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Séo desenvolvidos modelos alternativos usando a teoria BCS para o céalculo da temperatura
critica (Tc) de supercondutores fuleretos (A3C60 e A2BC60, com A, B=Na, K, Rb e Cs). A
partir de modelos matematicos obtidos seguindo a metodologia da Relagdo Quantitativa
Estrutura-Atividade (QSAR), usando 12 sistemas como conjunto treino, 3 sistemas como
conjunto teste (erros inferiores a 3K) e 14 propostas tedricas que ndo fazem parte da
sistematica de obtencdo da formula. Selecionamos, dentre varias propriedades fisico-
quimicas, o volume molecular (V) do C60, a energia de ionizacdo (1), a afinidade eletrénica
(A), volume atdmico (V) e raio idnico (R). A Tc mostrou-se sensivel as propriedades do C60,
0 que, comparativamente com modelos da literatura, traz novos aspectos na compreensao da
supercondutividade em fuleretos, como a relacdo do fendmeno com essas propriedades. Na
BCS, temos Tc=120e—1p. Em nosso modelo p é dado pela expressédo, p= —1,37653+0,17764
Y- 8,15934XVXA.IR, com testes estatisticos de confiabilidade R=0,995; R2=0,990;
F(2,9)=477,88; s=0,02. Com isso, foi possivel obter um modelo para o célculo da Tc de
fuleretos com o uso da teoria BCS, mostrando que € possivel usar tal equacdo para uma classe
de supercondutores ndo convencionais.
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