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Resumo: Variados parâmetros estruturais e eletrônicos ajudam na compreensão da 

supercondutividade [1-5]. Em particular, sistemas do tipo A2BC60 (A e B: Na, K, Rb, 

Cs) demonstram relações quantitativas entre a energia de ionização e afinidade 

eletrônica com a temperatura crítica (Tc) [1,2]. É possível encontrar na literatura 

diferentes ligantes A e B, como Na(NH3)4 no lugar do sódio no Na2CsC60, elevando a 

Tc de 12K para 29K [3]. Considerando a possibilidade de extensões da teoria BCS 

[4,5], a fórmula Tc = 120e-1/e a análise estatística de QSAR, foi possível obter uma 

expressão para os sistemas A2BC60 em função de propriedades dos metais, a diferença 

de energia dos orbitais de fronteira, eletronegatividade, potencial de ionização, raio 

iônico, e relativo aos cristais, o parâmetro de rede. Para isso, foi utilizado um conjunto 

treino: Na2KC60, Na2RbC60, Na2Rb0.5Cs0.5C60, Na2CsC60, K3C60, K2RbC60, K1.5Rb1.5C60, 

Rb2KC60, K2CsC60, Rb3C60, Rb2CsC60, Cs2RbC60 e Cs3C60. 

 

 

 

Com esta expressão, prevemos corretamente 26.3K para o (NH3)4NaC60 (Tc 

experimental = 29.6K), segundo a Tabela 1. Uma fórmula da literatura prevê Tc = 

61.8K para (NH3)4Na2CsC60, praticamente o dobro do valor correto [2]. Considerando 

esta análise robusta o suficiente, propomos novos ligantes que podem elevar a Tc. 

 

Tabela 1. Tc experimental e calculada para alguns dos supercondutores utilizados 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Supercondutor Tc experimental (K) Tc teórica (K) TcHetfleisch et al [3] 

K3C60 19.0 17.6 21.3 

Rb3C60 29.0 28.4 26.9 

Rb2CsC60 31.0 30.9 30.1 

Cs3C60 35.0 35.3 36.5 

(NH3)4Na2CsC60 29.6 26.3 61.8 

(N2H4)4Cs2NaC60 --- 55.7 108.5 

(CH3OH)4Na2CsC60 --- 62.1 122.2 

(N2H4)4Na3C60 --- 77.5 165.6 
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Estes ligantes seguem o critério de analogia isoglobal [6], mantendo ligantes 

tetraédricos e uma base de Lewis: Na[(CH3)2N]4, Na(CH3OH)4, Na[(CH3)2O]4, 

Na[CH3NH2]4, Na[N2H4]4 e Cs[N2H4]4. Segundo nossa análise, a temperatura crítica 

pode ser elevada acima de 70K. 
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