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Introducao

A pesquisa em supercondutividade de compostos intermetalicos cresceu nos
ultimos anos devido a descoberta de supercondutividade no composto MgB, com
temperatura critica de 39K[1]. Os supercondutores intermetalicos de Ca, Sr, Ba, Al, Ga,
Si, dos quais fazem parte compostos da familia CaAl;.xGa,Si, apresentam interesse
especial pois exibem um comportamento andmalo na temperatura critica T¢ em func¢do
da concentracdo das espécies, comportamento esse ainda ndo completamente
compreendido[2,3]. Atualmente o valor maximo, Tc =7K, encontra-se do composto
intermediario CaAlSi. Para a pesquisa basica, um dos interesses ¢ elucidar o fendmeno
do ponto de vista microscopico. Os compostos sdo supercondutores BCS, sendo entdo
nescessario compreender os mecanismos da interagdes elétron-fonon. Sdo materiais de
estrutura cristalina hexagonal baseada em planos atomicos de Ca (Sr ou Ba) intercalados
por planos de Al, Ga, Si (Fig.1).

A fim de desenvolver o estudo da dispersdo de fonons, w(k), estudamos
incialmente vibragdes em cadeias lineares de atomos, visando obter subsidios para
compreender as vibragdes no sélido, com sua estrutura cristalina especifica.
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Fig.1 — Estrutura cristalina de CaAlSi (x=0)

Metodologia

Utilizou-se como modelo cristalino a cadeia linear finita de N massas idénticas
ligadas por molas idénticas e como condicdo de contorno foram fixados os extremos em
paredes rigidas para simular a interface solido-vacuo (Fig.2). A interag@o entre &tomos
vizinhos foi descrita por um potencial harmonico, com constante de for¢a k uniforme ao
longo da cadeia. Foram calculadas as freqiiéncias proprias para cadeias de diferentes
tamanhos visando compreender a relagdo entre freqiiéncia e parametros fisicos tais
como o numero de particulas da cadeia, a massa m e a constante k. As freqiiéncias
proprias sdo autovalores de matrizes definidas a partir de um sistema de N equagdes
lineares oriundas da aplicacdo das leis classicas de movimento.
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Fig.2 — Cadeia finita de N massas ligadas por molas presas a paredes rigidas

Resultados

Verificou-se que a matriz determinante do sistema do tipo ¢ tri-banda. Os

autovalores foram obtidos analiticamente, chegando-se a

w, = %(1 - cos(

L....

Considerando um sistema cldssico onde as massas vibram com freqiiéncias proprias da

ordem de 1 Hz, obtém-se 1/% ~1Hzdonde
m

w, = \/(1 - cos(

L....

Para N = 20, 50, 80 e 100 as freqiiéncias proprias w, foram plotadas comparativamente

em func¢do de ¢ na Fig.3.
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Fig. 3 — w, como fungdo de /.
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Frequéncias da cadeta de 100 dlomos

Vé-se da Fig.3 que as freqiiéncias calculadas se agrupam no intervalo 0 <= w, =

V2H zpara os parametros utilizados neste modelo. A densidade de pontos ¢ homogénea,
crescendo com N e tendendo para uma distribui¢do continua quando N — . Vé-se
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também a formacdo de uma banda de largura d =\2Hz. Para valores quaisquer de m e
, /k )
k, obtém-se d = 2.|— , crescente com a constante de for¢a e decrescente com m. Fica
m

assim claramente evidenciado o comportamento esperado das freqiiéncias individuas
com relacdo as variaveis m e k. Isto €, interagdes fortes levam a freqiiéncias maiores,
sendo as mesmas decrescentes com a massa atdmica.

Conclusoes

A importancia deste estudo preliminar foi elucidar a relagdo entre freqiiéncias de
vibra¢do de um conjunto interligado de particulas e os parametros fisicos do sistema,
mostrando o aparecimento de bandas como prentincio das relagdes de dispersdo no
solido. Pretende-se estudar em seguida cadeias alternadas, mais realistas, tendo em vista
a composi¢ao quimica dos compostos intermetalicos, seguindo-se o estudo de cadeias
infinitas com condi¢des periddicas de contorno.
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