar ao goniémetro
(Panmure) de grande precisdo da experiéncia EC-SLI. Pretendemos atingir temperaturas de 30K,
0 gque nada tem de trivial por razdes varias de geometria e liberdade de orientacdo do porta-
amostras dentro da camara de medida. O esquema abaixo é ilustrativo e auto - explicativo das
pecas que foram construidas, mas ainda ndo foram montadas por conta das restricGes devidas
a pandemia.
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> Desenvolvimento de uma nova pré-camara de colimacdo, medida de perfil e
alinhamento do feixe no setup experimental EC-SLI. No final de 2018, durante os exercicios de
feixe estavel para as experiéncias de EC visando caracterizar o nucleo #°Th / 2°Ac em CaF,, no
ambito da pesquisa de reldgios nucleares, enfrentamos problemas bastante sérios na focagem
do feixe através do uUltimo colimador, de 1 mm de diametro, a 10 cm da amostra, problema esse
devido a um elemento, quadrupolo de focagem inoperante e inacessivel, na area altamente
radioativa da zona do alvo do ISOLDE. Por esse motivo perdemos varios dias de feixe sem
conseguir focar, e foi necessario usar um feixe intenso disponivel de 2’Ac (21.8y) que é um dos
radioisdtopos mais perigosos biologicamente devido a sua meia-vida comparavel com a
longevidade humana e, devido a emissdo de particulas alfa e quimica compativel dos seus
produtos de decaimento com o corpo humano. A consequéncia foi que todos os sistemas
mecanicos dentro da primeira cdmara de colimacdo do setup EC-SLI precisaram de ser
removidos e substituidos por novos sistemas ndo contaminados. Aproveitamos a oportunidade
para redesenhar completamente os componentes internos, o sistema de alinhamento de laser,
a roda do colimador e ainda para instalar pela primeira vez um novo sistema compacto de scan
do perfil do feixe que estd sendo montado e sera testado durante a primavera de 2021.
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> SIMULACAO DE EFEITOS DE DISPERSAO DE ELETROES EM EXPERIENCIAS DE
CORRELACOES ANGULARES e~y PAC

CorrelagGes angulares perturbadas diferenciais
(em tempo), PAC, também podem ser realizadas
usando eletrGes de conversdo como particulas
detetadas que, apds a emissdo, criam um primeiro
buraco nas camadas de eletrdes do atomo sonda.
Durante a recombinacdo hd emissdo de raios-x e de
eletrées Auger aumentando ainda mais a carga do
estado idnico. Se o processo de recombinagdo com
a recarga dos eletrdes perdidos for da ordem do ns
ou superior, PAC pode revelar a formacdo de
estados metastaveis e/ou ionizados localizados,
tempos de recombinac¢do e mobilidade de eletrdes
em (qualquer) material. Para e-y ou y-y PAC o
observavel experimental é denominado razdo de i, oot des AN
anisotropia R(t) e construido com espectros HE\ o s || AP

obtidos por detetores com angulos de 1802 e 909, 2
eliminando o fator exponencial do estado
intermedidrio da cascata onde o0s campos
hiperfinos sdo observaveis. R(t) é proporcional a
A2,Ga(t) onde Ay, define a amplitude maxima
observavel para a fungdo de perturbacgdo, Gaa(t),
contendo toda a informacdo sobre o gradiente de 5 ‘ :
campo elétrico hiperfino e / ou campos magnéticos - I
locais de interesse. De facto, um Ax* efetivo é i
medido, o qual é atenuado em relagdo a Ay, pelo
angulo solido, eficiéncia do detetor, tamanho e
eventual desalinhamento da fonte. O valor de Ay*
tem assim de ser bem conhecido para fins de ajuste
da funcdo Gy, (t), particularmente no que diz
respeito a normalizacdo das fracdes dos dtomos g " Dl
sonda interagindo com diferentes ambientes locais \

no material hospedeiro. Ao usar radiacdo gama, i e -l r——
principalmente a geometria e a composicao dos
detetores cintiladores, levando a criacdo do pico

fotoeletrico e relevante para calcular os Figsuperié;’: esquema de emissio dﬁo de conversao,
parametros de atenuagdo da anisotropia Qx (um emissdo Auger e de raios-X e recombinac¢do com eletrdes

fator por electrdo ou quanta detetado). Ao fazer  fornecidos pelo hospedeiro.

A ~ . Fig do meio: exemplo uma cascata de decaimento em que tanto
experiéncias com eletrdes, um espectrometro

o i " o o e -youy-yTDPAC podem ser usados
magnético é usado com um angulo solido definido Fig inferior: esquema do espectrémetro + montagem da amostra

pelo cone de aceitacdo das trajetdrias dos eletrGes.  que foi usado para as simulagdes Penelope MC.

Uma vez que o angulo inicial de emissdo dos

eletrBes pode ser alterado pela dispersdo no material, este efeito reduzird ainda mais os coeficientes Qy,
guando eletrées indesejados, principalmente devido a dispersdo quase elastica, acabardo entrando pelo
cone de abertura de aceitagdo do espectrémetro. Para compreender este efeito, implementei simula¢des
realistas de amostras implantadas usando o programa MC Penelope (J. Sempau et al,
Https://doi.org/10.1016/S0168-583X(03)00453-1. Abaixo, um resumo desse trabalho é ilustrado, onde
saliento em particular a ajuda essencial providenciada pelo Jorge Borbinha do Grupo do Pedro Vaz e as
interacOes diretas com Josep Sempau. Estamos agora preparados para implementar fatores de atenuacdo
Qe para radiagdo y em cintiladores que serdo estudados futuramente no ambito de novos proposals
submetidos ao INTC e aplica¢des dos projetos CERN da FCT. Neste caso, para obter parametros realistas,
é fundamental a compreensdo adequada da absorc¢do de raios gama no cintilador, a geracdo do fundo
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de Compton, do pico fotoelétrico e, particularmente, as considerages sobre a absorcdo e dispersdo dos
fotBes UV resultantes da absor¢do de eletrGes do pico fotoelétrico, as quais dependem do material
cintilador o que exigira simulactes de alcance de muito baixa energia na ordem do eV até que os fotdes
cheguem ao fotocatodo do fotomultiplicador.
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Figs de topo e Fig inferior esquerda: construgdo geométrica da amostra, gerador de electrdes
Fig inferior direita: detalhes da distribui¢do do gerador de electrdes iniciais dentro da amostra “implantada”.
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Fig de topo: Numero de electroes de 122keV aceites em fungdo do dngulo inicial gerado; esquerda - Ti02, direita - Mo
Fig inferior: Numero de electroes de 12keV aceites em func¢@o do angulo inicial gerado; esquerda - TiO2, direita — Mo
Os coeficientes de atenuagdo Q,, Q4 calculados correspondentes sdo anotados abaixo de cada conjunto de figuras.
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> PACME — UM PROGRAMA DE ANALISE DE INTERACOES HIPERFINAS DINAMICAS

Finalizagdo e divulgacdo do programa de analise de PAC para interacdes hiperfinas dinamicas — a
formalizacdo do GUI deste novo programa de andlise por nés desenvolvido foi adiado em anos anteriores
para evitar dispersdo da conclusdo da tese do estudante responsavel, Marcelo Barbosa. PACme, um
programa C ++ que calcula por técnicas de “primeiros principios” o observavel de PAC e fita dados
experimentais para casos de interag@es hiperfinas dindmicas (em adigdo aos casos estaticos), considerando
um conjunto estocastico de diferentes estados possiveis e as transicdes entre eles. E completamente
generalizado em termos do tipo de interagdo, quadrupolar e ou magnética, do nimero de diferentes
fracBes e diferentes estados de cada fracdo, rotacdo nuclear das sondas e estrutura cristalina (monocristal
ou policristalino) do material em estudo. Além disso, é o primeiro, a nosso conhecimento, a incorporar de
forma analitica distribuicdes estaticas em cada estado, mesmo para casos dinamicos. As distribuicdes
estaticas sdo cruciais na analise dos espectros de PAC, uma vez que pequenos desvios no gradiente de
campo elétrico e / ou campo magnético ao redor das sondas (por exemplo, devido a defeitos distantes das
sondas) sdo muito frequentes e alteram os espectros de forma caracteristica. Este trabalho ainda ndo foi
publicado porque estamos a transformar o core de diagonalizacdo dos super-hamiltoneanos para qualquer
valor de spin do estado intermédio. As rotinas que utilizamos atualmente s6 permitem até spins de 1=5.

Centro de Ciéncias e Tecnologias Nucleares (C>TN), Instituto Superior Técnico, Universidade de Lisboa
Estrada Nacional 10 (km 139,7), 2695-066 Bobadela LRS, Portugal
Telefone 351-21 994 6000 e Fax 351-21 994 6016 e http://c2tn.tecnico.ulisboa.pt/



TECNICO
LISBOA

2. D Projectos cientificos e de financiamento — enquadramento

Iniciada em 1986, com a promocédo e apoio do ex-ITN (hoje C2TN-IST) e ex-CFNUL, a equipa de investigadores
Portugueses é hoje uma das maiores e mais presentes comunidades de estudos em materiais no ISOLDE,
dedicadas a investigacdo de propriedades locais a escala subatdmica / nanoscopica. O trabalho produzido no
ISOLDE da regularmente origem a publicacGes de exceléncia em revistas de alto fator de impacto e a teses de
mestrado e doutoramento. A natureza e resultados da colaboragdo foram aqui resumidos, estdo expressos no
CV e, em particular pela observacdo de relatdrios finais de projetos mais recentes, CERN/FIS-NUC/0005/2017
e CERN/FIS-NUC/0004/2015 darem uma visdo completa e atualizada do trabalho em curso nos projetos dos
guais sou diretamente responsavel e coordenador.
Desde 2010 que a nossa estratégia de aplicacdo a projetos de financiamento redne os diferentes institutos e
universidades Portugueses participantes unificando a aplicagdo num sé projeto destinado a suportar
financeiramente a globalidade e variedade das atividades executadas nesta infraestrutura. Neste conceito, a
lideranca do ex-ITN / CTN-C2TN tem sido o garante da coordenacdo entre instituicdes, permitindo manter a
infraestrutura, o desenvolvimento tecnoldgico, o apoio aos estudantes e colaboradores e a evolugdo das
atividades cientificas da colaboracdo Portuguesa no ISOLDE.
A figura abaixo representa o organigrama funcional da organizagdo do nosso trabalho cientifico gerido com o
apoio dos projetos de financiamento que tém sido sucessivamente avaliados com a nota de “Excelente”.
Recebemos no dia 10 de Fevereiro de 2021 a avaliagdo do projecto CERN/FIS-NUC/0004/2015 que pode ser
lida aqui. O projeto CERN/FIS-PAR/0005/2017 (170k€) “PORTUGAL AT ISOLDE: Materials and Nuclear Physics
Research with Radioactive Isotopes and Techniques” esteve ativo de 1 de Julho de 2018 a 31 de Dezembro de
2020. Temos agora um novo projecto CERN/FIS-PAR/0003/2019 “Material’s Research with Radioactive Isotopes
and Nuclear Techniques at ISOLDE-CERN” aprovado com o mesmo financiamento global de 170k€ pelo periodo
de 2 anos que comecou a 1 de Janeiro de 2021. Sou ainda responsavel pelo parceiro IST num outro projecto
POCI-01-0145-FEDER-029454, “Functional lattice instabilities in naturally layered perovskites” com 30k€.
Embora as tentativas sejam vérias em particular para participar / co-organizar projectos europeus dedicados a
networks de treino e participacdo em experiéncias, as varias tentativas tém falhado sobretudo por uma fraca
componente de partenariado industrial. Ao longo de todos estes anos tivemos dois casos de interesse de
formalizacdo de contrato com a Industria que falharam redondamente pelas reticéncias do parceiro em
divulgar os parametros cristalograficos dosmateriais necessarios as simulagdes e, pela inadequacdo do
processo experimental onde apenas temos o feixe desejado uma ou duas vezes por ano, depois de um processo
de aprovacdo pelo comité cientifico INTC. O processo de formalizacdo do contrato demorou mais de um ano
tornando todo o processo completamente ineficiente. Desde entdo a nossa colaboracdo com parceiros
industriais, é efetuada exclusivamente a nivel de contacto individual para quest8es pontuais onde se possa
trabalhar eficientemente tendo em conta que a producdo de isdtopos radioativos é orientada para interesses
de fisica fundamental ou questdes especificas com impacto em aplica¢des, depois de aprovadas pelo INTC.
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Abaixo apresento a lista das propostas cientificas ativas, aprovadas pelo comité cientifico do CERN — ISOLDE
(INTC) e, o histérico das que foram sendo aprovadas e concluidas desde sempre. Fago notar que pelo facto de
Portugal ndo ser membro da colaboragdo ISOLDE n&do podemos ser “spokesperson/co-spokesperson” sem que
um destes ndo seja afiliado a uma instituicdo de um pais membro da colaboragdo ISOLDE. Estas propostas sdo
ou de nossa iniciativa ou nds temos uma responsabilidade preponderante para a sua execugdo e sucesso. O
termo “nés” refere-se primeiro, a um elemento de uma instituicdo portuguesa das instituicdes que incorporam
os projetos CERN que lideramos e, segundo, ao facto de que os projetos sdo executados total ou parcialmente
na nossa infraestrutura experimental. Mais fazemos notar que tem havido por parte dos colaboradores
estrangeiros um verdadeiro apoio financeiro em termos de manufatura, manutencdo e de reparacdo de
equipamento em complemento ao nosso investimento, que nos tem garantido o funcionamento da
infraestrutura pois 0s nossos projetos ndo conseguem suportar tudo, em particular no que diz respeito a
utilizagdo de fundos relacionados com equipamento e reparagdes. A minha contribui¢cdo pessoal tem sido
relevante para a sua conce¢do / execucdo, mas eu ndo tenho querido ter um papel formal de destaque, que
ndo mais se justifica, e que me obrigaria, em particular, a ter de organizar os relatérios individuais para o INTC,
0 que nado é suportavel para tantos projetos diferentes.

INTC propostas aprovadas: Presente & Futuro

Perturbed Angular Correlations, y-y, e-y PAC and Electron Emission Channeling, EC
OPEN SCIENTIFIC PROPOSALS & COOPERATION

. . . Leading
E
start xperiment | technique Title PI(s) Institution
CICECO-UA
NEW 2020 Nuclear moments of excited states in neutron rich Sn isotopes| H. Haas 1JC-CNRS-

12 / 27 shifts 1S6xx NP, PAC  studied by on-line PAC G. Georgiev IN2P3
" https://cds.cern.ch/record/2717823/files/INTC-P-550.pdf i
“ approved (J.G. Correia) (C2TN-IST)
NEW 2020 ' 3 . A.M.L. Lopes | IFIMUP-UP

34 /34 shifts 1S6xx PAC Probing Energy Efficient Perovskites J. Schell CENIDE-Essen

d https://cds.cern.ch/record/2731956/files/INTC-P-575.pdf A.W. Carbonari|lPEN-S3o Paulo
approve J.G. Correia | C2TN-IST
NEW 2020 Quantum colour centers in diamond studied by emission channeling|

20/ 20 shifts 15668 EC. PL with  short-lived  isotopes  (EC-SLI)  and  radiotracer| U. Wahl C2TN-IST

q 4 photoluminescence L.M.C. Pereira IKS-KUL
approve https://cds.cern.ch/record/2717973/files/INTC-P-562.pdf
NEW 2020 tudy of the radiative d  the | . in»Th P. Van Duppen IKS-KUL

R udy of the radiative decay of the low-energy isomer in = .

11/11 shifts 15658 NP, EC https://cds.cern.ch/record/2717784/files/INTC-P-548.pdf L.M.C. Pereira IKS-KUL
approved U. Wahl C2TN-IST
NEW 2020 Influterl\ci oftvalelnce of ioping i;eme_pt onD!ftjfcaI etl‘eTt;onic anA.W. Carbonari IPEN-S30 Paulo

. lcrystal structure in vanadium oxides: Time-Differential Perturbe
6 /6 shifts 15652 PAC IAngular Correlations spectroscopy at ISOLDE S SChe”_ CENIDE-Essen
approved https://cds.cern.ch/record/2299524 /files/INTC-P-532.pdf J.G. Correia C2TN-IST
2017 A.L Lopes IFIMUP-UP

Local Probing of Ferroic and Multiferroic Compounds

4 shifts left 15647 PAC https://cds.cern.ch/record/2241297 /files/INTC-P-502.pdf J. Schell C2TN-IST
J.G. Correia | CENIDE-Essen

U.Wahl

- R&D o ) . i
2008 COOPE EC New electron emission channeling detector with TIMEPIX 512 x 512| J.G.Correia C2TN-IST

8 (55mm) pixel QUAD chip: C2TN-CTN-IST and MEDIPIX collaboration Michael CERN
RATION
Campbell

(*) 1 shift = 8 h dedicated beam time

ACRONYMS: NP= nuclear physics; PL= radiotracer photoluminescence; EC= Emission Channeling; PAC= Perturbed Angular
Correlations
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INTC propostas aprovadas e concluidas 1/2

Perturbed Angular Correlations, y-y, e-y PAC and Electron Emission Channeling, EC
CLOSED SCIENTIFIC PROPOSALS & COOPERATION

time . . . Leading
R Experiment | technique Title Pl(s -
period xper fau ! (s) Institution
2018* INTC--198 NP + EC Charécterization of the low-energy QkfmTh isomer P.Van IKS-KUL
/2018(*) https://cds.cern.ch/record/2266840/files/INTC-1-198.pdf Duppen C2TN-IST
Emission Channeling with Short-Lived Isotopes:
2017 1S648 EC sublattice displacement in multiferroic Rashba L.M.C. IKS-KUL
/2018(*) semiconductors Pereira C2TN-IST
https://cds.cern.ch/record/2288142/files/INTC-P-526.pdf
2017 PAC studies of isolated small Cd and Hg molecules: The CICECO-UA
12018(*) 1S640 PAC nuclear quadrupole moments H. Haas CENIDE-Essen
https://cds.cern.ch/record/2241888/files/INTC-P-505.pdf C2TN-IST
Emission channeling with short-lived isotopes (EC-SLI) }
/2%2187(*) 1S634 EC of acceptor dopants in nitride semiconductors U. Wanhl ?EENULSJ
https://cds.cern.ch/record/2241166/files/INTC-P-489.pdf
2016 eMs Unraveling the local structure of topological crystalline
/2018(") 1S612 PAC insulators using hyperfine interactions Ilge’\rﬂefr:a (I)P;?NK?SI:I_
EC https://cds.cern.ch/record/2119989/files/INTC-P-455.pdf
Interaction and Dynamics of add-atoms with 2-
2013 1S585 PAC Dimensional Structures, PAC studies of mono- and low- V. Amaral CICECO-UA
/2018 number of stacking layers).
https://cds.cern.ch/record/1603085/files/INTC-P-395.pdf
Emission Channelling with Short-Lived Isotopes: lattice
/22%11?3 1S580 EC location of impurities in semiconductors and oxides. IF:e“:Iefr:a (I;S'NK?SEI'
https://cds.cern.ch/record/1603065/files/INTC-P-391.pdf
Radioactive probe studies of coordination modes of
2011 heavy metal ions from natural waters to functionalized
12018 I1S515 PAC magnetic nanoparticles V. Amaral CICECO-UA
https://cds.cern.ch/record/1319048/files/INTC-P-295.pdf
(*) experiment running until
31/12/2018
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INTC propostas aprovadas e concluidas 2/2

Perturbed Angular Correlations, y-y, e-y PAC and Electron Emission Channeling, EC
CLOSED SCIENTIFIC PROPOSALS & COOPERATION
time Experiment technique Title PI(s) Leading Institution
period P q e
Study of local correlations in magnetic and multiferroic
2009 IS487 materials CICECO-UA IFIMUP-
12017 ] dd+ PAC https://cds.cern.ch/record/1156118/files/INTC-P-258.pdf V. A. Amaral
a https://cds.cern.ch/record/1411582/files/INTC-P-258-
ADD-1.pdf
Emission channeling lattice location experiments with
short-lived isotopes (EC-SLI)
2006 19453 + https://cds.cern.ch/record/986442/files/intc-2006-035.pdf C2TN-IST
12016 2 add EC https://cds.cern.ch/record/1232263/files/INTC-P-218- U.Wahl (former ITN)
& ADD-1.pdf IKS-UKL
https://cds.cern.ch/record/1642551/files/INTC-P-218-
ADD-2.pdf
The role of In in lll-nitride ternary semiconductors
2008 https://cds.cern.ch/record/986442/files/intc-2006-035.pdf ITN
2016 15481+ 1add PAC ‘itpsuicds.cem.chirecord/1232263/files/INTC-P-218- K. Lorenz CFNUL-UL
ADD-1.pdf
- . U.Wahl,
2004 R&D Ngw FASTleIectlron emission channeling pad detectors J.G.Correia ITN
EC with self- triggering electronics: ITN-CFNUL and ATT-EP = ? CFNUL-UL
/2014 COOPERATION CERN grou P. CERN
group Weilhammer
2010 New insights in Metal-Oxide junctions for nano-electronic
2013 LOI87 PAC applications A.L. Lopes CFNUL-UL
https://cds.cern.ch/record/1232577/files/INTC-1-087.pdf
2011 Radioactive Local Probing and Doping on Graphene !
/2013 Lons2 PAC hitpsi/icds.cem.chirecord/1319112/fles/INTC--132.pd VA Amaral CICECO-UA
Radioactive probe studies of coordination mechanisms
2009 Loi81 PAC of heavy metal ions from natural waters to functionalized  \, A Araral CICECO-UA
/2010 magnetic nanoparticles
https://cds.cern.ch/record/1156109/files/INTC-1-081.pdf
Studies of colossal magnetoresistive oxides with
2000 1S390 + PAC radioactive Isotopes VA Amaral CICECO-UA IFIMUP-
/2008 1 add https://cds.cern.ch/record/476388/files/sc00001223.pdf o upP
https://cds.cern.ch/record/816879/files/intc-2005-016.pdf
Studies of High-Tc superconductors with radioactive
isotopes ITN
pxds 13360 PAC*  hitpsyicds.cem.chirecord/315437/iles/SC00000704.pdi .G Correia CENUL-UL
https://cds.cern.ch/record/476389/files/sc00001224.pdf IFIMUP-UP
https://cds.cern.ch/record/707790/files/intc-2004-006.pdf
Lattice site location of transition metals & rare earths in
semiconductors
1998 1S368 + EC https://cds.cern.ch/record/354808/files/cern-isc-98-9.pdf U. Wahl ITN
/2006 2 add https://cds.cern.ch/record/488436/files/cm- ’ CFNUL-UL
p00043652.pdf
https://cds.cern.ch/record/678581/files/intc-2003-037.pdf
1994 Test of new PAC probes for Hyperfine Studies at
11997 IS P66 PAC ISOLDE J.G. Correia CFNUL-UL, ITN
https://cds.cern.ch/record/294857/files/SC00000196.pdf
1986 e- PAC at ISOLDE
11993 1S01/13 PAC https://cds.cern.ch/record/639828/files/cm- J.C. Soares CFNUL-UL, ITN
p00046359.pdf
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https://cds.cern.ch/record/1232577/files/INTC-I-087.pdf
https://cds.cern.ch/record/1319112/files/INTC-I-132.pdf
https://cds.cern.ch/record/1156109/files/INTC-I-081.pdf
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