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Por que é importante o célculo do calor especifico?

@ O calor especifico é uma propriedade que evidencia a existéncia
de um fendmeno de transicao de fase eletronica;
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Figura: Calor especifico de um metal normal e de um supercondutor.
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Calor Especifico

@ E uma grandeza fisica que define a variacao térmica de uma
determinada substancia ao receber determinada quantidade de

calor;
o E definida como capacidade térmica por unidade de massa;
C Q
- - X 1
m ATm (1)

@ Varia de uma substancia para outra;
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@ No entanto, se a amostra da substancia da qual deseja-se saber
o calor especifico for muito pequena torna-se mais conveniente
calcular a capacidade térmica molar;

Q
== (2)
@ Quanto maior o calor especifico ou a capacidade térmica molar

maior é a quantidade de calor por unidade de massa ou mol
para ocorrer uma variacdo na temperatura.

Cm
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Derivada Segunda

Equacdo termodindmica fundamental:

@ Na representacao da entropia

S=5S(U,V,N) 3)
@ Na representacao da energia interna

Uu=uU(s,V,N) (4)

@ Podemos calcular as equacgdes de estado em qualquer uma das
representacdes;
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@ As primeiras derivadas nos fornecem as equacdes de estado:

T=(%Y) (5
—=(20) (6)
= ™)

@ Essas sdo quantidades intensivas de importante significado fi-
sico. Porém as segundas derivadas s3ao frequentemente mais
utilizadas;

@ Essas s3o propriedades descritivas do material. Dentre elas te-
mos a capacidade térmica molar.

i
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o Capacidade térmica molar a pressdo constante:

Js du

Cm = T(ﬁ)p:(ﬁ)p (8)
o Capacidade térmica molar a volume constante:
ds du
m = T(=s= v—\535)v
Cn=T(52)s = (52) 9)
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Funcoes de Green

@ E possivel obter uma expressao para o calor especifico a partir
do Hamiltoniano que descreve o sistema utilizando a técnica
das Funcées de Green;

@ Considerando um sistema descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

H= Ztuc,acjg—i— Zn,gn,_ (10)

yjo

@ Estamos um sistema em que podem variar tanto a energia
quanto o nimero de particulas, dessa forma precisamos acres-
centar um termo ao Hamiltoniano para expressar a variagdo no
nimero de particulas:

H/:H_uznio' (11)
o

-
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@ Tomando a média do Hamiltoniano H' e dividindo por N temos
a enegia interna molar:

<H>

= 12

u="" (12)

@ O calor especifico pode ent3o ser calculado:
du
=(== 1
Cn= (5 (13)
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Em pratica calculamos o calor especifico da seguinte forma:

@ Equagdo de movimento para o operador cjg

(dc,g( )

[Cia(t)aHl]— = Z TijCja+UCioni—a_l-1CiU (15)
J

) =lcia(t),H]- (14)

. dCio(t)
(—a

) = z TI_]C_/U =4k UC,'o'nifo' — IJC,'o- (16)
J

@ Multiplicando ambos os lados da equag¢do por cfg

em / e O temos:

e somando

dZIUCIUC'U

i( Z Tij — 1) CIUCJg—I—UZC,GC,gn, -

- (7).
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@ Tomamos a média sob o ensemble em ambos os lados. Por fim
obtemos:

d < ¢t cio(t
i(+t'a() >)=2<H>=%(tj+Hd) < cihcio(t) >
ijo
(18)
@ Escrevendo a equacdo acima em termos das funcdes de Green

e usando as seguintes equagdes:

’ s m « <<A;B>>w is—<<A§B>>w—is
= BEAES == o
(19)
¢ =exp(—iw(t—t'))dw
Ti= g 3 eplik(R; ;) (20)

e tomando o limite de t — 0 obtemos a energia interna do sistema.

o
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oo P ale o PR
_ L Z © (W+p+ )Gl (w+ig) — G2 (w :e)]dw
2N -0+ exp(Bw)+1

(21)

o Derivando a u em relacdo a T obtemos o calor especifico:
(w+p+€)0[GE2 (w+ig) — GoP(w—ig)]

—ili d
2N’S'JQ+ Z ke T2(exp(Bw) + 1)2 &
(22)
6 = wexp*sT

o
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