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Desde a descoberta de fullerides supercondutores por Robert Haddon e colaboradores em
1991, o fendbmeno da supercondutividade nesses materiais continua sendo uma questdo em
aberto na fisica da matéria condensada. Materiais supercondutores atipicos apresentam uma
fonte de supercondutividade relativamente diferente das interacdes elétron-ion, caracteristica
dos supercondutores convencionais, 0 que torna complexa a formulacdo de uma teoria que
explique com eficacia as propriedades desses compostos. Assim, considerando a importancia
gue os materiais supercondutores desempenham no meio tecnoldgico para a producédo de
equipamentos cada vez mais sofisticados e, por conseguinte, a disponibilidade de algoritmos
computacionais implementados em softwares de alto desempenho para estudos tedricos
fundamentados na mecanica quantica, este trabalho tem como objetivo estudar in silico a
influéncia da intercalacdo de moléculas organicas neutras nos valores de temperatura critica
para fullerides supercondutores. Os dados eletrénicos e geométricos obtidos por intermédio de
célculos semiempiricos e da Teoria do Funcional de Densidade (DFT) serviram como base para
a previsao via QSAR da Temperatura Critica (T¢) das estruturas modeladas, baseada na teoria
BCS e em dados experimentais reportados na literatura. Os fullerides selecionadas foram:
Na,CsCeo, NaszC(ao, K2CsCeo, K3Ceo, KszCso, RbsCeo, RbCSzCeo e as moléculas dopantes
escolhidas foram: Agua (H20) Amdnia (NH3), Metilamina (CHsNHz) e Metil-hidrazina
[CH3(NH)NH_]. Os resultados encontram-se em boa concordancia com os dados experimentais,
em gue mudancgas significativas na T sdo evidenciadas de acordo com o aumento do parametro
de rede e o caréater ibnico das liga¢des quimicas das moléculas dopantes.
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