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Resumo: A abordagem da g-deformacao aplicada a previsao do

comportamento de sélidos submetidos a altas pressoes foi objeto de

trabalhos publicados em 2024 pelos autores deste artigo (Alves et
al., 2024a; Alves et al., 2024b). Um dos principais resultados foi o
estabelecimento da Equagio de Estado Isotérmica g-Deformada (q-
EoS). Neste trabalho, os autores revisitam a ¢-EoS com o objetivo
de aplicd-la ao estudo do argdnio sélido (Ar). Também sdo discuti-
das as consequéncias das expressoes obtidas para o modulo de elas-
ticidade e suas derivadas, a luz de resultados mais recentes.
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Abstract: The g-deformation approach applied to predicting
the behavior of solids subjected to high pressures was the subject
of studies published in 2024 by the authors of this article (Alves
et al., 2024a; Alves et al., 2024b). One of the key results was the
establishment of the ¢-Deformed Isothermal Equation of State (q-
EoS). In the present work, the authors revisit the q-EoS with the
aim of applying it to the study of solid argon (Ar). The implica-
tions of the expressions derived for the elastic modulus and its de-

rivatives are also discussed in light of more recent results.
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high pressures

1. Introducao

A TEORIA GERAL DA ELASTICIDADE foi sistematizada no tratado de Augustus Love,
publicado em 1927 (Love, 1927). Em especial, a teoria de deformacgio infinitesimal foi
aplicada aos sélidos e estd fundamentada em dois postulados:

As deformagdes sdo unicamente determinadas pelas compressdes (tensdes) e séo re-
versiveis,

As deformacoes sao limitadas a elasticidade linear.

A representagdo generalizada da deformagdo, apds A. Love, continuou a ser reelabo-
rada por Frank Murnaghan (Murnaghan, 1937), e por A. Birch (Birch, 1952) que a aplicou
para o estudo do interior da Terra. A relagdo entre a pressdo e o volume, a relagdo P-V,
para um sélido ou liquido pode ser representada a partir da definicao do médulo de elas-

ticidade, em particular o médulo de elasticidade isotérmico Bry:
dpP dpP
BT=_VW ouBT=p$. )
com P sendo a pressao, V é o volume e p é a densidade de massa, ou simplesmente
densidade. Quando a deformagao é muito pequena comparada as dimensoes do sélido, a
descricdo da deformagao finita reduz-se ao caso especial da teoria de deformacao infinite-
simal. Admitindo que Bt tenha um valor constante na compresséo finita, a integracao da
Eq. (1) fornece
p/po = exp(P/By).  (2)
O resultado acima estabelece que a densidade cresce com a pressao, e a relagdo mais
simples que satisfaz a Eq. (2) é a equacdo de estado de Murnaghan (Stacey et al., 1981)

dada por:
Br(P) = By + BgP, 3)
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com Bj = (dB/dP)|p— sendo o valor inicial da derivada do mdédulo de elasticidade,
Bt. Contudo, do ponto de vista experimental, a Eq. (3) exibe uma validade limitada para
muitos materiais, sendo uma boa aproximacao apenas no intervalo de pressdes: 0 < P <
B,/2.

Ao substituir a Eq. (3) na defini¢do em (1) obtém-se a equagao de estado de Murna-
ghan, ou seja,

P, (V) = E—E(U—BG -1). &

A equacdo de Murnaghan representa a proposi¢do mais simples no contexto da defor-
macdo finita. Ela serve como um critério para avaliar a convergéncia de propostas mais
complexas, que consideram uma expansao do médulo de elasticidade em termos de potén-
cias superiores da pressao, P, conforme a Eq. (4).

2. A Teoria de Deformacgao Finita de Birch-Murnaghan

Segundo F.D. Stacey (Stacey et al., 1981), embora a abordagem de A. Love inclua
contribuig¢bes para além da compressao hidrostatica na representacdo geral da deformacao,
essas contribuigoes, decorrentes da invariancia de rotagdo, sdo muito pequenas. Assim, elas
podem ser tratadas pela teoria infinitesimal, permitindo que a deformacao hidrostatica seja
a Unica componente da deformacao finita.

Admitindo uma compressdo hidrostatica uniforme sobre um sélido eléstico, a defor-
macao na direcdo x pode ser estabelecida a partir da modificagdo da separacgdo interparti-
cula entre os estados deformado D' e nado-deformado D

(D'/D)? =1+ 2¢, (5)
com a deformacao, €, dada por
e=(dAx/dx) + (1/2)(d A x/dx)?. (6)

A relagdo para os volumes é obtida diretamente da Eq. (5). Desse modo

v=(V/Vy) = (1+2e)32 @)

E conveniente considerar as deformagoes como quantidades positivas para as com-
pressoes (pressoes), e sendo assim

v=(V/V) = (1-20% ®
Assim, pode-se reescrever (8) como

1 1
f=—e=z[1-(/p) ] =5[1-v*]. (9
A deformacdo lagrangiana, que se baseia nas formulacoes de A. Love (Love, 1927) e
F. Murnaghan (Murnaghan, 1937), é referenciada ao estado nao-deformado, conforme ex-
pressa em (9). A deformagdo euleriana, definida por A. Birch (Birch, 1952), utiliza como

referencial o estado deformado. Neste caso
1 2

€= (d Ax/dx) — <§) (dAi) , (10)

que, por conseguinte, conduz a

f=—-€= —%[1 —(p/pe)¥?] = —%[1 —v723. (11
No limite de deformagbes muito pequenas, as abordagens lagrangiana e euleriana da
Teoria de Deformagao Finita (TDF) convergem para a Teoria de Deformagao Infinitesimal
(TDI). Birch, por sua vez, observou que a expansao da energia livre de Helmholtz em série
polinomial da deformagao euleriana converge mais rapidamente que a expansao pela de-
formagao lagrangiana:

.7'[31 = }[0 + C1F+ C2F2 + C3F3 + C4F4 + .- (12)
Além disso, a equacio de estado isotérmica é obtida da relacdo
0H,, 0H,, of
P=-(S2) =-(52) (55) (13)
av Jg of /p\ov

enquanto que o modulo de elasticidade e sua primeira derivada decorrem da relacgao
(1). Dessa forma, obtém-se no caso da deformacao euleriana a seguinte expressdo para a
pressdao em funcao do volume relativo

2
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+2 (BoBY + (B — 9)(B; ~ 3) + ) (022~ 1)7] -, s
e para o médulo de elasticidade e sua primeira derivada
Br(P) = Byu~>/3 [1 + (E B) — E) (U—z/s _ 1)
9 - 27 2

3
B;(P) = B} + EBOB(')'(U_ZB — 1)+ . (16)

As equagoes (14)-(16) correspondem as equagdes de Birch-Murnaghan, conhecidas na
literatura (Stacey et al., 1981; Anderson, 1995).

Outras Equacoes de Estado Isotérmicas Empiricas

Diversas equagoes de estado isotérmicas para sélidos sob altas pressoes tém sido pro-
postas desde a década de 1930. Levantamentos detalhados destas contribuigoes sdo encon-
trados nas referéncias (Stacey et al., 1981; Anderson, 1995; Poirier, 2000; Roy & Roy,
2005). Destacam-se, particularmente, as equagoes de estado compiladas por Hodgkinson et
al. (Stacey & Hodgkinson, 2019).

A proposta mais antiga de uma equagio de estado isotérmica (EoS) originou-se do
potencial interatémico proposto por G. Mie (1903) (Mie, 1903)

Puie() = [Bo/ (2B, — B)](vB= —vPo7B=),  (17)

sendo B, o limite assintdtico da primeira derivada do mddulo de elasticidade. Em
1929, Morse (Morse, 1929) propds um potencial de interagao para a molécula H,, e Rydberg
(Rydberg, 1932), em 1932, determinou uma férmula para calcular os comprimentos de
onda da luz emitida por transicoes eletronicas em atomos. Uma equagao de estado associ-
ada a Rydberg tem como expressao

Pyr () = 3B, (v™%% —v1/3)exp[(3/2)(By — (1 — v'/3)]. (18)

Observa-se em (18) a limitagdo para o valor de By # 1. Ainda na década de 1930, J.
Bardeen propds a seguinte EoS (1938) (Bardeen, 1938)

Ps(v) = 3B, (v™%% —v™3)[1 + (3/2)(By — 3)(v/* — 1)], (19)

que é valida apenas para valores de By # 3. A equagdo de Keane representa um im-
portante avango ao reconhecer a relevancia fisica do parametro By, estabelecendo para ele
a seguinte desigualdade:

(1/2)By < B, < (By — 1). (20)
A equacao de estado de Keane (Keane, 1954) tem a forma
P, (v) = B, [;"g (VB> —1) - (]]:—,: - 1>lnv]. 1)
Em 1967, F. Murnaghan (Murnaghan, 1967) propds uma equacao a trés parametros

(By, Bg, By) ao reconhecer a inadequacao da sua proposta anterior de 1937, que descreve
sOlidos sob altas pressdes com apenas dois pardmetros. Esta nova formulacio é expressa
por:
@r-1) . (2)
(B3(1— ") —y( +v7)]
com y = By — 2ByBy > 0. Ainda em 1967, Davis e Gordon (Davis & Gordon, 1967)
desenvolveram uma equagao de estado, notavelmente simples e precisa, que, apesar de seu

Pys(v) = 2B,

bom desempenho, recebeu pouca atencao. Sua formulagdo é a seguinte:
Pp(v) = Bo[(v™' = 1)+ (1/2)(v™ ' - 1D (23)
Mao (Mao et al., 1990) derivou uma EoS empirica a partir da relagdo B(dP/dB) =
a + bP, obtendo
Puao ) = (a/b){[1 = (Bo(b — 1)/a)lnw]?/®~D — 1}, (24)
com a=B/Bjeb=1—(aBy)? # 1. Novas propostas de equacdes de estado isotér-
micas surgiram motivadas pela aplica¢do em liquidos. Em 1974, Huang e Chow propuseram
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uma EoS a trés pardmetros baseada em uma modificacao da equagao de Tait (Huang &
Chow, 1974), como dada a seguir
Pyc() = (1/b){[1 = (1/a)(1 = v)]"/¢ =1}, (25)
sendo os parametros a, b e ¢ dados por:
a=(1+By)/(1+ B+ ByByg),
b = (By/By) + [By /(B + 1],
c = (1+ B+ ByBy)/(BiZ + By — BoBy).

Em 1986, partindo da conhecida funcdo potencial de Morse-Rydberg, Vinet et al.
propuseram uma EoS modificada de Morse-Rydberg que designaram por EoS Universal
(Vinet et al., 1989), demonstrando boa aplicabilidade para sélidos metélicos. Esta equacao
tem a forma

Py() =3Bo(1 —v)(v ?)exp[M@)].  (26)

A funcdo M(v) é dada por:

3 , 3 5 1 2 1 , " 19
M@) == By~ D -v) +> (1 -v) [ZBO + 5By + BBy — |

Freund e Ingalls (Freund & Ingalls, 1989) modificaram a equagdo de Tait, estabele-
cendo a seguinte versao
Py (v) = (1/b)[exp[(1/a)(1 —v¥€)]| -1],  (@27)

com os parametros a, b, e ¢ estando relacionados como segue
1
a=c/bb= ﬁ(al/z +By)ec=2(42-Bj),  (28)
0

sendo 4 = B{? — 4B,B{. Ao incorporar termos de ordem superior na expansao de Tay-
lor da energia livre de Helmholtz, Kumari e Dass desenvolveram uma versdo aprimorada
da equacdao de Murnaghan, expressa por:

Peo(@) = —(By/B)[In((m +v™/(1 +m)],  (29)

com m = —(B{?/ByBy) e n = By — (ByBg /By).

Em 1991, Holzapfel (Holzapfel, 1991) propoés uma EoS generalizando a conhecida
equacao de estado universal a dois parametros para solidos, na forma

Py (v) = 3Bev ™3(1 —v*/3)exp[((3/2)By + 1/2 —n)(1 —v*/3)],  (30)

com n = 5. Quando n = 2, a EoS Universal a dois parametros é retomada.

Por sua vez, Hama e Suito (Hama & Suito, 1996) implementaram a versao linearizada
do esquema de Vinet et al. no modelo quanto-estatistico de Kalitkin e Kuzmina (veja (Roy
& Roy, 2005) e as referéncias 14 contidas), obtendo

Pys(v) = 3Bou~5/3(1 — v¥/3)exp[(3/2)(B) — 3)(1 — v1/?)
+(e-aa-v)"), 6o
com o parametro ¢ dado por:
£ = (3/8)(By — 1)(By +3) + (3/2)BoBy + (1/3).  (32)

Poirier e Tarantola (Poirier & Tarantola, 1998) estabeleceram uma EoS a dois paré-
metros considerando o formalismo de deformacio de Hencky e admitindo contribuic¢oes de
terceira ordem na deformacdo. A EoS assume a forma:

Por(v) = Byu? [—lnv + < : ) (lnv)z] . (33)

BO - 2
2
Uma extensao desta EoS a quarta ordem na deformagdo conduz a uma formulacao

envolvendo trés pardmetros (By, By, By), conforme apresentado por Roy & Roy (Roy &
Roy, 2005)).

Sushil et al. propuseram, mais recentemente, uma EoS a partir da modificacdo da
deformagdo de Euler e seguindo o método proposto por Stacey em (Stacey, 2001) estabe-
leceram que

Psass (V) = (9/2)Bo[—A v~ + Au ™5 — Au2 + A7 73], (34)
com os coeficientes 4;, (i = 1,2,3,4) dados por:
Ay = BBy + (By — 3)* + (26/9),
A, =3ByBy + (By —3)(3B; — 8) + (66/9),
As = 3B,BY + (B, — 3)(3B, — 7) + (60/9),
A, = ByBi + (B — 3)(By — 2) + (20/9).

4
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Em 1999, Sushil Roy e Papiya Roy propuseram uma equacdo de estado a trés para-

metros (Roy & Roy, 1999) na forma direta v(P), expressa como segue
vgr(P) =1 — [In(1 + aP)/(b + cP)], (35)
com os coeficientes a, b e ¢ relacionados como a seguir
b= %[3(135 +1) + (25B + 18Bj — 32B(Bj — 7)'/?],
a=Db/By,c=(b/2)[(By+1)—b]
Por fim, considera-se a equagao proposta por F. Stacey em 2000 (Stacey, 2000) com
o fito de relacionar a derivada do médulo de elasticidade, precisamente (1/B") como uma
funcao de (P/B), a chamada equagdo derivada reciproca (RKP):
1/B" = (1/Bg) +[1 — (B&/Bp)l(P/B).  (36)
O moédulo de elasticidade associado & RKP de Stacey é
(B/By) = (1 —BL,P/B)Fo/Ba.  (37)
E interessante notar que o médulo de elasticidade associado & equacio RKP de Stacey
pode ser expressa na forma q-Exponencial, por uma identificagdo imediata com esta fun-
¢ao.

A Abordagem da (] -Deformagio na TDF

Counsiderando as expressoes analiticas (9) e (11), que relacionam o volume relativo
com a deformacao, observa-se que, no regime de altas pressoes, a deformacdo de sélidos
assume carater nao-linear. Consequentemente, diferentes categorias de solidos podem apre-
sentar comportamentos distintos. Propomos, portanto, generalizar a expressdao para a de-
formacao por meio de um pardmetro que varia continuamente no intervalo —1 <n <m,
em que m é um numero inteiro maior ou igual a 1, inicialmente com valor arbitrario.

du 1 /ou\?
fgen = —€gen = (&) + 577 <&) . (38)

Neste contexto de um parametro continuo 7, a deformacdo lagrangeana é obtida

Assim,

quando nn = —1, enquanto que a deformacdo euleriana, quando n = +1. Dessa forma, al-
canga-se
v=(142nf) """, (39)
e, consequentemente,
1 [pl-(+2n/3) _ 1 1
fgen = ~3 (1 —a+ zn/s)) =3 (40)
com q =1+ 2n/3 sendo o pardmetro de deformacao algébrica e tendo em conta os
valores para 1 acima considerados, tem-se que 1/3 < q < 5/3. Nos trabalhos em (Alves et
al., 2024a) e (Alves et al., 2024b), os autores admitiram a condi¢do q > 1. Contudo, recen-
tes desenvolvimentos estabelecidos nos Fiscampus Brief Reports n°® 02/2024 (Alves et al.,
2024c) e n°® 03/2024 (Alves et al., 2024d) mostraram que o pardmetro de deformacio
algébrica’, q, deve satisfazer uma condi¢do mais ampla: q > 0 em relacao a Eq. (40). A
funcdo Inqu é a fungao logaritmica g-deformada, ou simplesmente, o q-Logaritmo (Tsallis,
1988; Borges, 2004; Naudts, 2002; Tsallis, 2009).

A Equacdo de Estado Isotérmica (-Deformada

A introducdo do parametro de deformacdo algébrica q é justificada pelo comporta-
mento nao-linear dos sélidos sob altas pressoes hidrostaticas. Neste regime, ocorre a rup-
tura com o segundo postulado da teoria da elasticidade, e uma abordagem capaz de des-
crever o comportamento do material é a teoria de deformacéo finita. Uma vez que néo
haja transicdo de fase de segunda ordem, a rede cristalina do sélido mantém sua estrutura
sob compressao. Contudo, a compressao altera as interagoes entre os primeiros vizinhos de

1 Cabe destacar que o parametro de deformagao algébrica q utilizado na abordagem da g-deformacio néo deve ser confundido com

o parametro isentropico q da formulagdo estatistica nao-extensiva devida a C. Tsallis et al. .

5
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um atomo devido a aproximacdo de atomos originalmente mais distantes. Consequente-
mente, o comportamento da rede sob compressdo ndo é universal para diferentes sélidos.
Neste contexto, o pardmetro q surge como uma assinatura caracteristica da deformagdao
de um sélido sob pressao.

Partindo da equagdo em (40), a energia livre de Helmholtz é expandida em série de
Taylor em termos da deformagao, fgep, considerada como uma fungao do parametro q.
Admitindo, inicialmente, a série até o termo de segunda ordem em fg,,, de forma andloga
a equagao (12), obtém-se a expressio final

P(v) = Bov‘q(—lnqv). (41)

Portanto, a pressao cresce de forma g-logaritmica com a compressao (1 = v — 0). Da

equacdo de estado acima determina-se o médulo de elasticidade e suas derivadas primeira

e segunda (Alves et al., 2024a):
Br(v) = Bou™1+ (29 - DP(),  (42)

P
Bi(P) =B~ Bl g, (43)
BT (P) = B, 1 B'IF(P)P 44
T()‘_qBT(P)[ N

Nas equagoes (43) e (44), o pardmetro B, define o valor assintético da derivada pri-
meira do médulo de elasticidade. Observa-se também da Eq. (44) que a derivada segunda
do médulo de elasticidade, By (P), é sempre um ntimero negativo. Além disso, o formalismo
apresentado estabelece as seguintes relagoes entre o pardmetro q e os parametros By, Bl
e By:

By = (3g—1),Bs = (29— 1),By = —q(Bw/Bo).  (45)

O passo seguinte da investigacdo foi considerar a expansdo da energia livre de
Helmholtz em (12), como fungdo de (38), com termos até grau n. Este desenvolvimento
estabeleceu a formulagdo da equagao de estado g-deformada em ordem n, a n-q-EoS (Alves
et al., 2024b). E 0 que veremos a seguir.

A (-EoS Isotérmica de Ordem T

Alves et al. (Alves et al., 2024b) mostraram que a inclusdo sequencial de termos de
ordem superior na expansao da energia livre de Helmholtz, associada ao estabelecimento
de uma relacdo entre o pardmetro q e cada novo coeficiente da expansdo, permitiu a ob-
tencao de uma expressao geral para a equacao de estado isotérmica q-deformada em ordem
n

P(v) = Bov'q(—lnq*v), (46)

com q* =nq— (n—1). A n-g-EoS é uma EoS a trés pardmetros (By, Bj, 1), consti-
tuindo uma generalizagdo da Eq. (41), que é descrita por apenas dois pardmetros (By, Bg).
Além disso, no contexto da n-g-EoS, o médulo de elasticidade e suas derivadas de primeira
e segunda ordem sdo expressas pelas seguintes relagoes:

B () =By + [(n+ 1)q—n]P@),  (47)

p
1(n) 1(n) 1(n)
By (P) =By — By ———,  (48)
® )
() BT(n)(p)
B." B (P
BL™(P) = —q = [ - T(n)( )p]. (49)
B (P) B (P)

A partir das expressbes anteriores, obtém-se imediatamente as relagdes entre q e os

pardmetros B(')(n), B/™ ¢ B(')'(n), como segue:
B\ = (n+2)q—n,B. " = (n+1)q—n,By™ = —q(B{V/By).  (50)

Todas as expressoes estabelecidas para o médulo de elasticidade nas equagoes (42) e
(47) apresentam uma dependéncia explicita com o volume relativo, v. Surge, entdo, uma
questao natural: é possivel expressar o modulo de elasticidade como uma funcéo explicita
da pressdo P? A resposta é negativa. No entanto, conforme estabelecido no Fiscampus
Brief Report n° 02/2024, existe uma relagao implicita entre o médulo de elasticidade (de-
monstrada para a ordem n = 1) e a pressdo que tem a forma a seguir

6
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(<,P = B)(.P — By) [(,P — By)/(1-P — BY]*(Ap~*/?) = Bo* (51)
em que 08 pardmetros x, € K_ sao:
K. =% By (1+Ap71/%), k.=%B,(1-A4Ap"/?) (52)
e
45 =1-4qBL,/(Bp)?.  (53)

As expressoes (51), (52) e (53) foram demonstradas para a ordem n = 1. Ainda se
encontra em curso a validacdo das supracitadas equagoes para uma ordem arbitraria n. A
Figura 1 apresenta o comportamento do médulo de elasticidade em fun¢do da pressao para
o argdnio sélido (Ar). Percebe-se que o comportamento é ndo-linear, sobretudo préximo a

origem e no limite assintdtico.

— Ar
1200 -
15
10004 & 107
)
o
5 -
800
w 0 1 2
o
o] P (GPa)
o 600 A
400 A
200 4
0 25 50 75 100 125 150 175  20(

P (GPa)

Figura 1 — O comportamento do médulo de elasticidade, By (P), com destaque para o comporta-
mento préximo da origem, no caso do argdnio sélido, um sélido de gés raro (Ar).

Comportamentos Normal e Anomalo de um Sélido sob Alta Pressao

Das equagdes para B%n) (P) e suas derivadas de primeira e segunda ordem em n, con-
duziu-se uma investiga¢do mais ampla acerca do intervalo fisicamente admissivel para o
parametro de deformacao algébrica q.

Partindo da Eq. (47), calcula-se a derivada do médulo de elasticidade, B-’r(n)(v)7 com
relagdo ao volume relativo, v, logo

B () = B + q

Byv™1
BV ()
Assim, da Eq. (54) segue o Comportamento Normal do médulo de elasticidade, a

(54)

saber: uma fungdo monotonicamente crescente com a compressdao, que implica na seguinte
desigualdade:
2
Ingv < BgW/(BSM)". (55)
Para v =1, o Comportamento Normal ocorre para
B(')(n)=(n+2)q—n>0=>q>n/(n+2). (56)
A andlise da desigualdade em (55) requer o célculo da segunda derivada do médulo
de elasticidade, B-(Fn) (v) com relagdo ao volume relativo, v. Com isso obtém-se:
(n)
UZB;o -q
B/™ = glim 5 (57)
v=0 [B;gn) _ qv(BQE,")—q)]
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v
B/™ = glim (58)

- ) 2’
[0 o
onde o parametro a é dado pela expressao

L 3
a=(a/B)(a—-BS"). (59
A anélise da segunda derivada, Bfrl(n), esclarece um ponto importante: o pardmetro q

s6 pode ser nimero estritamente positivo! Quando q < 0, a segunda derivada tem um
comportamento assintdtico divergente, ou seja, o limite: Bfrl(n) — —oo, um resultado fisica-
mente ndo admissivel.

Como demonstram os resultados, alguns valores do parametro q resultam em Com-
portamento Andomalo do médulo de elasticidade, caracterizado por sua diminui¢do com o
aumento da compressao, conforme registrado na penultima linha da Tabela 1. A condic¢do

g < 0, quando analisada através da relacdo fundamental
1
a=5n+1  (60)

implica que n < 3. Este valor critico corresponde exatamente ao limite inferior do
intervalo admissivel determinado para 1, demarcando o limiar onde o sélido passa a exibir
um comportamento elastico anémalo e possiveis instabilidades estruturais.

E importante destacar que o caso convencional da deformacio de Lagrange corres-
ponde a n = 2, o que implica em q = 1/3, usando a rela¢io em (60). A andlise aqui desen-
volvida, considerando o intervalo nn € (—3,) - que equivale a q € (—o,2) - estende-se,
portanto, para além do formalismo de Lagrange, abrangendo um espectro mais amplo de
comportamentos eldsticos.

A Tabela 1 apresenta uma sintese para o comportamento caracteristico do médulo de
elasticidade, determinado a partir da n-q-EoS, para diferentes parti¢ées do intervalo do
pardmetro q € (0,). Um comportamento nao fisico do sélido sob pressdo surge quando
se considera que q < 0.

Tabela 1 — O comportamento caracteristico do mddulo de elasticidade para diferentes
valores de q e da ordem n da equagdo de estado. A primeira derivada na origem é: B(')(n) =
B;f”) + q, enquanto que a derivada assintdtica é: B;E") =Mm+1)q—n.

Intervalo de g Bo= Boo= B ot B o= Comportamento
g=1 =0 =0 <0 —0 Normal
q=1 =0 =0 < —0 Normal

nn+1)<g=1 =0 =0 <0 —0 Normal

g=n/n+1) =0 =0 =0 —0 Normal

nin+2)=q<nfn+1) =0 =0 =0 —0 Normal
g=n/{n+2) =0 =0 =0 —0 Constante
0<g<nin+2) =0 =0 =0 —0 Andmalo
q=0 <0 =0 =0 — —00 Néo fisico

A andlise realizada mostra que o intervalo admissivel para o pardmetro 1 deve ser
alterado de [—1,+1] para n € (—3,). Embora este resultado estabeleca que o valor —3
seja um limite inferior para 7, ndo impée um limite superior tedrico. Tal restri¢gdo superior
somente podera ser definida com base em dados experimentais do sélido sob pressdo, par-
ticularmente através da observacdo das transi¢es de fase de primeira e segunda ordens.

Um Estudo Comparativo da n-g-EoS com EoSs conhecidas na Literatura

Um estudo comparativo de desempenho entre a n-qg-EoS e as equagdes de estado
propostas por A. Birch, 2% e 3% ordens, a equagdo de estado de Vinet, Ferrante et al. e a
EoS de Murnaghan, foi realizado no segundo artigo destes autores (Alves et al., 2024b).
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O estudo comparativo envolveu solido molecular (argénio, Ar), s6lidos i6nicos (cloreto
de sédio NaCl, 6xido de magnésio MgO, célcio (CaO) e aluminio (Al203)) e também um
s6lido metalico, o ouro Au. As ordens n = 2 e n = 10 foram testadas na n-q-EoS. A ordem
n = 2 mostrou um desempenho completamente equivalente a EoS de Birch-Murnaghan 3¢
ordem. A EoS de Murnaghan exibiu um comportamento mais fortemente divergente em
altissimas pressoes (3.500 GPa). Por outro lado, a ordem n = 10 mostrou uma clara sepa-
racdo de desempenho em relagdo & Birch-Murnaghan 3% ordem em altissimas pressoes. A
EoS de Vinet, Ferrante et al. foi a que exibiu a menor variacdo da deformacdo com a
pressao, no limite de altissimas pressoes, dentre todas as equagdes de estado consideradas
no estudo comparativo.

Quanto as perspectivas, pretende-se ampliar os tipos de sélidos considerados no estudo
comparativo, a exemplo da importante lista contida na pagina da Internet do Materials
Project. Além disso, utilizando a Teoria do Funcional Densidade (TFD) pretende-se reali-
zar calculos ab initio para construir tabelas de valores entre pressdo e volume e, a partir
deles, determinar as quantidades eldsticas importantes a exemplo do médulo de elastici-
dade e suas primeira e segunda derivadas.
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Figura 2 — Uma comparacao de desempenho entre as equactes de estado de Murnaghan, Birch-
Murnaghan 3%, Vinet e a n-q-EoS nas ordens n = 2 e n = 10 para a deformacao em altas pressoes
do 6xido metalico MgO. Gréficos extrafdos da referéncia (Alves et al., 2024b).

3. Consideracoes Finais

Neste trabalho, a formulacdo da equacao de estado n-g-EoS é revisitada com a apre-
sentagdo de dois novos resultados: (i) a expressdao do médulo de elasticidade By como fun-
¢do implicita da pressao P; e (ii) a andlise dos comportamentos normal e anémalo desse
modulo em relagdo ao parametro de deformacao q. Do ponto de vista tedrico, esse tltimo
estudo indica que teorias de deformacdo finita devem contemplar a possibilidade de o
parametro 7 assumir valores maiores que —3.

A partir da Tabela 1, evidencia-se que o intervalo mais amplo que o parédmetro q
pode assumir é q > 0. Verifica-se também que, até o limite inferior q = n/(n + 2), para
uma dada ordem da equacdo de estado isotérmica, o solido apresenta comportamento nor-
mal, isto é, o mdédulo de elasticidade aumenta com a elevacdo da pressao. Por outro lado,
no intervalo 0 < q < n/(n + 2), obtém-se uma previsao teoricamente relevante: o sélido
exibe comportamento anémalo sob compressao, significando que o médulo de elasticidade
decresce a medida que a pressdo aumenta. Esse resultado tedrico devera ser testado no
ambito da formulag¢do n-q-EoS por meio da identificacdo, na literatura especializada, de
materiais que apresentem tal comportamento anémalo. Tal verificagdo constitui um dos
objetivos de pesquisas futuras.
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