t-%

%0‘)9

SALAO DE ;
INICIACAD CIENTIFICA
14 3 18/ setembro

PROPESQ VIRTUAL

o

Evento Saldo UFRGS 2020: SIC - XXXII SALAO DE INICIACAO
CIENTIFICA DA UFRGS

Ano 2020

Local Virtual

Titulo Analise do Efeito Mecanocaldrico em Materiais a Partir de
Simulacdes de Dinamica Molecular

Autor CAIO MIRANDA MILIANTE

Orientador

ANDRE RODRIGUES MUNIZ




Titulo: Analise do Efeito Mecanocalérico em Materiais a Partir de Simulagbes de
Dinamica Molecular

Autor: Caio Miranda Miliante
Orientador: Professor André Rodrigues Muniz
Instituicdo de Origem: DEQUI - UFRGS

A busca por novos métodos de refrigeracdo € necessaria, uma vez que a temperatura
na Terra estd em constante aumento e 34% do consumo residencial de energia
elétrica em 2016 foi em refrigeracdo. Uma nova tecnologia de refrigeracdo que vem
sendo estudada faz utilizacdo do efeito mecanocal6rico, onde materiais apresentam
variagdes isotérmicas de entropia (ASr) e variagOes adiabaticas de temperatura (ATs)
significativas através da aplicacdo de tensdes mecénicas. Diversos materiais ja
reportaram este efeito, como ligas metalicas, polimeros, sélidos ibnicos e materiais
multiférréicos, porém a busca por novos materiais eficientes e de baixo custo tem
crescido significativamente. A partir disso propomos a utilizacdo de simulagdes de
dindmica molecular para auxiliar na busca de novos materiais, uma vez que esta
permite mensurar o seu potencial calorico e também explicar o que ocorre durante o
processo, de forma mais rapida e barata comparado a experimentos tradicionais.
Através de uma analise termodindmica e de possiveis informacdes obtidas das
simulac¢@es, foram estabelecidos trés diferentes métodos para se obter as variaveis
de interesse. Com o primeiro método é possivel obter diretamente (porém somente)
ATs das simulagdes; no segundo se utiliza um célculo a partir de variagcdes de energia
e volume em relacdo a tensdo aplicada para se obter ATs e ASt e no terceiro se
analisa variagdes de volume com a temperatura em diferentes tensdes aplicadas para
se obter os mesmos. Os métodos foram aplicados no estudo de um material com
resposta mecanocalérica conhecida (solido superidnico LisN, ja reportado na
literatura). Observou-se que os trés métodos concordaram entre si com vantagens e
desvantagens quando comparados. Pode-se assim estabelecer uma plataforma para
busca de novos materiais, se fazendo a utilizacdo dos beneficios trazidos pelas
simulac¢des de dinamica molecular.



