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O calor especifico é definido como uma grandeza fisica que determina a relagéo entre a quantidade de
calor fornecida a um grama de uma substancia e a variacao de temperatura da mesma. O objetivo
deste relatorio foi criar um programa capaz de calcular o calor especifico de uma substancia, dado
os parametros do coeficiente de Summerfeld e da Temperatura de Debye, e em seguida plotar sua
curva em funcdo da temperatura. Embora o calor especifico seja constituido de varios fatores,
somente os que sao os providenciados pela rede de vibragao dos féonons e pelos elétrons na banda de
condugao vao ser considerados no célculo do programa, logo a equagao do calor especifico calculada
é ¢ = Cei+ Cfnons. Em seguida foram retirados da literatura dados de calor especifico do GdNiz e do
GdRus. Utilizando o programa foram estimados os melhores parametros possiveis, para que a curva
calculada fosse a melhor possivel ao ser comparada com a obtida experimentalmente. O programa
conseguiu calcular com precisdo os intervalos onde s6 haviam influéncia dos fénons e dos elétrons
de condugdo, com isso ele devera receber atualizagdes futuras afim de melhorar sua precisao e ser
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capaz de calcular outros fatores que influenciam no calor especifico.

I. INTRODUCAO

O calor especifico é definido como uma grandeza fisica
que determina a relagao entre a quantidade de calor for-
necida a um grama de determinada substancia e a vari-
acao de temperatura da mesma [1], sendo obtida através
da derivagao da primeira Lei da Termodinamica [2] pela
temperatura.

Q=AU+W (1a)

C  16Q dU+pdV

m  mdl dT (1b)

O calor especifico é composto por diversos fatores.
Dentre eles estao as contribuigoes da rede de vibragoes
dos fonons [3], dos elétrons na banda de conducao [4], das
transi¢oes de fases da matéria, das anomalias de Shottky
[5], entre outras.

O objetivo deste trabalho foi criar um programa, que
dado certos parametros, foi capaz de calcular e plotar
a curva de calor especifico de uma substéncia em um
intervalo de temperatura arbitrario.

Porém, como quase todas as substancias possuem tran-
sicoes ou anomalias, o programa considerou para o cal-
culo do calor especifico apenas as contribui¢ées comum a
todas, que sao as contribuigoes da rede de fénons e dos
elétrons na banda de condugao. Com isso a equacao do
calor especifico calculado é dado por:

C = Celtrons Cfnons (2)

II. METODOLOGIA

Através das equacoes do calor especifico de fonons:

T \? [To/T  piew
nons — N T T N9
Cnons =9 k<TD) /0 el )

e do calor especifico de elétrons:

2 T
Coyy=—NKp— =~T 4
el 2 BTF Y ( )

foi feito um programa em linguagem de Visual Basic,
capaz de calcular o calor especifico das equagoes (3) e
(4). E em seguida, os valores do calor especifico seriam
plotados em um grafico, com intervalo de temperatura
escolhido pelo usuério.

O programa obedece o que foi estabelecido na equagao
(2) e entrega os valores do calor especifico nas unidades
mJ/g.K e J/mol.K, respectivamente.
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Figura 1: Esquema do programa. a) Seleciona a tem-
peratura desejada; b) seleciona a temperatura de Debye
da substancia a ser calculada; c) seleciona a massa mo-
lar da substancia; d) seleciona o coeficiente de contribui-
¢ao ~y dos elétrons; e) Valor calculado do calor especifico
em mJ/g.K; ) Valor calculado do calor especifico em
J/mol.K; g) seleciona a temperatura inicial do intervalo
a ser plotado; i)seleciona a temperatura final do intervalo
a ser plotado; h) Plota o grafico do calor especifico, dado
os valores dos itens b), d) e e).

Uma vez o programa concluido", foram retirados da
literatura as curvas de calor especifico em fun¢ao da tem-
peratura do GdNiy e do GdRusy para serem comparadas
com as curvas calculadas pelo programa.

Para isso, um intervalo de baixa temperatura em que
s6 havia a influencia dos fénons e dos elétrons de condu-
¢a0 no calor especifico foi escolhido, linearizando a fungao
de calor especifico, obtendo ¢/T em fungdo de T2, era en-
contrado os parametros iniciais. E através do programa,
os parametros do coeficiente de Sommerfeld e da tem-
peratura de Debye eram ajustados e estimados, afim de
encontrar uma curva que mais se aproximasse do obtido
experimentalmente e depois disso.

III. RESULTADOS E DISCUSSAO

A. GdNi;

Com os dados do GdNis retirados da literatura [6], a
curva de calor especifico foi plotada. Em seguida, com
o auxilio do programa, foram estimado os valores do co-
eficiente de Sommerfeld v = 5m.J/mol.K? e da tempe-
ratura de Debye Tph = 240K, encontrando a curva que
melhor descrevesse o comportamento do calor especifico
de fénons e de elétrons.
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Figura 2: Curva de calor especifico do GdNis em fungao
da temperatura

E possivel observar através da Figura 2 o programa
conseguiu calcular a curva do calor especifico de fénons
e de elétrons do GdNiy com bastante precisao. Houve
porém uma discrepancia que vai aumentando até apro-
ximadamente 75K, mas isso se deve ao fato do GdNisy
sofrer um reordenamento magnético nessa faixa de tem-
peratura [6].

Se subtrairmos a parte contribuigao dos fénons e dos
elétrons, obtém-se a parte magnética, indicada na Figura
3.

| —*— parte magnética do calor especifico

contribuigio magnética [1/mol.K]

sl b b b b b b bevra b

10 20 30 a0 50 60 70 80 50 100
Temperatura [K]

Figura 3: Contribuigdo magnética do calor especifico do
GdNiq

B. GdRu:

O mesmo procedimento foi feito para uma amostra de
GdRus. Os valores do coeficiente de Sommerfeld e a tem-
peratura de Debye encontrados foram vy = 29m.J/mol.K?
e Tp = 200K.
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Figura 4: Curva de calor especifico do GdRus em fungao
da temperatura

Novamente é possivel perceber que para regioes onde
s6 hé a influéncia dos fénons e dos elétrons de condugao,
o programa consegue calcular com precisao consideravel,
porém, assim como anteriormente ha uma discrepancia
no intervalo de 50K e 75K devido a um reordenamento
magnético[7].

Se subtrairmos a parte contribui¢ao dos fénons e dos
elétrons, obtém-se a parte magnética, indicada na Figura

| —®— calor espedifico da parte magnética

contribuigdo m agnética [1/mol.K]

@
T T T T[T T T[T T[T T[T TTTrTT

ol b b b b b b b b

30 40 50 &0 70 80 a0 100 110 120
Temperatura [K]

Figura 5: Contribuigao magnética do calor especifico do
GdRUQ

IV. CONCLUSAO

Como mostrado na sessao anterior, o programa conse-
gue calcular a influéncia do calor especifico de fonons e de
elétrons com bastante precisao, permitindo assim estimar
os coeficientes de Sommerfeld e as temperaturas de Debye
das substancias analisadas. Porém, como ele é incapaz de
calcular os outros fatores que influenciam na composicao
do calor especifico, ele ndo conseguiu calcular totalmente
os calores especificos do GdNiy e do GdRus, pois ambos
possuem reordenamento magnético no intervalo de tem-
peratura entre 60K e 70K. Sendo assim, novos estudos
deverao ser feitos afim de atualizar o programa para que
ele possa calcular o calor especifico providenciado pelos
demais fatores, dado seus parametros.
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