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RESUMO 

Nós investigamos o comportamento das constantes elásticas 

de 2a ordem do térbio monocristalino, com o estado de magnetiza

çao do material, em campos magnéticos de até 73 kOe, entre 4,2 e 

300 K, intervalo que inclui 3 tipos de ordem magnética: ferromag

nética (T<221 K), antiferromagnêtica helicoidal (221 K<T<229 K) e 

paramagnêtica (T>229 K). As constantes elásticas foram determina

das com técnicas de ultrasom e as curvas de magnetização foram o~ 

tidas com magnetômetro de amostra vibrante, na mesma amostra. Nós 

desenvolvemos um modelo para calcular a dependência das constan

tes elásticas com a magnetização, em que as interações magnetoe

lásticas são tratadas atê za ordem nas deformações e a energia e

lástica de 3a ordem não ê desprezada. Nós aplicamos este modelo a 

região paramagnética e os resultados experimentais observados in

dicam que este tratamento ê adequado. Para analisar qualitativa e 

quantitativamente os resultados deste modelo, nós desenvolvemos 

um modelo numérico em que, para evitar o tratamento com um numero 

muito grande de constantes de acoplamento magnetoelãstico, faze

mos muitas aproximações. Com isso, passamos a buscar urna descri

çao apenas qualitativa dos resultados observados, no que somos 

bem sucedidos. 



ABSTRACT 

We have investigated the behavior of the 2nd arder 

elastic constants of single-crystal terbium, with the state of 

magnetization of the material, in magnetic fields up to 73 kOe, 

between 4.2 and 300 K, range that includes 3 kinds of magnetic 

ordering: ferromagnetic (T<221 K), helical antiferromagnetic 

(221 K<T<229 K) and paramagnetic (T>229 K) . The elastic constants 

were determined with ultrasonic techniques and the magnetization 

curves were obtained with a vibrating sample magnetometer, in the 

sarne sample. We ·develop a model to calcula te the dependence of 

the elastic constants on magnetization, 1n which the 

1 - · · d znd d · magnetoe ast1c 1nteract1ons are treate up to or er 1n the 

strains and the 3rd arder elastic energy is not neglected. We 

apply this model to the paramagnetic region and the observed 

experimental results indicate that this treatment is adequate. To 

analise qualitative and quantitatively the results of this model, 

we develop a numerical model in which, to avoid treating a very 

large number of magnetoelastic coupling constants, we make many 

aproximations. With this, we search for justa qualitative 

description of the observed results, in which l<e are successful. 
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CAPITULO I 

INTRODUÇÃO 

O térbio (Tb 65 ) é um elemento do grupo dos lantanídios 

(57~2~71). Estes elementos são conhecidos como terras raras e são 

caracterizados pelo preenchimento da camada 4f, o que lhes confe-

re propriedades magnéticas notáveis e um comportamento químico s! 

milar. Eles são relativamente abundantes na natureza, mas o estu

do sistemático de suas propriedades so começou há cerca de 20 

anos, quando Spedding e colaboradores (Ames Laboratories) conse-

guiram separar quantidades suficientes de material puro. Posteri

ormente, Spedding e Legvold obtiveram monocristais e mediram algu 

mas de suas propriedades físicas básicas, como susceptibilidade 

magnética e propriedades de transporte. Estas amostras foram for-

necidas ao grupo liderado por Koehler (Oak Ridge National Labora-

tory), que determinou as estruturas de ordem magnética destes ele 

mentos, usando técnicas de difração de neutrons. Desde então ocor 

reu um interesse crescente no estudo dos elementos de terras ra-

ras, não apenas pelas suas propriedades surpreendentes, mas 

interesse no uso tecnológico destas propriedades. 

pelo 

'Embora o uso de materiais puros seja pequeno, compostos in-

termetálicos com terras raras estão encontrando várias aplicações 

tecnolÓgicas. Algumas ligas do tipo Co 5R (R representa alguma te~ 

ra rara), em especial Co 5Sm, combinam as qualidades de alto valor 

de magnetização de saturação e forte anisotropia magnética1 . Mag-

netos permanentes feitos com estes materiais são os de maiores 

forças coercivas já obtidos. 

Filmes finos de Gd, Dy, Ho e Er são bons geradores de ultr~ 

som2 • TbFe 2 mostra uma forte magnetoestrição a temperatura ambie~ 

te, e filmes finos deste material, depositados em substratos de 

quartzo ou rubi, funcionam como trandutores de ultrasom de alta 

eficiência3• Quando o filme mostra magnetização remanente a tem-
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peratura ambiente, o transdutor funciona mesmo na ausência de cam 

po magnético de polarização. 

Recentemente foram encontrados vários compostos de terras 

raras que mostram supercondutividade4 • 5 . A observação desta pro

priedade em Ho1 2Mo 6s8 abre a perspectiva do uso tecnolÓgica des-
' 

tes materiais, pois estes sulfetos (fases de Chevrel) são os com

postos de campos críticos mais elevados entre os supercondutores. 

Compostos de terras raras são também os materiais mais pro-

missares para o desenvolvimento de bolhas magnéticas como elemen

tos de memória. Eles devem aliar as características de forte ani-

sotropia uniaxial e baixa remanência, o que é conseguido em al-

6 guns compostos 

As terras raras tem forte afinidade química a elementos nao 

metálicos como oxigênio e nitrogênio e são usados como elementos 

de desoxidação de ferros e aços1 • Elas ainda encontram aplicação 

na confecção de isolantes magnéticos e materiais luminescentes 1 . 

Grande parte das propriedades das terras raras puras e de 

seus compostos, é de origem magnetoelástica, isto ê, devido a in-

teração entre os sistemas magnético e elástico. Esta interação e 

muito maior nestes materiais do que nas outras classes que mos-

tram este tipo de acoplamento. Por exemplo, a magnetoestrição 

(variação relativa de dimensão: nl/l) em níquel e ferro, com cam

po magnético de saturação aplicado, é da ordem de 3xl0-5 , depen

dendo um pouco da direção em que a variação de comprimento é medl 

da. Nas mesmas condições, Tb e algumas outras terras raras pesa

das, mostram valores de magnetoestrição que, em algumas direções 

chegam a ?xl0-3 (S). O acoplamento magnetoelástico também contri-

hui para o valor das constantes elásticas, e, nas terras raras p~ 

sadas, elas dependem fortemente do estado de magnetização do mate 

rial 9 . Esta dependência pode também ser acentuada em algunas cons 

tantes elásticas dos elementos do grupo do ferro, na temperatura 
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. d - f - . 10 amb1ente, on e eles sao erromagnet1cos 

Neste trabalho, nós medimos a dependência das constantes e

lásticas de za ordem do têrbio monocristalino* com a magnetização. 

A motivação principal, ê de que esse tipo de experiência permite 

uma análise detalhada das interações magnetoelásticas, pois a e

nergia elástica de za ordem nas deformações, que é muito pequena 

para ser considerada nos tratamentos de magnetoestrição, e neces

sária para descrever o comportamento das constantes elásticas de 

za ordem. Esta pesquisa faz parte de um programa maior desenvolvi 

do entre o Instituto de Física da Unicamp e o de Rice University 

(USA). O trabalho está em desenvolvimento em cristais de terras 

raras puras (Tb, Er, Dy, Ho e Gd) e o interesse principal e na me 

dida da dependência das constantes elásticas, deformações e atenu 

ação de ultrasom, como função da magnetização. NÓs assumimos que 

o entendimento das propriedades magnetoelásticas dos cristais pu-

ros, deve ajudar no entendimento das propriedades dos compostos, 

mais difíceis de interpretar, mas tecnolOgicamente mais importan-

tes. 

·A configuração eletrónica do estado fundamental do térbio ê 

Xe 4f8sd1 6s 2 e como nas outras terras raras, os elêtrons 4f sao 

os portadores de momento magnético. Os elétrons das camadas com-

pletas Ss e Sp tem funções de onda mais expandidas e blindam par

cialmente os efeitos eletrônicos e magnéticos dos elétrons 4f. Os 

- 2 - - -eletrons Sd e 6s tem funçoeg de onda com diametro media muito ma 

ior do que as distâncias interatômicas e, no metal, são cedidos 

*Monocristais de Tb, como a maioria das outras terras raras pesa-

das (Gd, Dy, Ho, Er, Tm, Lu), cristalizam em estrutura hexagonal 

compacta. Em todo este trabalho, a descrição cristalográfica é 

feita em termos dos eixos ortohexagonais ~([llZO]), b([llOO]) e 

t((OOOl] ). ~e b são eixos do plano basal e t é o eixo hexagonal. 
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para a banda de condução. No sÓlido, a interação dos elétrons 4f 

com o campo cristalino é pequena, devido a blindagem parcial. Em 

particular, o momento angular não é apagado como ocorre nos me

tais de transição. O acoplamento spin-Órbita permanece forte e 

prevalece o esquema de Russel-Saunders para o acoplamento L-S. Os 
~ 3+ 
10ns Tb sao quase livres e formam uma rede hexagonal compacta 

simples (hcp) com (c/a)=l,581, um pouco menor do que o valor 

ideal de 1,633. 

O estado fundamental do íon Tb 3
+ 

primeiro estado excitado (7F5) de 0,26 

- 7 e F6 e 

eV (ll) 

está separado 

(=3000 K), uma 

do 

e-

nergia muito maior do que a da interação spin-Órbita e do que as 

das outras interações possíveis em um sólido. Neste trabalho, es

taremos sempre nos referindo ao estado fundamental. 

Vamos agora proceder, neste capítulo, a uma resenha sobre o 

comportamento magnético e magnetoelástico das terras raras pesa-

das. 

I.l - Fases de Ordem Magnética nas Terras Raras Pesadas -

As fases de ordem magnética típicas são os fenômenos mais 

notáveis nas terras raras pesadas. Estas fases foram determinadas 

por difração de neutrons12 e estão esquematizadas na fig.(I-1). 

Gd é o elemento de estrutura magnética mais simples, pois a Única 

forma de ordenamento que ele apresenta é a fase ferromagnética, ~ 

baixo de Tc=293 K. Entre 232 K e TC, a magnetização espontânea se 

localiza na direção do eixo c. Abaixo de 232 K, ela ê função da 

temperatura13 . Tb e Dy mostram formas de ordenamento um pouco 

mais complexas. Eles são ferromagnéticos até TC ( TC(Tb)=221 K 

Tc(Dy)=85 K). Nesta fase, a forte anisotropia mantém a magnetiza

ção espontânea no plano basal, na direção do eixo b em Tb e do ei 

xo a em Dy. Entre TC e TN ( TN(Tb)=229 K, TN(Dy)=l79 K) eles mos

tram um ordenamento antiferromagnético helicoidal, onde a magnetl 

zação local se mantém no plano basal, mas é rodada de plano para 

- 4 -
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Fig.(I-1} -Ordens Magnéticas nas Terras Raras Pesadas. (Ref. 12) 
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plano, ao longo do eixo c. O ângulo de giro entre as magnetiza

ções das várias camadas, varia no Tb de 190/camada próximo a TC a 

ZOO/camada próximo a TN, ocorrendo um mínimo de 18°/camada próxi-

mo a - · d 2 o; d - · 14 E -TC e um max1mo e 1 cama a prox1mo a TN • m Dy, este an-

gulo varia de 26,50/camada em TC para 43,2°/camada em TN12 . Na r~ 

gião antiferromagnética, campos magnéticos da ordem de 1 kOe apll 

cados no plano basal, são suficientes para induzir a fase ferro

magnética no Tb. A estabilidade da fase antiferromagnética do Dy 

é maior e campos maiores são necessários para induzir o ferromag

netismo, tanto maiores quanto mais próxima de TN for a temperatu

ra. Ho12 mostra um ordenamento ferromagnético cônico até Tc=ZO K, 

em que a componente c do momento de spin se mantêm constante e a 

componente do plano basal gira de plano para plano. Entre TC e 

TN=l30 K, ele mostra uma fase antiferromagnética helicoidal simi

lar as de Tb e Dy. Er12 também ê ferromagnético cônico atê 

Tc=ZO K. Entre TC e 53 K ele mostra uma região de domínios de an

tifase, similar a região .~.e.EEO~~R!lê0~a cônica, mas em que a cada 

grupo de 4 camadas atômicas, ao longo do eixo c, a componente c 

do momento de spin troca-de sentido •. Entre 53 K e TN=85 K, a com

ponente c do momento de spin é modulada senoidalmente com um pe

ríodo de aproximadamente 7 camádas. Atoji15 mostra que nesta fase 

há uma pequena componente no plano basal (=0,4~B) que gira de pl~ 

no para plano como na região de domínios de quase antifase. Tm 

também mostra uma fase com componente c modulada, entre Tc=32 K e 

T~t·57 K. Abaixo de TC a modulação senoidal passa a quadrada. Em 

Ho, Er e Tm, o ferromagnetismo prõpriamente dito só ocorre quando 

induzido por campo magnético. Acima de TN as terras raras sao pa

ramagnetos convencionais, mostrando geralmente um comportamento 

fortemente anisotrópico na susceptibilidade magnética. 

1.2 - Anisotropia Magnética -

A forte anisotropia da susceptibilidade magnética em mono-

- 6 -



cristais de terras raras pesadas é devida principalmente a intera 

ção de campo cristalino. Esta é chamada anisotropia de 1 1on e e 

geralmente muito mais intensa do que a anisotropia da interação 

de troca, ou de 2 Íons. A interação de campo cristalino descreve 

o acoplamento entre o campo elétrico produzido por todos os áto

mos do cristal e as nuvens de elétrons das camadas incompletas 4f 

dos vários Íons. Isto estabelece uma direção preferencial na nu

vem e faz com que a susceptibilidade magnética seja fortemente a-

nisotrópica. A anisotropia da interação de troca só é relevante 

. - 3+ - t em Gd, po1s o 1on Gd esta num estado com =0, onde a nuvem 4f 

é esfericamente simétrica e a anisotropia de 1 íon é nula. A ener 

gia de anisotropia magnética apropriada para a simetria hexagonal 

pode ser escrita na seguinte forma fenomeno1Õgica8 

(I-1) 

onde e e $ sao os ángulos que a magnetização faz com os eixos c e 

a, respectivamente. Y;6ce,$) vale: 

(I-2) 

O mínimo da energia de anisotropia determina a direção mais está-

vel para a magnetização espontânea na região ferromagnética, exc~ 

to nos casos dos ferromagnetos c6nicos, onde a direção é modulada 

pela interação de troca. Para os 3 primeiros termos da eq.(I-1), 

~=0, e eles descrevem uma anisotropia uniaxial, que é dominante. 

A fig.(I-2a) mostra o comportamento dos harm6nicos esféricos como 

função de e. Uma vez que a magnetização espontãnea do Tb ocorre 

o o no plano basal (8=900), é claro que o termo em K2 (K 2>0) e o 

o mais importante, pois aí ocorre um mínimo de Y2(e,$). O fato da 

magnetização espontãnea se estabelecer ao longo do eixo b ($=900) 

indica que K~(Tb)>O, pois os mínimos de Y;6 correspondem a dire

ção do eixo b ( $=30° e 90°- fig.(I-2b)). K~(Dy)<O e a magnetiz~ 

- 7 -
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ção espontânea se estabelece na direção do eixo a. No Er, a magne 

tização espontânea se estabelece ao longo do eixo c, e K~<O. 

Callen e Callenl6,17,18 t d d- · d Km encon raram a epen enc1a os t 

com a temperatura como sendo: 

(I- 3) 

onde i e a função de Bessel hiperbólica reduzida, cr é a magnetiz~ 

ção reduzida e L-1 (cr) é a função de Langevin inversa: 

L(x) = coth x - 1/x = cr 

= X 

(I -4) 

(I -5) 

A eq.(I-3) ê calculada para J=oo (l 6) e é válida para valores gra~ 

desde J, como o do Tb (J(Tb)=6). Para a=l C região ordenada), a 

eq.(I-3) fornece: 

(I -6) 

Para cr<<l (T>Tc) a eq.(I-3) indica: 

(I -7) 

Rhyne e Clark19 , com técnicas de medida de torque magnético, med! 

rama dependência de K~ e K~ de Tb e Dy com temperatura. O campo~ 

tamento observado pode ser ajustado com a eq.(I-3), encontrando-
O 8 3 8 3 -se os valores K2(ll K) de 5,65xl0 erg/cm e 5,5xl0 erg/cm pa-

ra o Tb e Dy respectivamente. K~(4,2 K) foi de 2,4xl06 erg/cm3 p~ 

ra o Tb e -7,6xl0 6 erg/cm3 para o Dy. Feron et a1. 20 , usando a 

mesma técnica 7 encontraram valores bastante próximos a estes. 

les mediram também K~(4,2 K), obtendo os valores de 4,55xl0 7 

3 7 3 erg/cm (Tb) e -5,4xl0 erg/cm (Dy). Também o 

E-

de 

K~(T) pode ser ajustado com a teoria de Callen 

comportamento 
16 e Callen . Estes 

resultados são mostrados na fig.(I-3). K~ é muito maior do que as 

- 9 -
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outras constantes de anisotropia em Tb e Dy e isto justifica a ob 

servação de que abaixo de 20 K, um campo magnético de 100 kOe a

plicado na direção do eixo c destes dois elementos, levanta a di

reção da magnetização de menos que 100 do plano basa1 19 • 

I.3 - Magnetoestrição -

A magnetoestrição de um material ê a variação de suas dimen 

soes devido a interação do sistema magnético com o sistema elást! 

co. Fenomenolõgicamente, a energia total do sistema magnético po-

de ser expandida em série de potências das deformações. Geralmen

te o termo de primeira ordem desta expansão é chamado de energia 

magnetoelástica e a hamiltoniana correspondente é escrita como 8 : 

= ( õEanis + 3Etr + 

3E 3E .. 
1J 

aEzeeman + ••• )e .. 
3E.. 1 J 

1J 

(I -8) 

onde E-. representa o tensor das deformações. Callen e Callen 21 • 
1J 

22 ' 23 desenvolveram h "lt · · · t t 1- t · uma am1 on1ana para o s1s ema magne oe as ~ 

co, baseada na representação de grupo das deformações, incluindo 

apenas os dois primeiros termos da eq.(I-8). Para cristais com 

simetria hexagonal, eles obtem: 

Hme-- L B~.e. L c~j L K~.e.(S) 
. .e.l . 1 f 1 f ll,J. 1 

- L. Lc~j Ln\l.e.(f,g)Kl!l(Sf,Sg) (I-9) 
·.e.·1f J 1 l t ll.J ,1 .g 

onde os B\1 e os nl! são as constantes magnetoelásticas de 1 e 2 
J J 

Íons, respectivamente, e os e~j são as deformações irredutíveis 
1 

do sistema hexagonal, formadas por combinações das deformações 

cartesianas•. Ki.e.(Sf) e Ki.e.(Sf,Sg) são funções de base dos opera

dores de spin de 1 e 2 Íons, respectivamente, e são polinómios de 

ordem .e. nos spins. Em cristais com centro de simetria, .e. so pode 

ser par, e como para elétrons 4f, .f.~6, .e. só pode assumir os valo

res 0,2,4 e 6. As funções de base das representações são indexa

das por i; 1J e j indexam as representações irredutíveis do grupo 

"Detalhes no capitulo III. 
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cristalino; f e g indicam os Íons. SÓ é permitido o acoplamento 

entre funções de base da mesma representação e com o mesmo Índice 

nas representações multidirnensionais. 

As magnetoestrições de equilÍbrio podem ser determinadas p~ 

la minimização da energia magnetoelistica relativamente as defor

mações. Isto é feito por Clark et a1. 24 , usando apenas termos até 

!=2. A expressão encontrada para ~i/i, variação relativa das di-

mensões lineares, foi: 

(I -lO) 

ax, ay e az são os cossenos diretores da magnetização e ax' ay e 

a
2 

são os da direção de medida. As 6 constantes de magnetoestri

çao Ài'l estão relacionadas com as constantes magnetoelisticas de 

1 e 2 Íons, e podem ser determinadas experimentalmente. À~,O 

À~,O são termos simétricos e contém apenas constantes rnagnetoelá~ 

ticas de 2 íons. Eles são responsáveis pela expansão térmica anó-

ocorre nas terras raras quando a temperatura decresce de 

e À~· 2 representam distorções que preservam a simetria e 

que alteram as dimensões do plano basal ou do eixo c, respectiva

mente. ÀY·
2 representa uma distorção no plano basal e Àg, 2 uma 

distorção em um plano que contém o eixo c. Estes modos são mostra 

dos na fig.(I-4). Callen e Callen18 obtiveram uma expressão para 

a dependência das constantes de magnetoestrição de 1 íon com tem

peratura, que tem a mesma forma da dependência das constantes de 

anisotropia: 

(I-11) 

Esta expressão e consistente com os resultados experimentais de 
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24 25 Clark et al. para o Dy e de Rhyne e Legvold para o Tb. A 

fig.(I-5} reproduz o comportamento das constantes de magnetoes

trição do Tb 25 ( C e A representam os termos de grau 2 e 4 nos 

operadores de spin, respectivamente). 

1.4 - Expansão Térmica Anômala -

A dependência dos parâmetros de rede com temperatura, em m~ 

nocristais de Tb, Dy, Gd, Er e Ho, foi medida por Darne11 26 • 27 , ~ 

sando técnicas de raio-X, que encontrou um comportamento anômalo 

destes parâmetros nas reg1oes de ordem magnética. Isto foi atrib~ 

ido a magnetoestrição e a contribuição principal tem origem na in 

teração de troca que se estabelece abaixo de TN ( ou Te para o 

Gd). Em geral, o volume da cela unitária e o parâmetro c crescem 

com o decréscimo da temperatura, abaixo de TC ou TN. Valores mui

to próximos aos de Darnell foram obtidos com técnicas de extensô-

. 25 8 28 29 30 metr1a*( Tb , Dy , Gd Er , Ho ). A fig.(I-6) mostra o com-

portamento das deformações com e sem campo magnético aplicado, em 

Tb e Dy, medidas por extensometria8 •25 

1.5 -Constantes Elásticas -

Há cinco constantes elásticas independentes em redes hcp e 

elas podem ser medidas de várias formas (apêndice A). Mas apre

sença de interações magnetoelásticas pode alterar este número, i~ 

to é, constantes elásticas medidas de diferentes maneiras podem 

resultar diferentes, e isto ocorre nas terras raras~ 

Embora a dependência das constantes elásticas com temperat~ 

ra e magnetização seja mais intensa nas terras raras do que em ou 

tros materiais, as alterações devidas a estes parâmetros só podem 

ser detectadas com técnicas de ultrasom. O primeiro estudo experl 

mental sobre o comportamento das constantes elásticas do térbio 

*Esta técnica não é aplicável as regiões de ordem magnética a ca~ 

po magnético nulo, pois a presença de domínios, altera a validade 

da medida. 
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monocristalino com a temperatura, foi feito por Salama et a1. 31 

que determinaram o comportamento de c11 , c33 , c12 , c13 e c66 , en

tre 78 K e 300 K (fig.(I-7)). Salama et a1. 32 determinaram também 

o comportamento das constantes elásticas longitudinais c11 e c33 

em campos magnéticos de até 18 kOe, na região paramagnética 

(fig.(I-8)). Recentemente, Palmer 33 mediu o comportamento de c11 
com campo magnético baixo aplicado, na região ferromagnética, on

de a atenuação é muito forte, usando deposito de CdS como transdu 

tor ultrasônico. A literatura mostra alguns resultados experimen

tais sobre o comportamento das constantes elásticas de monocris-

t . d Gd34 1 E 35 1 H 36 b a1s e , a campo nu o, r , a campo nu o, o , a campo a-

ixo, e também alguns resultados a campo magnético alto sobre Ho, 

D Tb g. Gama3 7 K 1 38 · t · t · t t y e e a e 1nves 1gam, respec 1vamen e, as cons an 

tes elásticas do Ho a campo baixo e do Dy a campo alto. 

Concentrando no Tb, que e o objeto deste trabalho, podemos 

observar que próximo a TC e a TN, as constantes elásticas sofrem 

mudanças abruptas (fig.(I-7)), que só podem ser atribuídas ao es

tabelecimento do acoplamento magnetoelástico. A fig.(I-8} mostra 

que âC11/c11 e âC 33tc 33 • variam quadràticamente com o campo magn~ 

tico, até =20 kOe, na região paramagnética, modificando um pouco 

o comportamento quando a temperatura se aproxima de TN . Gama et 

a1. 9 mostram, e nós o fazemos mais extensivamente neste trabalho, 

que este comportamento é significativamente alterado em campos ma 

is elevados. A forte atenuação que impede que se messa c11 com on 

da longitudinal abaixo de TC, diminui com a aplicação de campo no 

plano basal (observação deste trabalho), permitindo a medição na 

região ferromagnética. 

*No capítulo II nos mostramos a equivalência entre âC/C e àv/v, 

onde v é a velocidade do som. Desprezando a magnetoestrição, 

(âC/C) =2 (à v/ v). 

- 16 -



• 

' 

' 

""' E 

ao 

~ 7.5 
• • o 
~ 

~ 

=o 7.0 
'-= 
~ 

" u 

TERBIUM 

7. I 

Terbium 

• 

• 

6. 5 -------- _j - -~-.L-----~-___1-~------" 

100 150 200 250 

""' E 
o 

' • • o 
~ 

-~ 

o 
...=.... 
~ 

u -o 
~ 

u 

30 

25 

2.0 

Terbium 

TEMPERATURE rKJ 
(a) 

15L~~---~~--~~--~ 
150 200 250 300 

TEMPERATURE [K) 
: (b) 

TERBIUM 

300 

65L.-~,..,----~-,--~-,--:':-:--:-' 
50 100 ISO 200 250 300 

2.1 
2.1'-:------;!;;;--::;;--:;-:::;;--;;;C;::--~ 

50 100 l50 200 250 300 

TEMPERATURE [K) TEMPERATURE [Kj 

(c) ( d) 

Fig.(I-7) -Comportamento Térmico das Constantes Elásticas c
11

• 

C12 • C13 , C33 e c44 do Têrbio. (Ref. 31) 

- 17 -



~ 

~ 

• ~ e 
~ 

m 

• 

" 

• ~ o 

< s 
m 

~ 

~ 

" , 
J 

" 

'""'"" '" Hllo-GIIif 

00 = 
"""" (a) 

""""" o, 
H/k-O><il 

"""" •(c) 

TEfiBIUM 
CM 

H//ç-cais 

• 

• 
o 

.. 

,~ . 

~ 

"""'"" '" H//b-GIIÍI 

• 
' ~ " 

"' • 
• 

• 
• 

• 
~ 

õ 
~ • 

~ 

• 
• 

• 

. . • • • 

TERBIIM 

'" H//b-a:ds 

"""" (d) 

• 
• 

Fig. (I-8) - Comportamento das Cons-

- 18 -

tantes elásticas longi-

tudinais com campo mag

nético, na região para-

magnética. (Ref. 32) 



Neste trabalho, nos investigamos o comportamento das cons-

tantes elásticas c1111 (C11 ), c3333 cc33J, c1313 cc 55J, c3131 cc 55J e 

c2121 cc 66J* com a magnetização, entre 4,2 K e 300 K, em campos 

magnéticos de atê 73 kOe. As constantes elásticas foram medidas 

com técnicas de ultrasom e as medidas de magnetização foram fei-

tas na mesma amostra, com rnagnetômetro de amostra vibrante. Tam

bém registramos o comportamento da atenuação de ultrasom como fun 

çao do campo magnético, nas temperaturas em que medimos as cons

tantes elásticas. 

Nós mostramos no capítulo de teoria, e também ao analisar 

os resultados experimentais, a necessidade de que se trate a in

teração magnetoelástica atê za ordem nas deformações. O desprezo 

a interação magnetoelástica de za ordem nos trabalhos de Callen e 

Callen e de Southern e Goodings 39 dão uma descrição insuficiente 

para explicar as observações experimentais deste trabalho. Além 

disso, estes trabalhos negligenciam a energia elástica de 3a or

dem, que pode contribuir para o comportamento observado das cons

tantes elásticas de za ordem com a magnetização. E esta contribui 

ção ê efetiva quando calculada usando as constantes elásticas de 

3a ordem calculadas por Rao e Ramanand40 para o Tb. O trabalho de 

Callen e Callen 22 e dirigido para o cálculo das deformações de e

quilíbrio, onde o tratamento da interação magnetoelástica ate 1a 

ordem nas deformações ê justificado. Entretanto, isto não e apro

priado para o tratamento do comportamento das constantes elásti

cas como função da magnetização. ~ importante ressaltar, que o es 

tudo das constantes elásticas permite um tratamento inequívoco 

das interações magnetoelãsticas, incluindo os termos de ordem su

perior nas deformações. 

Southcrn e Goodings desenvolveram uma teoria para calcular 

*A definição das constantes elásticas de za ordem ê feita na se

ção (III-1) e a forma de medi-las é mostrada no apêndice A. 
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especlficarnente a dependência das constantes elásticas das terras 

raras pesadas com o campo magnético. As previsões desta teoria 

não são verificadas nos nossos resultados experimentais e nos mos 

tramas, no capítulo de teoria, que o seu tratamento não e adequa

do, embora a energia elástica possa ser escrita em termos do ten

sor das deformações finitas. Pela sua teoria, as constantes elás-

ticas longitudinais variariam monotonicarnente com a magnetização, 

na região paramagnética, o que não se verifica no comportamento 

de c3333 do Tb. Também a introdução das parcelas antissimétricas 

das componentes do tensor das deformações finitas, como termos ro 

tacionais, o que esplicaria a não-degenerescência entre as várias 

formas de medir as constantes elásticas transversais, na região 

ferromagnética, não dá resultados concordantes com os experimen-

tais. A discordância é tanto qualitativa como quantitativa e a 

não-degenerescência ocorre também na região ferromagnética. Além 

disso, a mudança da direção de aplicação do campo, do eixo a para 

o eixo b, nas medidas de c2121 e c3131 , que de acordo com sua teo 

ria, modificariam o comportamento de C .... (o) por fatores do tipo 
1J1J 

on, com n entre 6 e 42, não se verifica. A diferença devida a mu-

dança da direção do campo realmente ocorre, mas a sua dependência 

-com o e muito mais intensa do que a prevista. 

No capítulo III nós desenvolvemos um tratamento para a 

contribuição rnagnetoelâstica às constantes elásticas, até za or-

dem nas deformações e de todas as ordens nos operadores de momen

to angular ( l=2,4,6). No capítulo IV, nós mostramos os resulta-

dos experimentais mais típicos e comparamo-los com as previsões 

teóricas. No capítulo V. nôs analisamos os resultados experimen

tais, do ponto de vista numérico, desenvolvendo um modelo para cal 

cular algumas das quantidades da teoria e aplicando estes result! 

dos na interpretação do comportamento das constantes clâsticas me 

didas. No capítulo II nós mostramos os detalhes da experiência. 
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CAPfTULO II 

A EXPERI~NCIA 

O propósito experimental principal deste trabalho foi a 

obtenção de um conjunto sistemático de medidas da dependência das 

constantes elásticas de 2a ordem do térbio monocristalino com a 

magnetização, entre 4,2 K e 300 K, em campos magnéticos de até 

73 kOe. As medidas de magnetização e constantes elásticas foram 

feitas independentemente na mesma amostra, como função do campo, 

e relacionadas posteriormente. Com isto foram evitados os erros 

oriundos em pequenas diferenças de composição entre amostras e na 

inclusão de um campo de demagnetização não uniforme, próprio de a 

mostras com formas singulares, como as usadas para medidas de ul-

trasom. 

Neste capítulo nós descrevemos a instrumentação usada e o 

procedimento experimental na realização dos dois tipos de medida. 

As curvas de magnetização foram obtidas com magnetômetro de amos

tra vibrante e as constantes elásticas foram medidas com técnicas 

·' de ultrasom. A atenuação do ultrasom também foi medida, como fun

ção do campo e da temperatura. O sistema criogênico, mostrado na 

fig.(II-1), foi essencialmente o mesmo nos dois tipos de medida. 

II.l - Magneto Supercondutor e Criostatos -

O magneto supercondutor .(Oxford Instruments Co.) utiliza 

do tem características de alta homogeneidade, fornecendo campos 

de até 75 kOe, com uma inomogeneidade de 10-S em uma esfera de 

10 mm de diâmetro localizada no seu centro. o enrolamento é feito 

em fio de NbTi multifilamentar e encapsulado em resina epoxi. O 

vão livre interno é de 50 mm e a altura total é de 365 mm. A cor

rente é fornecida por uma fonte de corrente (Oxford) de 60 A, con 

trolada por um gerador eletromecânico de varredura, de velocidade 

ajustável. A corrente máxima no magneto pode ser limitada na fen

de de potência, impedindo que ele receba corrente suficiente para 
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o apagamento do efeito supercondutor. A fonte fornece um sinal de 

1,25 mV/A, com que se pode monitorar a corrente no magneto. A ra-

zão campo-corrente fornecida pela Oxford para esta unidade -e 

1,7139 kOe/A. O gerador eletromecânico permite que o valor máximo 

da corrente seja atingido em 1, 2, 5, 10, 20, 50, 100 ou 200 minu 

tos. A maior velocidade com que este magneto pode ser carregado 

foi de 7,5 kOe/min (escala de 10 minutos). 

O criostato principal (Oxford) suporta o magneto. A parte 

externa e o reservatório de nitrogênio lÍquido, para blindagem de 

radiação térmica. são de alumínio, e o reservatório de hélio lÍ-

quido ê de aço-inoxidável. Estes três recepientes estão separados 

entre si por vácuo de isolação. Há um trocador de calor entre os 

reservatórios de nitrogênio e de hélio, próximo a flange superi

or, para acelerar o resfriamento da câmara do magneto. O magneto 

supercondutor ê suspenso por três tubos de aço-inoxidável em uma 

flange que ê fixada na flange do criostato. 

O criostato de temperatura variável (varitemp) utilizado 

é do tipo de fluxo de gás e foi construido especificamente para 

este sistema. Ele ê isolado por vácuo atê a flange superior. Nes

ta região está localizada a bobina de coleção de sinal do magnet~ 

metro e o tubo capilar de aço-inoxidável (0,8 mm de diâmetro) que 

leva o hélio líquido do criostato principal atê a base da câmara 

da amostra, onde hâ um trocador de calor, aquecido externamente, 

para o pré-aquecimento do gás que atinge a amostra, O hélio lÍqu~ 

do do criostato principal ê pressurizado e o seu acesso a câmara 

da amostra ê através de uma válvula de agulha e do tubo capilar. 

A flange superior tem acessos para o suporte de amostra, sistema 

de recuperação de hélio e sistema de vácuo de isolação do vari

temp. Além disso, contêm o parafuso de controle da abertura da 
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válvula de agulha e as passagens de fio para a bobina de coleção 

de sinal e para o resistor do trocador de calor. O diâmetro inter 

no da câmara da amostra é de 25 mm. 

11.2 - Controle de Temperatura -

O controle de temperatura foi feito por um controlador e

letrônico construido baseado no modelo 152 da Princeton Applied 

Research (PAR). O elemento sensor é um díodo de GaAs. Ele recebe 

corrente constante de 10 ~A e a propriedade termométrica usada co 

mo sensora é a queda de tensão, que é fortemente dependente da 

temperatura (-3 mV/K). Esta tensão é comparada com uma de referê~ 

cia (ponto selecionado) por um amplificador diferencial. O ponto 

selecionado é escolhido em um potenciômetro linear calibrado, em 

função da tabela de calibração temperatura-tensão do diodo. A ten 

são de erro ê processada para atuar sobre o aquecedor da região 

do sensor (e da amostra), no sentido de eliminar esta diferença, 

por um amplificador que fecha o elo de realimentação. Três termos 

contribuem para o processamento da tesão de erro: o proporcional, 

o diferencial e o integral. O termo proporcional atua no aumento 

ou diminuição da corrente do aquecedor, no sentido de diminuir o 

sinal de saída do amplificador diferencial. Em temperaturas afas

tadas do ponto selecionado, o integrador não atua e a corrente a

plicada no aquecedor é no sentido de corrigir rãpidamente a temp~ 

ratura. Prõximo ao equilíbrio (ponto selecionado), o integrador 

tenta manter uma corrente para correção rápida, enquanto o dife

renciador age no sentido de diminuir a variação rápida da temper~ 

tura, para evitar instabilidade devido a supercorreções. A estabi 

!idade e precisão conseguidas dependeram dos suportes de amostra 

e serão discutidas posteriormente. 

Os diodos de GaAs usados foram os da Lake Shore Cryotro

nics Inc., do tipo /M, pouco sensíveis ao campo magnético. Embora 

as unidades utilizadas tenham sido de pior comportamento frente 
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ao campo do que as especificaç6es de fibrica, elas alteram muito 

pouco a precisão dos resultados experimentais obtidos e nenhuma 

correção foi feita. Dos diodos utilizados, o mais sensível fez 

com que na temperatura de 250 K, a 35 kOe, o controlador mantives 

se a temperatura 1 K mais baixa do que a selecionada. Em uma pro

gressão aproximadamente exponencial, esta diferença chegou a 3 K 

em campo de 70 kOe. 

Os diodos foram calibrados relativamente a um termopar de 

cobre-constantan, embora ele seja pouco sensível abaixo de 20 K. 

Mas, uma vez que nenhuma propriedade do térbio depende criticame~ 

te da temperatura nesta região, isto e pouco relevante. Durante a 

calibração, os diodos foram colados em um suporte de cobre, com 

verniz GE-7031, prÓximos a junção do termopar, colada em um pequ~ 

no furo com o mesmo verniz. A junção de referência foi colocada 

em uma mistura de água destilada com gêlo de água destilada, em e 

quilÍbrio térmico, a qual se atribuiu a temperatura do ponto tri

plo da água, 273,2 K. A fem do termopar foi medida com um potencl 

ômetro Leeds&Northrup (modelo K-1), usando uma célula padrão da 

Eppley e um detector de zero da Sullivan (modelo 3333). A equiva

lência fero-temperatura foi feita com uma tabela do National Bure

au of Standard Calibration (USA). Durante a calibração, um dos dl 

dos foi usado com o controlador, para estabilizar a temperatura 

do suporte de cobre. Após a primeira calibração (3 diodos), os o~ 

tros diodos foram calibrados em função dos primeiros. Os interva

los de temperatura em que as medidas da fem foram feitas, estive

ram de acordo com as recomendaç6es do fabricante, e a tabela de 

calibração (fem(T)) de grau cm grau, para cada díodo, foi obtida 

por interpolação, entre 4 K e 320 K. 

Os aquecedores empregados foram de 40 n, enrolados com 

constantan ou manganin, com formas que dependeram do suporte de 
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amostra. A prática mostrou ser Útil o emprego de dois aquecedo

res. O primeiro, mostrado na fig.(II-2), é fixo e aquece o troca

dor de calor da base da câmara da amostra, sendo controlado manu

almente pela aplicação de potência. O trocador tem a função de 

não permitir a coleção de hélio lÍquido na câmara da amostra e de 

pré-aquecer o gás do fluxo usado no controle da temperatura. Além 

disso, ele foi usado durante a troca de amostra, para provocar um 

fluxo de hélio gasoso para o ambiente, impedindo que a umidade do 

ar condensasse nas paredes da câmara da amostra. O segundo aquec~ 

dor foi colocado nas imediações da amostra, e foi usado para o 

controle de temperatura prõpriamente dito. Para o magnetômetro, o 

aquecedor foi enrolado em um trocador de calor localizado aproxi

madamente 25 mm abaixo da amostra. O trocador consiste de um anel 

de latão fechado com grades de cobre, entre os quais hâ malha de 

cobre (fig.(ll-3)). Com o ultrasom, o aquecedor pode ser enrolado 

diretamente nos suportes de amostra, como mostram as figs.(ll-4) 

e (11-5). 

11.3 - Suportes de Amostra -

Foram usados três suportes de amostra: um para medidas de 

magnetização, com o magnetômetro, e outros dois para as medidas 

de constantes elásticas, com campo paralelo e perpendicular a di

reçao de propagação do ultrasom. 

O s~porte de amostra do rnagnetômetro consiste essencial

mente de um tubo de aço-inoxidável preso ao capacitar de placas 

vibrantes. A fig.(II-3) mostra a extensão desta barra, que permi

te a colocação e o alinhamento da amostra. A amostra era colada 

com cerniz GE-7031 em uma peça de lucite, com face plana, e seca

da a ~uente (-80 C). 

As figs.(II-4) e (11-5) mostram, respectivamente, os su

portes de amostra para medidas de constantes elásticas com ondas 

paralelas e perpendiculares ao campo. Nestes dois suportes, o dio 
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do e o aquecedor do contrlador estão no mesmo bloco de cobre em 

que a amostra ê colada. A estabilidade da temperatura conseguida 

com estes dois suportes, foi melhor do que a conseguida com o do 

magnetômetro, e o tempo necessário para estabilização foi bastan-

te menor. 

Nas medidas de magnetização, a prssão do criostato princl 

pal foi mantida em cerca de 0,15 kg/cm2 (-2 lb/pol 2). O hélio li-

quido era assim forçado a entrar na câmara da amostra, através da 

válvula de agulha. O diâmetro da base da válvula de agulha e de 

1 mm e o ângulo é de 1,6o. Tipicamente, para que a amostra fosse 

mantida a 300 K, a abertura da válvula de agulha foi de cerca de 

0,035 mm 2 (-1/2 volta), com corrente no aquecedor da base da câma 

ra da amostra de aproximadamente 700 mA (-19 watts). Nestas condi 

ções, afluxo de gás na região da amostra era de 5 a 10 litros/min 

e a corrente no aquecedor de controle era da ordem de 300 mA 

(-4 watts). A melhor posição encontrada para o diodo, para que 

fosse mínima a sua diferença de temperatura com a amostra, foi na 

~ parede de PVC (fig.(II-3)), cerca de 5 mm abaixo da amostra. Um 

termopar, com uma junção colocada em uma amostra simulada e outra 

em um diodo simulado, indicou uma flutuação relativa não superior 

a 0,5 K, em algumas temperaturas entre 4,2 K e 300 K. Temperatu-

ras menores foram controladas com correntes menores no aquecedor 

da base. O fluxo de gás era lido em um rotãmetro e a abertura da 

válvula de agulha podia ser ajustada para dar o fluxo desejado. 

Nas medidas de constantes elásticas, a válvula de agulha 

foi mantida fechada e o controle de temperatura foi feito sem flu 

xo de gás, apenas com o aquecedor do suporte da amostra. A 300 K, 

a diferença de temperatura entre o diodo e a amostra, medida com 

termopar, foi de 0,5 K, caindo a prãticamcnte zero abaixo de 

270 K. O diodo estava localizado entre o aquecedor e a amostra, 

c, devido a radiação térmica, quando houve diferença, a temperat~ 
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ra da amostra era menor do que a do diodo. Esta diferença podia 

ser evitada mantendo fluxo de gás, as custas de um maior consumo 

de hélio líquido. 

11.4 - O Magnetômetro -

O objetivo de um magnetôrnetro é medir o momento magnético 

de uma amostra magnetizada. Nós utilizamos um magnetômetro de a

mostra vibrante (PAR - modelo 155), cujo esquema simplificado ap~ 

rece na fig.(II-6). A amostra, situada em um campo magnético, ad

quire um momento magnético, produto de sua susceptibilidade magn! 

tica pelo campo magnético. Quando ela é colocada em vibração se

noidal, no sentido vertical, no eixo de uma bobina para coleção 

de sinal, produz nesta um sinal ac, que depende do valor do momen 

to magnético, da amplitude e da frequência de vibração. O movime~ 

to vertical e conseguido pela passagem de corrente ac em uma bobi 

na de cobre sob ação de um imã permanente. A bobina é suspensa 

por molas de bronze fosforoso, de um modo que só ocorre movimento 

no sentido vertical. 

Neste magnetômetro, o momento magnético medido é indepen

dente de pequenas flutuações na amplitude e na frequência de vi

bração. Isto é conseguido pela inclusão de um capacitar vibrante, 

solidário a bobina transdutora e a amostra, no elo de realimenta

ção. Quando um sinal de é aplicado as placas moveis do capacitar, 

surge nas placas fixas um sinal ac, que depende do nível do sinal 

de, da amplitude e da frequência de vibração. O propósito do mag

netômetro é obter um sinal de, que aplicado as placas móveis, pr~ 

voque nas placas fixas um sinal idêntico ao da bobina coletora, 

zerando a saída do amplificador diferencial. O sinal de é indepe~ 

dente da amplitude e da frequência e é proporcional ao momento 

magnético da amostra. 

Normalmente, a cabeça do magnctômetro permite o ajuste da 

amostra relativamente a bobina coletora, em duas direções hori:on 
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tais e uma vertical. Mas no sistema criog~nico, a camara da amos

tra é fixa nos criostatos, e os ajustes horizontais foram perdi-

dos. Esta perda foi compensada parcialmente com um nivelamento 

cuidadoso entre a cabeça do magnetômetro e o magneto, e com o ali 

nhamento da bobina coletora com o eixo do varitemp. 

O momento magnético pode ser lido em dois mostradores, um 

de ponteiro e outro digital. Ambos indicam o valor em emu, dividl 
2 -1 do por um fator que pode ser escolhido entre 10 , 10, 1, 10 e 

10-2• O mostrador digital (3 dígitos) indica valores de até 

±.999. Ao fundo de escala dos mostradores (±1.000), a saída para 

registrador atribui os valores de ±10 V. A calibração depende da 

geometria do sistema amostra-bobina coletora e deve ser feita a-

través de uma amostra de curva de magnetização conhecida. Os deta 

lhes da calibração neste sistema estão na seção (II.8). A bobina 

coletora foi enrolada em uma peça de PVC, em duas partes simétri

cas em relação a amostra, em planos perpendiculares a direção 

de vibração. A especificação de fábrica indica que este magnetôm~ 

·' tro pode medir com precisão de 2% e que a reprodutibilidade dos 

resultados é melhor do que 1%. Nenhum dos testes e medidas reali 

zados neste trabalho contradiz esta afirmação, embora estes limi

tes possam ter sido um pouco excedidos por outros fatores experi-

mentais, como instabilidade na temperatura e influência do campo 

magnético no sensor. 

11.5 -O Sistema de Ultrasom-

O sistema de ultrasom permite a medida da velocidade c da 

atenuação das ondas elásticas na matéria. Isto é feito pela apll 

cação de pulsos de rf de alta potência, de frequência constante, 

com frequência de repetição controlável, em transdutor piezoelé

trico em contacto com a matéria. O transdutor - usualmente de 

quartzo - converte os pulsos de rf em pulsos de ondas elásticas. 

Estes pulsos são parcialmente refletidos nos limites da amostra c 
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as várias ordens de reflexão (ecos) sao detectadas pelo mesmo 

transdutor e convertidas novamente em pulsos de rf. O sistema e 

letr5nico detecta estes sinais~ que sao muito menores do que os 

pulsos aplicados, amplifica-os, e fornece uma saída do trem de e

cos para a tela de um osciloscópio. A velocidade das ondas elásti 

cas está relacionada com as constantes elásticas do material (a

pêndice A) e é medida pelo retardo entre ecos. A atenuação resul-

ta da interação das ondas elásticas com a matéria e com as excita 

ções presentes, e e medida pela comparação entre as amplitudes 

dos ecos. 

Nós usamos um sistema Matec próprio para medidas de velo-

cidade pelo método de sobreposição de ecos. Este método foi desen 

volvido May41 Papadakis 42 posteriormente Chung et por e e por 

al. 43 
' 

para medir simultâneamente atenuação e velocidade. Para o 

problema específico deste trabalho, este método apresenta algumas 

vantagens sobre o método alternativo de sobreposição de pulsos, 

desenvolvido por McSkimin44 . O método de sobreposição de pulsos 

requer que a frequência de repetição do gerador de rf seja igual 

ao inverso do tempo de viagem do pulso dentro da amostra, multi

plicado por 1/m (m=l,2,3, ..• ). Assim, as ondas geradas por vários 

pulsos ficam presentes na amostra simultâneamente e os ecos dos 

vários pulsos são sobrepostos. Supondo, por exemplo, que a razão 

de repetição seja metade do inverso do tempo de viagem, quando o 

1 9 eco de um pulso atinge o transdutor, ele chega com o 3• do pr~ 

cedente, com o 5 9 do anterior a este e assim por diante. Para a-

mostras pequenas, as frequências de repetição necessárias podem 

ser muito grandes, podendo sobrecarregar o gerador de rf, já que 

os pulsos são de alta tensão. 

No método de sobreposição de ecos a frequência de repeti

çao é baixa e um pulso de rf é totalmente absorvido antes de ou

tro ser aplicado. Inicialmente, o trem de ecos i disposto na tela· 
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do osciloscópio ciclo a ciclo, mas uma vez que a frequência de r~ 

petição é da ordem de 1kHz, ele aparece contínuo. Os dois ecos 

que se deseja sobrepor podem então ser escolhidos e pulsos de in-

tensificaçio ser colocados· sobre eles, em sincronismo com os pul-

sos do gerador de rf. Desta forma, podemos fazer com que apenas 

estes ~ais ecos sejam visíveis na tela. A sobreposição entre am

bos pode ser feita na tela, engatilhando o osciloscópio com urna 

frequência (f) igual ou mÚltipla de 1/T, onde T é a separação de 

tempo entre os ecos. Esta frequência é fornecida por um gerador 

de áudio e medida em um frequencímetro, e a sobreposição prÕpria

mente dita, pode ser verificada visualmente na tela do osciloscó-

pio, enquanto se faz o ajuste manual da frequência. Esta frequên

cia é dividida - por 10, 100 ou 1000 neste equipamento - e serve 

para engatilhar o gerador de rf e os pulsos de intensificação, em 

sincronismo. Vamos supor que os ecos escolhidos tenham os números 

de ordem m e n. T é o tempo.gasto por um pulso para fazer (n-m) 

viagens de ida e volta no cristal. A velocidade da onda elâstica 

então é 

v = Zt(n-rn)/T = Zt(n-m)f (11-1) 

onde t e a distância entre as faces da amostra. 

As terras raras são fortemente atenuantes, principalmente 

em temperaturas próximas das transições de fase, e poucos ecos p~ 

dem ser observados. Em altos campos magnéticos a rnagnetoestrição 

é acentuada, e isso contribui para a atenuação e distorção dos 

ecos, tanto pela interação .entre a onda elistica e a mat~ria, co-

mo pelas modificações na ligação transdutor-amostra. O método de 

sobreposição de ecos é mais apropriado do que o de pulsos para me 

didas de velocidade e atenuação nestes materiais, por duas razões 

principais: 1- a frequência de repetição é baixa e porisso ele 

permite a aplicação de pulsos de mais potincia (-1 kW) no transdu 

- 36 -



~ 

dutor, sem sobrecarregar o gerador, o que facilita a medição da 

velocidade em materiais fortemente atenuantes; 2- neste método, e 

suficiente que se tenha dois bons ecos para a medida de velocida

de, enquanto no de sobreposição de pulsos, são necessários vári

os, para que a precisão não fique comprometida. Além disso, o mé

todo da sobreposição de ecos permite a medição simultânea de ate

nuaçao e velocidade. 

A fig.(II-7) mostra esquemàticamente o sistema de ultra-

som e nos fazemos aqui uma breve descrição de seus componentes e 

suas funções. O gerador de áudio e um oscilador de onda contínua 

(Tektronix- FGSOl) que gera ondas com frequências de 0,001 Hz a

té 1 MHz. Esta frequência é medida em um frequencímetro digital 

(Tektronix- DCSOl). A velocidade ê determinada através da fre-

quência do oscilador na sobreposição dos ecos, e a precisão da me 

dida depende então da estabilidade do oscilador e da precisão do 

frequencímetro. O frequencímetro tem uma estabilidade melhor do 

que 1 parte em 10 5 e a estabilidade do oscilador foi bastante me

lhor do que a especificada pelo fabricante (0,1% em 10 minutos). 

As séries de medidas de constantes elásticas duraram cerca de 30 

minutos, em que a temperatura da amostra era mantida constante, e 

a frequência de sobreposição dos ecos (80-300 kHz) era medida pa-

ra vários valores de campo magnético. Neste intervalo de tempo, a 

frequência do oscilador flutuava de ±S Hz (-0,007% em 30 minutos). 

Erros de 5 Hz na medida da frequência significam erros na medida 

da variação relativa das constantes elásticas (~C/C) de -7xl0-S 

(para f=lSO kHz), muito menores do que os valores medidos (capít~ 

lo IV). A frequência de sobreposição pode ser ajustada, enquanto 

se observa visualmente a sobreposição dos ecos no osciloscópio. O 

seu valor aproximado e escolhido no painel do oscilador e o ajus

te fino é conseguido pela aplicação de um sinal de, ajustável ma-

nualmente por um potcnciômetro, em uma entrada para frequência 
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controlada tensão. 

O divisor de d~cadas e gerador de retardo duplo (Matec -

122A) recebe o sinal do oscilador e executa 3 funções principais: 

1- produz um sinal de sincronismo na saída, que~ uma onda quadr~ 

da com.frequência de 1/10, 1/100 ou 1/1000 da frequência de entra 

da. Este sinal engatilha o gerador de rf e determina a frequência 

de repetição; 2- produz outro sinal de sincronismo, também de on

da quadrada, com a mesma frequência do sinal de entrada. Este si

nal engatilha o eixo horizontal do osciloscópio; 3- produz dois 

pulsos de intens.ificação, positivos ou nega ti vos, com retardas e 

larguras independentes. Os retardes podem ser ajustados at~ os va 

leres máximos de 100 ou 1000 ~s. As larguras dos pulsos podem va

riar entre 1 e 8 ~s. Como o eixo horizontal do osciloscópio e en 

gatilhado com a frequência do oscilador, e o gerador de rf com a 

frequência dividida, os dois ecos escolhidos ficam sobrepostos na 

tela do osciloscópio, na frequência apropriada, devido a fosfores 

cência da tela. 

O gerador-receptor de rf (Matec - 6000) pode ser utiliza

do com diferentes unidades encaixáveis, que permitem a produção 

de pulsos de rf com frequências de 1 a 700 MHz. O módulo utiliza

do (~latec - 760V) permite operar entre 10 e 90 MHz. A geração de 

rf se dá em um amplificador do tipo puxa-empurra, onde pulsos qu~ 

drados positivos, defasados de 1800, são aplicados as grades de 

controle de 2 tetrodos 4CN15 (Eimac). O sinal do anodo estabelece 

um circuito LC sintonizâvel. A frequência dos pulsos de rf é esc~ 

lhida no painel do módulo, pela escolha do valor de L. O capaci

tor é fixo e formado pelo sanduíche amostra (terra) - transdutor

-contato de alta tensão (gerador de rf) (figs.(II-4) c (II-5)). A 

amplitude c largura dos pulsos quadrados aplicados ãs grades de 

controle podem ser ajustadas por dois potenciômetros no painel do 

receptor. A frequência de repetição é determinada pelo divisor de 
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décadas e está na faixa 0-2500 Hz. o limite superior e determina-

do pela carga da "eletrônica", e depende de fatores como largura, 

amplitude, etc. Frequências de repetição nas faixas 5-50 Hz e 

50-500 Hz podem ser obtidas internamente. Os pulsos que voltam do 

transdutor são processados por dois amplificadores diferentes. U

ma parte passa por um amplificador de banda larga, com ganho de 

20 db. Este sinal vai para o monitor do receptor, onde fica aces

sível para medidas de velocidade, através do osciloscópio. A ou

tra parte é convertida para 60 MHz e amplificada por um amplifi

cador de frequência intermediária. Na saídadeste amplificador, as 

amplitudes são detectadas, os ecos filtrados, e as envoltórias 

dos ecos ficam disponíveis para o vídeo e para o medidor de atenu 

ação. 

Como vídeo foi usado o osciloscópio Tektronix modelo 465, 

de resposta até 100 ~ffiz. Depois de intensificados os dois ecos a 

serem sobrepostos, os outros são apagados, usando o potenciômetro 

de intensidade do osciloscópio. Aumentando a velocidade de varre

dura, os ecos em questão ficam sobrepostos na tela. Para facili-

tar a sobreposição dos pulsos na parte central da tela, foi intra 

duzido um multivibrador monoestâvel em s~rie com o sinal de sin

cronismo do divisor de décadas, de modo a ajustar o retardo do 

sinal que engatilha o eixo horizontal. 

A impedância de saída do gerador de rf e 50 n e a condi

çao de máxima transmissão de potência ~ de que a carga tamb~m se

ja de 50 n. As condições de ressonância podem ser melhoradas pelo 

emprego de casadores de impedância, entre o gerador de rf e a car 

ga capacitiva (transdutor). Em algumas medidas deste trabalho fo

ram usadas as unidades 60 e 70 da Matec, com esta finalidade. 

A atenuação foi medida com o medidor de atenuação Matec -

-2470, que permite o registro simultâneo de atenuação com medida 

de velocidade. O modo básico de funcionamento consiste na sclcção 
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e detecção de 2 pulsos do trem de ecos, a ser comparados. Os 2 

pulsos são selecionados por intensificação no trem de ecos~ e su

as alturas são comparadas logaritrnicamente. Os retardas e as lar-

guras dos pulsos de intensificação são ajustáveis e um controle 

automático de ganho (AGC) mantém constante a altura do primeiro e 

co selecionado. Este sistema permite medir atenuações de atê 32 

db, com precisão melhor do que 0,2 db. No entanto, a precisão das 

medidas depende também da qualidade dos ecos, ou equivalentemen-

te, da qualidade da amostra, da ligação transdutor-amostra, etc. 

Devido a comparaçao logarítmica, .a melhor performanc_e ocorre qua!!. 

do a amplitude dos ecos decai exponencialmente com· a sua ordem. O 

sinal de sincronismo ~ obtido do divisor de d~cadas e ~ o mesmo 

do gerador de rf. Ele tem uma saída para registrador. 

11.6 -Transdutores e Ligação Transdutor-Amostra -

Os transdutores piezoelêtricos usados foram placas de 

quartzo cristalino com placas paralelas, da Valpey-Fisher Co. E

les respondem com ondas elásticas de vetar de onda (k) perpendic~ 

~ lar as faces, a campos elétricos oscilantes aplicados nesta dire

ção. Estas ondas podem ser aplicadas a uma amostra convenientcme~ 

te ligada ao transdutor, que pode também detectá-las, após sua i~ 

teração com a matéria. A polarização da onda depende da orienta-

' ção cristalina da placa de quartzo. Para ondas longitudinais e 

transversais foram usados, respectivamente, transdutores com cor-

45 
tes X e Y . A frequência natural de oscilação ê inversamente pr~ 

porcional a espessura das placas, e dependendo da qualidade do p~ 

limcnto das faces, harmônicos Ímpares podem ser excitados. Os 

transdutores utilizados para ambos os tipos de onda, foram de 10 

e 20 MHz, com espessuras de alguns dêcimos de milÍmetro. Eles fo-

ram cortados a partir de placas circulares maiores. Os longitudi

nais cm discos de -3,2 mm de diâmetro c os transvcrsajs em rctân-

gulas de -4,0x2,5 mm, mantendo-se no lado maior a direçio da pol~ 
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rização, indicada por um corte na lateral do disco maior. Embora 

todos os transdutores usados fossem polidos, as medidas descritas 

foram todas obtidas com os modos fundamentais, porque a qualidade 

dos ecos obtidos com os harmônicos ímpares não foi boa. 

Foram tentados 3 materiais na ligação transdutor-amostra: 

graxa Nonaq (Nonaq Stopcock Grease), graxas de silicone de várias 

viscosidades (Dow Corning) e araldite (comercial - 15 minutos). 

As duas primeiras classes são usadas com muita frequência como e

lementos de ligação, devido principalmente a facilidade de aplic~ 

çao. Estas graxas deram bons resultados a temperatura ambiente, 

isto e, os ecos obtidos foram de boa qualidade. Isto deixou de o

correr em temperaturas menores do que 250 K, devido principalmen

te ao seu enrigecimento e a consequente quebra da ligação, provo

cada pela magnetoestrição. A araldite deu bons resultados em to

das as temperaturas, tendo como Único inconveniente, a dificulda

de em remover o transdutor, depois de seca. Seu uso é particular-

~ mente eficiente no acoplamento de ondas transversais, uma vez que 

ela e bastante rígida. 

As ligações foram sempre feitas no início do processo de 

secagem da araldite. Nesta fase, se o comportamento dos ecos fos

se considerado satisfat6rio, a aralditc era secada a quente 

(-80 C). Se não o fosse, a ligação era desfeita, transdutor e a

mostra eram limpos, e uma nova ligação era tentada. A remoção do 

transdutor depois de seca a araldite, foi feita colando a face 

da amostra com transdutor em uma placa de cobre, com verniz 

GE-7031, e secando a -80 C. A posterior dissolução do verniz com 

acetona liberava a amostra do transdutor, devido provavelmente ao 

ataque toluol presente no verniz, como diluente. 

11.7 -A Amostra -

A amostra de térbio foi cortada de um cristal maior, pro-
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duzido pela Mctals Rcsearch Co. com pureza de 99,9 1. A massa -e 

de 0,7518 g e ela tem faces paralelas entre si, ortogonais aos ei 

xos a e c. A distância mêdia entre as "faces a'' ê de 5,000 rrun e 

entre as "faces c", de 3,723 mm. O não paralelismo entre as faces 

é menor do que 0,030 e a sua não ortogonalidade com os eixos, e 

menor do que zo. A qualidade dos ecos foi sempre melhor para as 

ondas aplicadas ao longo do eixo c e isso foi levado em considera 

ção na decisão sobre a qualidade de uma determinada ligação. 

II.S -Procedimento Experimental -

O trabalho experimental prÕpriamente dito, começava pela 

evacuaçao das câmaras de isolação térmica, no criostato do magne

to e do variten1p, com dois sistemas compostos de bomba primiria 

mais bomba de difusão. Uma vez que todo o hélio utilizado era re

cuperado, fazia-se vácuo de limpeza (bomba primária) nas câmaras 

do magneto e da amostra. Para minimizar a fraquência de bloqueio 

da válvula de agulha por condensação de impurezas, as câmaras do 

magneto e da amostra eram enchidas algumas vezes com gas puro, e 

este era forçado a passar pela válvula nos dois sentidos. O res-

friamente do sistema começava pelo enchimento do reservatório de 

nitrogênio lÍquido. A temperatura do magneto era monitorada por 

um termopar (cobre-constantan) e a transferência de hélio líquido 

só era feita quando a sua temperatura esteva próxima de 100 K 

(-20 horas). A linha de transferência fitava permanentemente den-

tro do criostato, devido a dificuldade em mover a cabeça do magn~ 

tômetro. No início da transferência, o hélio evaporado era força-

do a passar pela vilvula de agulha e pela cimara da amostra, para 

confirmar se nao havia obstrução, c para reencher de g5s puro a 

cimara da amostra, j5 que o gis do sistema de recuperação ~ bas-

tantc mais impuro do que o evaporado. 

Para medir a magnetização da amostra, como função do cam-
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po magnético e da temperatura, o magnctômetro foi calibrado com u 

ma amostra cilíndrica de níquel, com massa de 0,843 g e de dimen

sões próximas das da amostra de térbio. A calibração foi feita 

sempre a 4,2 K e campo magnético de 30 kOe. A magnetização de sa

turação usada para o níquel foi de 57,5 emu/g. A colocação ou 

troca da amostra era feita desconectando a câmara da amostra da 

cabeça do magnetômetro, mantendo um fluxo de gás para o exterior. 

Apôs a colocação da amostra, abaixava-se a sua temperatura atê 

4,2 K (região ferromagnética), e ela era centrada geometricamente 

com a bobina coletora, pelo ajuste vertical, em campo magnético 

de 60 kOe. Com a geometria da bobina coletora usada (fig.(II-6)), 

o posicionamento vertical correto da amostra ocorre quando o va

lor indicado para o momento magnético ê máximo. A temperatura de 

4,2 K foi obtida permitindo a coleção de hélio líquido na câmara 

da amostra e mantendo um pequeno fluxo de gás, pela aplicação de 

uma potência de -5 mW no trocador de calor da base da câmara da a 

mostra. Esta temperatura foi escolhida para calibração e ajuste 

.vertical da amostra por duas razões: 1- é estável e insensível a 

movimentos verticais do suporte de amostra, o que não ocorre com 

as temperaturas controladas eletrônicamente; 2- as susceptibilid~ 

des magnéticas do térbio e do níquel são pouco dependentes da tem 

peratura nesta região. 

As curvas de magnetização contra campo magnético foram r~ 

gistradas em um registra dor x-y (Hewlwtt-Packard - modelo 7004 -B), 

como função da temperatura. O eixo x foi calibrado para indicar 

2 kOe/cm e o eixo y para indicar a magnetização em emu. O fundo 

de escala do eixo y foi escolhido como função da temperatura. O 

sinal para o eixo x foi tirado do monitor de corrente da fonte de 

potência do magneto e o do eixo y, do magnetõmctro. O tempo de 

resposta do magnetômctro foi de 0,3 s e a velocidade de varredura 

do campo magnético foi escolhida como função da variação da magn~ 
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tização com o campo. As curvas com campo paralelo aos eixos a, b 

e c, foram registradas até 73 küe, em várias temperaturas do in-

tervalo 4,2-300 K. Entre 4,2 e 140 K, a cada 20 K; entre 150 e 

210, a cada 10 K; entre 215 e 240, a cada 5 K; e entre 250 e 

300 K, a cada 10 K. Devido a forte anisotropia magnética, foi di

fícil registrar as curvas de magnetização com o campo aplicado na 

direção c, em temperaturas menores do que TN e campos maiores do 

que 10 küe. Uma vez que a susceptibilidade do plano basal é muito 

maior do que a da direção c, pequenos erros de alinhamento, tanto 

no corte da amostra como na sua colagem. são suficientes para 

provocar um torque na amostra e no suporte e comprometer a medi

da. Mas urna vez que a atenuação do ultrasom foi muito intensa nes 

tas condições, as medidas de velocidade não puderam ser feitas, e 

estes resultados não foram usados. 

O alinhamento vertical na colocação da amostra, para medi 

das com ultrasom, não e tão crítico quanto com o magnetômetro. 

pois uma vez que o magneto é de alta homogeneidade, pequenas des

locações verticais. na região central do magneto, alteram muito 

pouco o valor do campo. Depois de estabilizada a temperatura da a 

mostra, os ecos escolhidos eram sobrepostos e a. frequência de so

breposição era medida. Aplicava-se então campo magnético crescen

te, parando em alguns valores e executanUo novas medidas da fr~ 

quência de sobreposição. registrando-as manualmente juntamente 

com o sinal do monitor de corrente. Os intervalos de campo em que 

as medidas eram feitas foram escolhidos em função da variação da 

frequência de sobreposição com o campo. Para minimizar o erro vi

sual cometido ao se aproximar as linhas dos dois ecos, com o po

tenciómetro de ajuste fino, a frequência de sobreposição foi lida 

quatro vezes e foi tomada a média. A frequência era lida quando 

as linhas dos dois ecos cruzavam o zero, duas por aproximação 
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r· crescente de frequência e duas por decrescente. Pelo uso da expa!! 

t são de 10 vezes do eixo x do osciloscópio, apareciam de 2 a 3 ci-

~.·· .. ·'·. elos (do ul trasom) na tela, mas a sobreposição foi feita sempre 

f com o mesmo par de linhas. 

As medidas de constantes elásticas e as curvas de magnetl 

zação foram tomadas nas mesmas temperaturas, e, para cada constan 

te elástica. construiu-se uma tabela com campo magnético, frequê~ 

cia de sobreposição e magnetização reduzida. Estas tabelas apare

cem no apêndice C. A magnetização reduzida é o valor da magnetiz~ 

çao da amostra dividido pelo valor de saturação que foi tomado co 

mo sendo o valor medido a 4, 2 K com campo de 70 kOe, 244 ,4 emu 

(325,1 emu/g). Foram medidas as seguintes constantes elásticas, 

com as respectivas direções dos vetares de onda (k), polarizações 

(p) e direções do campo magnético aplicado (H): 

c1111 . (Cll) 'k;;ã H .. :.+_.. //a,b,c 

c3333 (C33l 'k;;c. H-+~-+ //a,b,c 

c3131 ccssl 'k;;ã 'P;;c. H _, "" _, //a,b,c 

Cuu c c ssl 'k;;c. 'P;;ã H _, _, 
I /a, c 

c2121 (C66) 'k;;ã p//b H;;ã,b 
Nenhuma correção foi feita na frequência, que levasse em 

consideração a espessura da ligação, pois o interesse maior foi 

na medida da variação relativa das constantes elásticas com a mag 

netização , e não nos seus valores absolutos. Uma vez que 

v= U(n-m)f 

temos 

llv = fl(. + llf 
v T T 

(II-2) 

(II -3) 

Como as constantes elásticas (C) se relacionam com a velocidade e 

a massa específica (p) por 

C ~ pv 2 
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temos 

àC = àp + 2bv = bp + 2bt + 2óf 
c P v P T -r (II -5) 

àp/p e 2bt/t sao termos de origem magnetoestritiva e sua contri

buição para as constantes elásticas foi desprezada. A dependência 

relativa medida foi tomada como 

AC _ C(M,To)-C(M=O,To) _ 2 f(M,To)-f(M=O,Tp) 
C- C(WO,To) - f(M O,To) 

(II-6) 

onde M representa a magnetização. 

A maior parte dos resultados de ultrasom foi tomada com 

o registro simultâneo das curvas de atenuação em função do campo. 

usando o registrador x-y. O eixo x era dirigido pelo monitor de 

corrente do magneto e o y pelo registrador de atenuação. 



CAP fTULO I II 

A TEORIA 

Neste capítulo, o nosso propósito ê desenvolver um modelo 

teórico que reuna todos os fenômenos que cooperam para o acopla-

menta magnetoelástico nas terras raras pesadas, e analisar como 

este acoplamento se manifesta no comportamento das constantes e-

lâsticas de 2a ordem. 

O comportamento das constantes elásticas como função da 

temperatura e da magnetização caracteriza a forte interação magne 

toelâstica existente nestes materiais. Os fenômenos magnetoelást! 

cos de todos os tipos podem ser vistos como advindos da dependên

cia da energia livre de Helmhotz do material com o estado de de 

formação da rede cristalina. Nas terras raras, esta dependência 

se manifesta através de duas interações, ambas fortemente depen

dentes do estado de deformação da rede: a interação de campo cri~ 

talino e a interação de troca. Vamos começar pela descrição do 

sistema elástico e da interação de campo cristalino, e depois pr~ 

ceder a descrição do sistema magnetoelâstico. 

III.l - O Sistema Elástico -

O tensor das deformações infinitesimais (1t) de um cristal 

pode ser expresso através de suas componentes, em termos das coar 

denadas de um ponto antes (x) e depois (x') de uma deformação ...... 
u=x-x': 

E. . = 
1J 

au. 
1 

ax. 
J 

(i. j 
.. ,.. .. 

= l=a, 2=5, 3:c) (III-1) 

Este tensor pode ser decomposto em uma parte simétrica e 

outra antissimétrica, resultando 

E·. = 1
2-(E .. + EJ.

1
.) + !2 (E. · - E .. ) 

1J 1J 1J J 1 
(III-2) 

Usualmente, só a parte simétrica 

= 1 ( + ) eij Z Eij Eji (III-3) 
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é considerada no tratamento das propriedades elásticas. Entretan-

to, uma vez que ~as terras raras as deformações podem ser gran-

des, devido ao forte acoplamento magnetoelistico, o termo antissi 

métrico (ou rotacional) pode ser relevante. Ele só difere de zero 

quando uma tensão transversal ê aplicada no cristal. Notamo-lo 

por 

w •• = 1
2
-(c .. - c .. ) 

1J 1J J 1 
(III-4) 

A energia livre do sistema elástico, atê 3a ordem nas de-

formações, pode ser escrita como: 

= F(O) + F(l) 
el el 

3 

+ (l/2) 2 C .. k1c .. ckl . . 1J 1J 
1 • J ' 
k,l=l 3 

+ (l/6) 2. 
i,j,k, 
l,m,n=l 

(III-5) 

C. "kl c .. cklc 1J mn 1J mn 

onde os Cijkl sao as constantes elásticas de za ordem e os 

Cijklmn as de 3a ordem. F~~) e F~i) representam o termo indepen

dente e o linear nas componentes deC, respectivamente*. 

Há 5 constantes elásticas de za ordem independentes em re 

des hcp ideais: cll' c33' c44' cl2 e cl3; e 10 de 3a ordem: clll' 

cll2' cll3' c222' cl23' cl33' cl44' cl55' c333 e C344 (usando a 

notação de Voigt) . 

As constantes elásticas de 2a ordem sao geralmente defini 

*E comum o uso da notação de Voigt de condensação de índices, em 

problemas de elasticidade: 

1 = ll,xx,aa 2 = 22,yy,bb 3 = 33,zz,cc 

4 = 23(32),yz(zy),bc(cb) 

6 = 12(21) ,xy(yx) ,ab(ba) 

5 = 13(31) ,xz(zx) ,ac(ca) 

Em geral, nós evitamos esta notação, porque uma de nossas 

proposições e explicar diferenças do tipo C .... (Õ)-C .... (o) #O 
1J1J J1J1 

(ifj), onde o uso da condensação de índices seria confuso. ~las 

nós podemos usá-la cm casos que não causem confusão. 
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das como 
2 a Fel 

(III-6) 
a e ij aekl 

As seis deformações cartesianas: exx' Eyy' ezz• Exy' 

•xz e 'yzformam a base de uma representação hexadimensional redu

tível do grupo n3h. Esta representação pode ser transformada em 

duas unidimcnsionais e duas bidimensionais irredutíveis, cujas 

22 * funções de base são ' : 

8
a,2 = 2e33 - 'u - '22 

,Y = '12 + 
"21 (III-7) 

2 
E 

'2 = "13 
+ '31 

Chamando de ef·j as funções de base da representação r, a energia 

livre do sistema elástico, de za ordem nas deformações, pode ser 

escrita como: 

pC 2) 
el =L: 2 

r j , J ' 
(III-8) 

onde os cL, são constantes elásticas de 2a ordem, da representa

ção irredutível. Uma vez que só ocorre acoplamento entre funções 

de base da mesma representação, com o mesmo Índice nas represent~ 

ções multidimensionais, F~i) pode ser reescrita como 22 : 

F~i) = (1/2)C~(~:"• 1 ) 2 + ct 2 ~:"•
1 e"• 2 + (l/2)C~(~:"• 2 ) 2 

+ (l/2)Cy[(~:I) 2 +(e~) 2 ] + (l/2)C' [(E~) 2 +(e~J 2 ] (I!I-9) 

onde os cir estão relacionados com as constantes elásticas carte

sianas por*(usando notação de Voigt): 

c" = 1 

c" = 2 

(2Cll + C33 + 2 Cl2 + 4Cl3)/9 

ccll + cl2 + 2 c33 -4cl3J/1B 

- r · r 22 •os e. ,J e os C .. , diferem dos de Callcn e Callcn por fatores 
1 JJ 

constantes. 
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(I II -lO) 

A energia livre do sistema elástico, de 3a ordem nas deformações, 
46 no sistema cartesiano, pode ser escrita como 

FC 3) 
el [ 3 2 2 2 (l/6)C111 c 1 + 3c 1c 2 - (3/2)c 1c6 + (3/2)c 2c6] 

2 2 2 2 
+ (l/6)C112 [3c 1 2 + 3c 1c 2 - (3/4)c 1c6 - (3/4)c 2c6] 

2 2 2 
+ (l/6)C113 (3c1c 3 + 3c 2c 3 + (3/2)c 3c6] 

2 2 3 2 
+ (l/6)C 222 (-3c1 c2 + (9/4)c 1c6 + c 2 - (3/4)c 2c6] 

+ (l/6)C123 (6c 1c 2c 3 - (3/2)c 3 c~J 
+ (1/6) c133 [3c 1 c~ + 3c 2 c~] 
+ (l/6)C 144 (3E 1 E~ + 3c 2 c~ - 3c 4c5c6) + (l/6)C 333 c~ 

+ (l/6)C 155 (3ElE~ + 3c 2 c~ + 3c 4c5c6) 
2 2 

+ (l/6)C344 (3c 3c4 + c 3c 5) (III-11) 

III.2 -A Interação de Campo Cristalino e a sua Dependência com 

as Deformações -

A interação de campo cristalino ocorre nas terras raras 

pesadas com momento angular orbital total diferente de zero 

ctro) e é devida a distribuição não esférica dos elétrons 4f. o 

campo elétrico produzido pelos átomos do cristal em cada íon, es-

tabelece uma direção preferencial para a nuvem 4f. Os elétrons 4f 

são parcialmente blindados pelas camadas completas Ss e Sp, e o 

momento angular orbital não é apagado e sua direção depende da di 

reção da orientação da nuvem 4f. Uma vez que o spin total (S) se 

acopla com o momento angular orbital total pelo mecanismo de Rus

sel-Saundcrs, a direção do momento angular total (J), e portanto 

do momento magnético iônico, são determinados pelo campo cristali 

no. 

Vamos considerar o efeito do campo cristalino cm um elê-
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tron que se move próximo a um íon de uma rede hcp. O potencial e

letrostático tem a forma 

V(r.) = f e dR 
1 lri-R:I 

(III-12) 

onde ri descreve a pOS1Çao do elétron i, R(R,e.~) descreve a posl 

ção dos Íons e e e a carga eletrônica. V(r) pode ser expandida em 

harmBnicos esf~ricos em torno da origem e esta expansão tem a for 

ma47 

N 
= 4n e 2.::: 

i=l 

00 

2.::: 
.t=O 

.e 
2.::: 

m=-.t 

1 

Z.t+ 1 

onde N ~ o número de Íons do cristal e suas posições são 

(a.,6.,$.). De uma forma fenomenológica, 
1 1 1 

(III-14) 

~--- onde os A~ representam as componentes do campo el~trico de sime

tria apropriada, e os r.tY~(6,$), os vários multipolos da distri

buição eletrônica. Para redes hcp perfeitas, o potencial fica 48
: 

V(r,e ,$) 

(I II -15) 

onde o termo em .t=2 inclui a possibilidade de redes com razão e/a 

na o "d 149 1 ea . As constantes A~ dependem da localização exata das 

cargas que contribuem para o potencial, e se uma distorção e apll 

cada na rede, movendo os ions para novas posiç6es, V(r,8,~) fica 

alterado. Em geral, vao aparecer termos de simetrias diferentes 

das que aparecem na eq.(III-15), e também os termos da rede orig~ 

nal devem sofrer mudanças quantitativas. E importante notar que o 

potencial cletrostâtico é escalar. 

Donoho 50 desenvolveu um modelo numérico. baseado em uma 

rede cristalina consistindo de um nfimero finito de camadas com ra 

ios constantes, contendo ions da rede hcp, cm que o potencial ele 
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..... -trostãtico é calculado para vários valores do tensor E. O calcu-

lo inclui termos de atê 29 grau nas compor.entes de €, incluindo 

as contribuições simétricas e antissimêtricas. Para exemplificar 

este mêtodo. vamos supor que desejamos encontrar os termos do po-

tencial que dependem linear e quadràticamente de a,l 
E • Igualando 

todos os r,j ..... 
pode escrito outros E. a zero, E ser como: 

1 

ECX,l/3 o o 

E o ECX,l/3 o (III-16) 

o o EC<,l/3 

mal f.m 
Agora, chamando de Af.(E • ) os coeficientes dos r Yf.(8,~) da 

eq.(III-14), e de A~(O) os valores para a rede original, os 

m ex l Al(E ' ) podem ser escritos como: 

(III-17) 

Atribuindo um valor para Ea,l podemos encontrar e 

A~(Z) com técnicas usuais de ajuste. Emhora nenhum resultado 

quantitativo possa ser obtido desta forma~ podemos identificar 

· Am(i=l, Z) f. · t d t d d -++ . .t quais os l , coe 1c1en es e o as as componentes e E 

e dos produtos destas, diferem de zero. A forma do potencial as

sim calculado, coincide com a encontrada por Kale et a1. 51 usando 

teoria de grupos. Para escrever a forma do potencial, vamos sepa

ra-lo em várias parcelas. para clarear a sua origem: 

(III-18) 

onde v0 é o potencial da rede não deformada (eq.(III-15)) e v
1 

e 

v2 s5o respectivamente os potenciais de 1 3 e za ordem nas defor

mações. O sobrcíndice (t) indica a ordem dos operadores de momen-

to angular que sfio considerados no termo. 

Separattdo as componPntcs de ·~ -E em componentes simctricas 

(e) c antissimétricas (w), 
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(III-19) 

podemos escrever vf(l=Z ,4 ,6) e V~(l=2) como: 

+ Ar·2[eiYz+zCe.~)+e"fY2-2ce,~)J 

€ 2[ € - € + J + Al' elY21(8,~)+e2Y21(8,~) 

O[c- c+ J + IOA 2 w 1 Y 21 (e,~)+w 2 Y 21 (e,~) (III-20) 

(III-21) 
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y,6[y+ y- ] + Al elY62(e,~)+e2Y62(8,~) 

+ A1'6[eiY62ce.~J-e1Y;2ce.~JJ 

EÓ[E- E+ ] + A1 · e 1 Y 61 ce.~)+e 2 Y 61 ce.~) 

E,6[ E - E + ] + A2 elY65(8,~)+e2Y65(8,~) 

6rE- €+ ] + 13A6 w 1 Y 65 ce.~)-w 2 Y 65 (e,~) 

Ü[E- E+ ] + 142A6 w 1 Y 61 (e.~)+w 2 Y 61 (e,~) 

(III-22) 
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+ A~J[ceiJ 2 +CeiJ
2
JY~Ce.~) 

+ AE 1 ,E 1 [(é)2+(eE)2JYQ(e ~) 
a,Z 1 2 2 ' 

+ A~:zE'(e~w~+e~w~)Y~(e.~) + A~~2E'[(w~) 2 +(w~) 2 ]Y~(e.~) 

+ (Ay,a,ea,l+Ay,a,ea,2) [eYY +(e ~)+eYY- (e ~)] 
y,Z y,Z 1 22 ' 2 22 ' 

y E 1 [ y E y E) - ( ) ( Y e Y e) y + (o ) ] + AE:2 (e2e2-elel Yzl e.~+ e2el+ele2 21 o,~ 

+ (Ae' ,a,ea,l+Ae' ,o.,eo.,2) [weY- (e ~)+weY +(e ~)] 
E, 2 e, 2 1 21 ' 2 21 ' 

e 1 ,e 2 [ e e e e + ( ) ( e e e e)Y- (e )] +A 2 (ezwz-elwl)Y22 e.~+ e2wl+elw2 22 .~ y. 

(III-23) 

Vamos omitir v~ 4 ) e v~ 6 ) para evitar uma complexidade ainda mai-

or. Também, estes termos 

potencial da cq.(III-18) 

devem dar contribuições menores para 

do que vCZ) vC 4) vC 6) e v
2
( 2). Nas 

1 ' 1 ' 1 

eqs.(III-20,21,22,23) , usamos as convenções 

+ (-l)tY~(e.~)+Ytce.~) . 
Ytm(e.~) = ' 

2 
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l m -m _ (-ll Yt(e.~l-Ye (e.~) 

Yemce.~l = zi (III-24) 

O potencial da eq.(III-18) é também escalar e portanto i~ 

variante frente a rotações, o que mostra que não hã necessidade 

de invocar o uso do tensor 

por Southern c Goodings 39 , 

Dohm e Fulde 54 , para obter 

as deformações rotacionais. 

das deformações finitas, corno feito 
52 53 Melcher , Bonsall e Melcher e 

a dependência do campo cristalino com 

Neste ponto, é importante deixar claro a diferença entre 

o enfoque deste trabalho, escrevendo o potencial eletrostâtico co 

mo função das componentes do tensor das deformações infinitesima

is, e o de outros autores 39 • 52 · 53 • 54 , para incluir no campo cris-

~ talino a dependência nos tetmos rotacionais. O uso do tensor das 

~- deformações finitas, definido como um tensor sim~trico cujas com
;· . 
f ponentes levam a uma deformação real do meio, vem da observação 

de que em um cristal não magnético, a energia associada com uma 

deformação seria independente das suas características rotaciona

is55. As componentes do tensor das deformações finitas (~) são 

definidas em termos das componentes de 7 como 39 • 53 : 
3 

E .. = (1/Z)(o .. +o .. ) + (l/2)2.:oÀ.eÀ. 
1J 1J J 1 Ã=l 1 J 

(III-25) 

e a energia associada com as deformações grandes da rede pode ser 

escrita como: 

3 

-- F(O) + F(l) + (1/2) ~ C E E (III-26) 
el el . ~ ijkl ij kl 

1 'J • 
k 1=1 3 

~(1/6) 2 c. "kl E .. EklE + ... . . k 1J mn 1J mn 
1 ,J' . ' 
l,m,n=l 

onde os c. "kl e os c. "kl são respectivamente as constantes clãs 1J 1J · mn 
cas de za c 3a ordem. Para ver a diferença entre as constantes e

lásticas obtidas pela energia elástica construída com o tensor ~ 

ou com o tensor 7, vamos usar F 01 (~) da eq.(III-26) e calcular 
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as derivadas relativas as componentes de -E ; 

aF el = --
a E .. 

1J 

a2F el = 
ÔEij ÔEkl 

= 

a3F el 

aE .. 
-21. = 
a E· · .1J 

a2F el 

aEij aEkl 

a2F el 

aEij aEkl 

aFel 1 1 
--(-+-E .. ) 
a E. . 2 2 11 

1J 

aE .. aEk 1 -21.-- + 
ÔE · . 1J aEkl 

aF el 

a E .. 
1J 

1 1 1 1 (-+-E .. )(-+-Ekk) 2 2 11 2 2 

2 a E .. 
1J 

aEij ÔEkl 

aFel 
+ --6 .. ókl 

aE. . 1J 
1J 

a3F el aE. . aEkl aE 
-21.--~ = 

(III-27) 

(III-28) 

aEij ÔEkl ÔEmn aEijaEk1 aEmn ÔE. · 1J aEkl ÔEmn 

2 2 
aEkl 

2 a E .. a Fel a E .. a Ekl 
+ ( 1J + -21.) 

aEij aEkl ac . ôE 1J mn aEkl ôEklaEmn ÔE .. 
1J 

2 2 aF 3 
a Fel a E .. a E el a Ei. 1J mn + + 

aEij aEmn ÔEijaEkl ÔE mn dE. · 1J ÔEijaEklaEmn 

3F 
1 1 1 1 1 1 = el (-+-E .. ) (-+-Ekk) (-+--E ) 

E .. Ekl Emn 
2 2 11 2 2 2 2 mm 

1J 

+ 

2 
a Fel 1 1 1 1 

_ ____,:..o...__[cS .. cS cS- (-+-Ekk)+ókl 8 8k C-2+-2E· .)] 
aEijaEkl 1J mn 1m 2 2 mn m 11 

+ (III-29) 

As constantes elásticas de 2a ordem podem ser expressas de duas 

formas 

(III-30) 

ou 
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(III-31) 

A eq.(III-28) mostra que estas definições só podem ser considera

das equivalentes, quando F~~)=O, o que implica em que 

aF 
1 • el 

4
1m --

e: .. o a E .• 
1J 

= o (III-32) 

Da mesma forma, as consta~tes elásticas de 3a ordem ser expressas 

como: 

(III-33) 

ou 

c;_j klmn = ;:t!mo 
~ dEij dEkl dEmn 

(III-34) 

A eq.(III-29) mostra que em geral Cijklmn f Cijklmn' o que só não 

ocorre nos casos em que valem pelo menos duas das tres seguintes 

desigualdades: ifj, ktl, mrn. Vemos agora que as definições de 

constantes elásticas diferem quando usamos Fe1(Y) ou Fel(~). mas 

uma vez que pode ser estabelecida uma relação entre os C e os C'. 

nao é fundamental expressar Fel como função de- ~ ou ~. uma vez 

que fique claro que forma foi usada. Mas, o uso de Y no cálculo 

de Fel e posterior derivação relativa as componentes de € para 

encontrar as constantes elásticas, como feito por Southern e 

G d . 39 B 11 M 1 h 53 ~ 1 . d d P oo 1ngs e ansa e e c er , e c aramente 1na equa o. or e-

xemplo, escrevendo Fel como 
3 3 3 

F 1= 2: B .. E .. = 2 B. · [.!(s .. +e; .. )+.!2sÀ.sÀ.)J 
e i,j=l lJ lJ i,j=l lJ 2 lJ Jl z1.=l 1 J 

e definindo 

c .. 
11 

cii como 

a2
F 

= 1 im el 
4 2 
e:-+O ae:ii 

(III-35) 

(III-36) 

fica claro que c .. não e uma constante elástica de 28 ordem. 
ll 
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111.3- A Hamiltoniana do Modelo -

A hamiltoniana que descreve os ÍoitS trivalentes positivos 

na rede cristalina é: 

H = H + His + Han + H + H + A1 + A11 
z tr tr an el me me (III-37) 

Hz e a interação de Zeeman; H:~ e H~~ são respectivamente as in

terações de troca isotrópica e anisotrópica; H ê a interação de 
an 

campo cristalino de ordem zero, ou de anisotropia; e Hel e um ter 

mo clássico adicionado, representando a energia elástica do siste 

H-I -II - -ma. me e Hme sao, respectivamente, as interaçoes rnagnetoelasti-

cas estáticas de 1 e 2 íons. 

A interação de Zeeman ê a usual e descreve a interação 

dos vários momentos magnéticos iônicos com o campo magnético ex-

terno aplicado (H t)' e tem a forma: ex 
N N 

= -""" ~IJ. ·H = g\lB """H .j · = Ng)JBHext .j 
,::;__ 1 ext ,::;__ ext 1 

1 1 

(III-38) 

onde ti e J1 são, respectivamente, o momento magnético e o momen

to angular total do Íon i, g ê o fator de Landê, N ê o número to

tal de Íons e j o momento angular total iÔnico, considerando a e

quivalência de todos os íons. 

A interação de troca isotrõpica se dá principalmente por 

um mecanismo indireto em que os elétrons livres são polarizados 

- 4f . 56-58 . - - . - . pelos eletrons e a ve1culam • Esta 1nteraçao c osc1lator1a 

de longo alcance c pode ser escrita na mesma forma que a intcra-

ção de troca de Hcisembcrg: 

N 

= -N2J .. J .. j. 
ii j lJ 1 J 

(III-39) 

Ji e jj sao os momentos angulares totais dos Íons i e j, rcspcct~ 

vamentc; J .. e um paramctro de acoplamento, oscilat5rio ao longo 
lJ 
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de distâncias interatômicas, que no modelo de elétrons livres po-

d 
. 59 e ser escr1to como : 

3zJ 2
7T J = J (R .. ) = 

ij tr lJ 
~(2kFR .. ) 

2 lJ 
EF 

onde 

~(Y) = (YcosY-senY)/Y4 

(III-40) 

(III-41) 

Rij é a distância entre os íons i e j, zé o numero de elêtrons 

de condução por âtomo; EF e kF são, respectivamente, a energia de 

Fermi e o vetar de onda correspondente, e J e a constante de inte 

ração de troca s-f. As superfícies de Fermi das vârias terras ra

ras são difíceis de calcular e é muito difícil obter uma estimati 

va realista da interação de troca. Neste trabalho, nós tratamos 

esta interação com o modelo de campo molecular de Weiss. 

No tratamento de campo molecular, a interação de troca en 

tre os momentos magnéticos iônicos é simulada por uma interação 

média de todos os íons com um campo magnético fictício, chamado 

, de campo molecular (Hcm), e é esperado que este tratamento só de 

bons resultados nas temperaturas em que a interação de troca en

tre os momentos não é muito forte. 

Em materiais paramagnéticos ou com ordenamento ferromagn~ 

tico simples, Hcm é função linear da magnetização e pode ser es-

crito como: 

onde 

+ ra = 

N 

<J> ~ J .. 
J 1) (III-42) 

(III-43) 

- + -e a constante de Weiss de campo molecular e a e a magnetização re 

duzida. A hamiltoniana de troca isotrópica pode ser escrita na 

mesma forma que a de Zeeman: 
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His,cm 
tr 

(III-44) 

Embora não tenhamos feito uso da hamiltoniana de troca a-

nisotrópica na análise dos resultados experimentais, uma vez que 

ela é desprezível em temperaturas maiores do que 150 K60 •61 e nos 

aplicamos a análise apenas a região paramagnêtica (T>230 K), in

cluímos um termo responsável por esta interação na hamiltoniana 

da eq.(III-37). A forma adotada foi a comumente usada na descri-

ção de anisotropias uniaxiais de za 
N 

ordem: 

= -22K .. (3J. J. -J .. J.) 
• . 4. l] l z J z l J 
l J rl 

(III-45) 

onde os K .. são as constantes de anisotropia da interação de tro
lJ 

ca e J. e a componente de J. na direção z. Na aproximação de cam 
lZ l 

po molecular H~~,cm fica: 

(III-46) 

onde r 1 
~ 

e a constante de campo molecular de anisotropia. 

A hamiltoniana de anisotropia 

çao de campo cristalino de ordem zero 

(H ) representa a interaan 
(eq. (III-15)), isto ê, a 

parte independente das deformações. Para calcular a energia de a

nisotropia devemos encontrar os elementos de matriz de V(;), A 

parte radial pode ser calculada fàcilmente, mas para encontrar a 

parte angular, as autofunçõcs na representação /LSJMJ> devem ser 

conhecidas em função dos autoestados eletrônicos /lm1 jmj>. Isto é 

muito difícil de fazer para uma configuração 4f8 , exceto pelo uso 

de uma alternativa62 usando o teorema de Wigner-Eckart. Por este 

teorema, os elementos de matriz dos harmônicos esféricos podem 

ser substituídos pelos dos operadores tcnsoriais esféricos irrcd~ 

tíveis de momento angular, multiplicados por fatores que são ra-

zõcs entre os elementos de matriz reduzidos. Estes operadores s5o 
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escritos em termos das componentes do momento angular total j e 

seus elementos de matriz são fáceis de calcular na representação 

/LSJ~! 3 >. A hamiltoniana de anisotropia derivada da eq. (III-15) p~ 

de ser escrita como: 

(III-47) 

onde os P~ são constantes fenomenolÓgicas compostas dos A~ efeti

vos da eq.(III-15), isto ê, considerando a blindagem parcial e i~ 

cluindo as funções radiais. Os Q~(J) são os operadores 

riais, definidos por: 

As convensoes Q~m(J) representam: 

Os operadores Q~(J) são discutidos no apêndice B. 

tenso-

(III-48) 

(III-49) 

(III-50) 

(III-51) 

A interação magnetoelâstica de 1 íon (HI )* é devida a de me -
dência da interação de campo cristalino com as deformações da re-

de. A interaç5o magnctoelistica de 2 Íons (HII)* ê devida a depc_n me 
dência da interação de troca com as deformações. Inicialmente, v~ 

*A barra é usada cm H~c c H~! para indicar interaçõcs magnetocli~ 

ticas est5ticas, isto ~' sem a presença de deformações dependen

tes do tempo. Isto é para diferençar das interaç6es magnctoclist! 

cas din5mic~ls, como ocorre com a presença de ultrasom no cristal. 
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mos escrever estes termos atê 1a ordem nas deformações. A1 • 1 pode 
me 

ser derivado das eqs.(III-20,21,22) como 

+/ZõP~ (w~Q4-l (J) +w~Q4\ (J))- (B~' 6 e"'' l+B~ '6ea '2) Q~ (J) 

r 6 r + J r - J r. 6 r + cJ r - J -B1' (elQ62( )+e2Q62( )) - 8 z (elQ64 )-e2Q64( )) 

Oe-j e+J 6e-J e+j +/4tP6(wlQ61( )+w2Q61( )) + I3P6(wlQ65( )-w2Q65( )) 

-6P~wÓQ6-6 (J) (II I -52) 

r . 
onde os B.'J sao as constantes magnetoelásticas de 1 íon. A forma 

1 

da hamiltoniana magnetoelástica de 2 íons ê similar a de 1 Íon, 

onde os operadores tensoriais são substituídos por produtos de o

peradores de momento angular. Tratando esta interação atê za or

dem nos operadores de momento angular, temos: 

H-II,l( 1.) = ""'cn"'·O a,l+Da,O a,Z)J .J 
me -4- lije Zije i j 

J 

-2:n7! 2 [e~(J. J. -J. J. )+e~(J. J. +J. J. l] (III-53) 
j 1) lY JZ lZ JY lX JZ lZ JX 
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Tratando esta interação com a aproximação de campo molecular, te-

mos: 

+ JGY· 2 [eY1 (a J. -a J. )+eY
2

(a J. +a J. J] 
X 1X y 1y y 1X X 1y 

+ JGE• 2 [e
1
E(a J. +a J. )+ec

2
(a J. +a J. l] 

Z 1y y 1Z Z 1X X 1Z 
(III-54) 

d Gr,j nr,k on e os . , ou os . . , 
1 1J 

sao constantes magnetoelásticas de 2 

íons. Na aproximação de campo molecular 

_Ln .. J .. J. = J .. _Ln .. <J.> = J. :L:n .. c-ãfJ) 
. 1J 1 J 1 . 1 J J 1 . 1J 
J J J . 

= c-J. ·ãm Ln:. = JG:·jã·J. 
1 j 1J 1 1 

onde 

G!'·j = c:L:n:.J;J2 
1 . 1J 

J 

(III-55) 

(III-56) 

A forma da hamiltoniana magnetoelástica de 1 íon, de 2a ordem nas 

deformações, incluindo apenas termos com operadores tensoriais a-

té t=2, pode ser obtida da eq.(III-23) como 

AI ,2(i) =AI ,2 (i) = 
me me,l=2 
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onde os 

mitimos 

+ (BE,CL1eCL'l+BE,CLzeCL,2)(eEQ- (J)+éQ+ (J)) 
E,2 E,2 1 21 2 21 

+ (BY·"'1e"''l+By,CLze"'•2)(eYQ + cJJ+eYQ- (J)) 
y,2 y,2 1 22 2 22 

y, E 1 [ y E y E) - (J) ( Y E Y E) Q + (J)] + BE,2 (e2e2-elel Q21 + e2el+ele2 21 

+ (BE' ,a 1ea,l+BE' ,CLzeCL,2) (wEQ- (J)+wEQ + (J)) 
E,2 E,2 1 21 2 21 

+ BE 1 { 2 [(e~w~-e~w~) Q2+2 (J) + (e~w~+e~w~) Q2-2 (JJ] y, 

+ B~:~wÓ[(e~Q 2 + 1 (J)-e~Q2-l (J)] 

+ BY'~wó[CeiQ2-2(J)-e~Q2+2(J)] 
y' 

(III-57) 

Br,,r, são constantes magnetoelásticas de 2a ordem. Nós o r 1 , 2 _ 

A1 • 2 e A1
•
2 na eq.(III-57) para evitar a introdu-me,l=4 me,l=6 

ção de um número ainda maior de constantes magnetoelásticas. Va

mos também omitir A11 • 2. me 

Assumindo agora que todos os P~ que aparecem na 

eq.(III-52) possam ser determinados através dos resultados experl 

mentais de anisotropia, ela mostra que há 15 constantes de acopl~ 
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menta magnetoclástico de 1 íon, em la ordem nas deformações, para 

ser determinadas. A inclusão da interação magnetoelástica de 2 

íons, ainda em la ordem nas deformações, e apenas de 2a ordem nos 

operadores de momento angular, introduz mais 6 constantes de aco

plamento. Introduzindo agora nas hamiltonianas magnetoelãsticas 

de 1 e 2 íons os termos de 2a ordem nas deformações, este número 

fica várias vezes aumentado. Neste ponto, ê importante levantar a 

seguinte questão: com tantas constantes ajustáveis para descrever 

esta interação complexa, podemos ajustar os resultados experimen

tais com as predições teóricas, sem fugir a um significado físico 

aceitável? A resposta e muito provãvelmente negativa, embora pos-

sa ser desenvolvida uma forma racional de verificar quais das 

constantes magnetoelâsticas consideradas são mais efetivas. Cons~ 

derando os trabalhos experimentais de magnetoestrição nas terras 

raras pesadas, um efeito de 1a ordem nas deformações, vemos que 

quase todos os fenômenos podem ser explicados assumindo que as 

constantes magnetoelásticas dos termos em l=2 são mais importan-

8 tes . Apenas em Tb os termos em l=4 são relativamente importan-

25 tes . 

Vamos considerar uma situação em que arbitrãriamente lim~ 

tamos a nossa consideração aos termos de ordem t=2, embora ainda 

considerando os termos lineares e de za ordem nas deformações. 

Neste caso ainda temos 4 constantes magnetoelásticas de 1 Íon em 

1a ordem e 23 em za ordem; 6 de 2 Íons em 1a ordem e mais de 30 

em za ordem. Mesmo com esta simplificação, a possibilidade de u

sar este modelo teórico para um ajuste dos resultados experimen

tais, de uma forma fisicamente significativa, é pequena. No enta~ 

to, nós vamos desenvolver um cálculo baseado neste modelo, na te~ 

tativa de explicar os resultados experimentais cm termos das ca

ractcristicas fisicas do modelo. Com estas limitaç6es, não pode-

mos esperar muito sucesso nesta tentativa; entretanto, veremos· 
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que vãrias conclusões Gtcis e interessantes podem ser encontradas 

a partir daí. 

111.4 -Aplicação do Modelo ao Cilculo das Constantes Elisticas -

NÓs agora usamos a hamiltoniana do modelo com o propósito 

de calcular especlficamente quantidades que possam ser usadas na 

comparação com medidas experimentais. A hamiltoniana cont~m um 

certo número de parâmetros que podem ser ajustados para reprodu-

zir as propriedades específicas de cada uma das terras raras, me-

didas experimentalmente. Estas propriedades incluem a susceptibi

lidade magnética, as temperaturas de transição da região parameg

nêtica, a energia de anisotropia e as deformações estáticas de o-

rigem magnetoestritiva. Uma vez que estamos tratando a intera

ção de troca com a aproximação de campo molecular, devemos espe

rar uma boa concordância entre a teoria e a experiência apenas na 

regiãq paramagn~tica. 

Para usar este modelo no cálculo de constantes elásticas 

de za ordem, como medidas por técnicas de ultrasom, é importante 

! incluir na harniltoniana um termo dependente das deformações dinâ

micas impostas no cristal. Isto é feito da seguinte maneira: a h~ 

miltoniana da eq. (III-37) é tomada como hamiltoniana de ordem ze-

rodo sistema rnagnetoelãstico: 

H = H + His + llan + H + H + R1 + R11 
O z tr tr an el me me (III-58) 

e a parte da hamiltoniana que é dependente das deformações dinâmi 

cas é considerada como perturbação, sendo aqui tratada com teoria 

de perturbação de za ordem. Assim, 

H = H + llrf 
O me (I II -59) 

Os autovalorcs c autovctorcs da hamiltoniana de ordem zero podem 

ser conhecidos atrav6s de 

H lm>=E(O) lm> O m (III-60) 
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onde os lm> sao autoestados do sistema de spins. Uma vez que 

JTb=6, a eq.(III-60) fornece 13 autovalores e autovetorcs de H0 • 

As correções de energia de 1a e 2a ordem podem ser obtidas usando 

a teoria de perturbações usual como: 

(III-61) 

e 

(III-62) 

A energia livre de Helmholtz, de cada -lOTI, pode agora ser obtida 

de sua definição termodinâmica como: 

J 

F = -kTlnZ = -kTlnm;%Je-Em/kT (I II -6 3) 

onde 

(III-64) 

O conhecimento de F permite obter uma expressão para a dependên-

/ cia das constantes elásticas com a magnetização, através da 

eq. (III-6): 

llCijkl C~l = cijkl C~l 

a 2F C~l 
= 

2 + a F(a
0

) 
(III-65) 

aEijaEkl 

Na região 

clusão de 

paramagnética, ã
0 

é geralmente tomado como zero. A in-

1-11 e H-II H d f d . -em 0 vem o ato e que a magnetocstr1çao me me 

pode ser suficientemente grande nas terras raras para que sua co~ 

tribuiç~o para a energia livre possa ser aprcci5vel. Se uma esco-

lha adequada dos par~mctros que entram cm 11 0 for feita, ela pode 

ser diagonalizada cxatamcntc, c propriedades con1o susceptibilida

de magn6tica c deformações de equilibrio podem ser obtidas teõri

camente. O problema fica bastante simplificado se forem incluidos 
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apenas termos lineares nas deformações simétricas, atê 28 ordem 

nos operadores de momento angular, nas hamiltonianas magnetoelis

ticas que entram em H0 . Com esta simplificação, os parâmetros de 

campo molecular (r e r 1) 
o o o , os de campo cristalino (P 2 , r

4
, r 6 e 

P~) e os de acoplamento magnetoelástico linear (4 si• 2 

eq.(III-52) e 6 Gi'j - eq.(III-54)), podem ser estimados, de mo-

do a reproduzir da melhor forma os resultados experimentais de 

susceptibilidade e deformações de equilíbrio. Isto ê feito em de

talhes no capítulo V. Vamos agora discuitir a forma de Hrf. 
me 

rf Vamos obter Hme , negligenciando os termos de ordem supe-

rior a 2 nos operadores de momento 

de Hrf e a mesma da composição A1 
me me 

de ser escrita como: 

+ PJo J + QJo J 
X X Z Z 

angular. ~ claro que a forma 

-II 
+ Hme· Condensadamente, ela p~ 

(III-66) 

onde ax representa a componente da magnetização reduzida no plano 

basal , e crz na direção do eixo c. As variáveis A. B, C, D, E, P 

e Q englobam várias constantes magnetoelásticas e componentes do 

tensor das deformações: 

(III-67) 
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+ By,a 1ea•ley + By,a 2ea,2ey + Be 1 ,E 2 (eEwE-eEwE) 
y,2 1 y,2 1 y,2 2 2 1 1 

_ By,w Y y + BE 2 ,E2[( E)2-( E)2] 
y,2w0e2 y,2 w2 w1 (III-68) 

(III-69) 

(III-70) 

+ BE' • a 1 a, 1 E + BE' , a 2 a , 2 e: 
2 e w1 2 e w1 E ' E ' 

(II I -71) 

+ termos de 2a ordem nas deformações (III-72) 

+ termos de 2a ordem nas deformações (III-73) 
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Agora, para calcular a contribuição magnetoelástica para uma con~ 

tante elástica Cijkl determinada, é necessário calcular a deriva
-++ da segunda da energia livre relativamente as componentes de E. 

Deve ser observado que algumas constantes elásticas transversais, 

normalmente equivalentes em um cristal não magnético, podem resul 

tar diferentes nas terras raras. Por exemplo, veremos que 

c1313 Ca) (medida com onda propagando ao longo do eixo c, polariz~ 

da no eixo a) e c 3131 (a) (medida com onda propagando ao longo do 

eixo a, polarizada no eixo c) não são degeneradas quando um campo 

magnético é aplicado, e que a diferença é devida a co~tribuição 

dos termos rotacionais e das interações magnetoelásticas. 

Vamos então calcular a contribuição magnetoelástica para as 

constantes elásticas cllll*' c3333*' cl313.' c3131 •, cl212 e 

c2121 *, relembrando que em um cristal não magnético de estrutura 

hcp, Cllll=C2222' Cl313=C313l e C212l=Cl212' Apesar das negligên

cias aos termos de ordem superior a 2 nos operadores de momento 

angular e a A!!· 2 
, nos esperamos que este tratamento seja válido 

na região paramagnêtica. Vamos considerar 3 casos, relativamente 

a direção de aplicação de campo magnético externo: H//â, H//t e 

H//c. Vamos ainda incluir neste cálculo a contribuição para as 

constantes elásticas de 2a ordem devida a energia elástica de 3a 

ordem, que pode ser grande, pois as deformações de origem magnet~ 

estritiva podem ser grandes. 

Caso 1: H// eixo a - axrO; az=O 

Como exemplo, vamos detalhar o cálculo de c1111 • 

6c1111 = cllllCaJ - cllllcoJ 

2 .. 2 -+ 
= a F(o) (=a F(a)) _ 

2 2 ae 11 aE 11 

(III-74) 

*Constantes elásticas medidas experimentalmente neste trabalho. 
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Temos: 

e 

a ~ _l_ + aB a + a c a + 2Q_ _l_ + = --- --- aE a ---
ae 11 aell a A aell aB aell a c aell ao aell aE 

+ ar a + __1g_ _l_ --- (III-75) 
aell ar aell aQ 

p 2
;aeu

2
l = (a 2A/ae11

2
) (a/aA) + (aA/dellJ 2 ca 2;aA2) 

+ 2(aAjae1i_J [(aB/aell) (a 2 /aAaB) + (aCjdell) (a 2 /aAaC) 

+(ao;ae11 )(a
2
;aAaD)+(aE/ae11 Jca 2;aAaE)+(aP/ae11Jca 2;aAaP) 

+(aQ/aell) (a 2;aAaQ)] + (a 2B/dell 2) (a/aB) 

+ (aB/dell) 2 (a
2
;aB

2
) + 2(aB/de11) [PC/dell) (a 2/aBaC) 

+(ao;ae11 J (a 2;aBaD)+(aEjae 11)(a 2/aBaE)+(aP/ae11 )(a 2;aBaP) 

+(aQjae11)(a 2;aBaQ)] + (a 2c;ae
11

2)(ajaC) 

+ (aC/ae11) 2 (a 2;ac2) + 2(aCjaell) [(aD;ae11 ) (a 2;acao) 

+(aE/aeul ca
2
;acaE)+(ar;aeul ca 2;acaP)+(aQ;ae

11
) ca 2;acaQJ] 

+ (a 2o;aeu 2l (a ;ao) + (aD/ae11 ) 2 ca 2;ao2) 

+ 2(3D/ae11 ) ((aEjaell) (a 2;aoaE)+(aP;ae
11

) p 2;aoaP) 

+(3Q/ae11 Jca 2;aoaQJ] + ca 2E;ae11
2)(a/aE) 

+ (aE/aeuJ
2

ca
2
;aE

2
) + 2(aE;ae11 J [car;aellJca 2;aEaP) 

+(aQ;ae11Jca
2
;aEaQJ] + ca 2r;ae11

2J(a/aP) 

+ (aP/ae11 J 2 ca 2;ar2) + 2(ar;ac
11

)(aQ/ae
11

Jca 2;aPaQ) 

+ (a
2
Q;ac11

2)(3/3Q) + (aQ/ac11 J 2ca 2;aQ 2) (III-76) 
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Usando as eqs.(III-7) que relacionam as constantes elásticas car-

tesianas com as irredutíveis, podemos calcular 

2 2 
(a A;ae11 ) 

(aB/oe
11

) = -BY• 2 + 2By'yey + By,a 1 (ea'l+ey) + By,a 2 (ea,Z_eY) 
y,2 l y,Z l y,2 1 

(a 2B/oe
11

2) = 2By,y + ?By,a, - 2By,a, 
y,2 - y,2 y,2 

(aCjae
11

) = ( oD/Oe11 ) = ( 3E/ae11 ) = O 

2 2 2 2 2 2 (a c;ae 11 ) = (a n;ae11 ) = (a E/ae 11 ) = o 

(3P/3e11 ) = [(G~· 0 -G~· 2 )-(G~· 0 -G~· 2 )+GY• 2 ] 

(aQ/3e11 ) = [(G~' 0 +2G~· 2 )-(G~· 0 +2G~· 2 )] 

(III-77) 

Usando a expressão da energia elástica de 3a ordem da eq.(III-11), 

(III-78) 

e, desprezando os produtos entre constantes magnetoelásticas e de 

formações nas eqs.(III-77), obtemo~ finalmente:• 

*Por simplicidade, nós chamamos (a 2 F(o)/3A 2 )-(3 2 F(0)/3A 2
) de 

a'F/3A 2 • O mesmo ocorre com as outras derivadas de F. Também 

eii=eii(o)-eii(o) 
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1\Cllll = (B~·2-B~'2)(õ2F/õA2) + (By,2)2(õ2F/õB2) 

+ [(G~ ,O -G~' 2)- (G~ ,O -G~' 2) +Gy' 2] 2 (a2F/õP2) 

- 2BY' 2 (B~· 2 -B~' 2 )(a 2 F/õAõB) 

+ 2(Ba,2_Ba,2) [(Ga,O_Ga,2)-(Ga,O_Ga'2)+Gy,2](a2F/aAõP) 
2 1 1 1 2 2 

(IIl-79) 

onde os termos derivados do coeficiente Q sao desprezados, porque 

aF/aQ depende linearmente de o que ê zero para H//~. Para z 

c3333' obtemos 

I\C3333 = (B~'2+2B~'2)2(a2F/õA2) 

+ [(G~'O-G~'2)+2(G~'O-G~'2)]2(a2F/õP2) 

2(B"'2+2Ba,2) [(Ga,O_Ga,2)+2(Ga,O_Ga'2)] (a2F/aAõP) 
-12 11 2 2 

(III-80) 

No cálculo da dependência das constantes elásticas transversais, 

devemos levar cm conta que em geral, e .. re . .• Por exemplo, para 
1J J 1 

c1313 temos: 

a 2F (Õ) 
---+ (III-81) 
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Assim, usando as definições dos coeficientes A, B, C, D, E, P e Q 

das eqs(III-67)-(III-73), obtemos: 

+ (2BE 1 ,E 1 +BE 1 ,E 2 +BE 2 ,E 2 /2) (aF/aB) 
y,Z y,Z y,Z 

(III-82) 

+ (2BE 1 ,E 1 -BE 1 ,E 2 +BE 2 ,E 2 /2) (aF/aB) 
y,2 y,2 y,2 

(III-83) 

(III-84) 

(II I -85) 
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Observamos que neste caso, c 1313 Ccr)rc 3131 (cr) e c 2121 Ccr)r 

c1212 (cr). As diferenças são devidas tanto aos termos rotacionais 

como as interações magnetoelásticas, de 1a e za ordem. O cristal 

estudado tinha faces planas ortogonais aos eixos a e c, e permi

tiu observar, como veremos posteriormente, que c1313 (cr)rc 3131 Ccr). 

Caso 2: H// eixo b - oxrO; oz=O 

Neste caso, desprezando a anisotropia do plano basal, que 

e pequena na região paramagnêtica, er muda de sinal relativamente 

ao caso 1 (H//!), pois e11 (H//a)=e 22 (H//b) e e11 (H//b)=e 22 CH//a). 

Dos coeficientes da eq.(III-66), definidos nas eqs.(III-67)

-(III-73), B, C, D, E e P dependem do sinal de er. A maior contri 

buição para o coeficiente B vem do termo linear -BY• 2ei, e a pri~ 

cipal consequência da troca de direção de aplicação do campo é a 

mudança no sinal de ôF/aB. Os termos rotacionais lineares que ap~ 

recem nos coeficientes C, D e E não se alteram com a troca da di-

reção de aplicação do campo no plano basal, o que não acontece 

com alguns termos de za ordem, tanto rotacionais como simétricos 

ou mistos. As derivadas de F relativas a estes coeficientes (C, D 

e E) dependem muito pouco da direção do campo. Mas a mudança no 

sinal de ôF/ôB e na energia elástica de 3a ordem, com a troca da 

direçio de aplicação do campo no plano basal, são responsáveis 

por efeitos como c 2121 (cr//a)rC 2121 (cr//b) e c3131 (cr//!)r 

c3131 Ccr//b), observados neste trabalho. Também as derivadas par

ciais de F relativas ao coeficiente P da eq.(III-72) devem depen

der da direção do campo, no plano basal, porque P=P(e11 ,e 22 ). No 

entanto, ê difÍcil determinar quantitativamente esta dependência, 

pois a interaçio magnetoelãstica de 1 íon 

plicar o comportamento da magnetoestriçio 

foi suficiente para ex-

25 no Tb , de modo que 

nio há na literatura estimativa sobre o valor de GY· 2• Porim a P! 

qucna diferença observada nos comportamentos de c 3333 (cr//a) e 

c3333 Ccr//b) só pode ser atribuida a este fator. 
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As expressões para óC
1111

, óC3333 , óC1313 , 6C 3131 , 6C1212 
e 6C 2121 são as mesmas encontradas no caso l. 

Caso 3: H// eixo c -o =O; orO 
X Z 

Neste caso, ei=O e aF/õB e muito pequeno e pode ser des-

prezado. Assim, obtemos: 

6Cllll = (B~,2-B~'2)2(a2F/õA2) 

+ ((G~' 0 +2G~' 2 )-(G~' 0 +2G~· 2 )] 2 (a 2 F/õQ 2 ) 

+ 2(B"' 2-B"' 2) [(G"' 0+2G"' 2) -(G" •0+2G" ' 2)] (a 2F(aAõQ) 2. 1 1 1 2 2 

(III-86) 

6C3333 = (B~'2+2B~'2)2(a2F/õA2) 

+ [(G"' 0+2G"• 2)+2(G"' 0+2G"• 2)] 2(a 2F/aQ 2) 
l 1 2 2 

- 2(B~' 2 +2B~· 2 ) [(G~' 0 +2G~· 2 )+2(G~' 0 +2G~' 2 )] (a
2F/õAõQ) 

(111-87) 

(III-88) 

(111-89) 
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(III-90) 

Novamente neste caso c1313 (;)ic 3131 (;). Entretanto, como er=o e 

3F/õB é desprezfvel, c1212 (;)=C212l (;) · 

Vemos agora que as constantes elásticas de za ordem depe~ 

dem de um número muito grande de constantes magnetoelãsticas de 

1a e za ordem, além de constantes elásticas de 3a ordem. Elas tam 

bêm dependem do comportamento das derivadas da energia livre rel~ 

tivas aos coeficientes A, ... ,Q. Mesmo que fossem conhecidas as 

constantes elásticas de 3a ordem e as deformações magnetoestriti-

t vas estiticas em função do campo magn~tico, e que tamb~m as deri

vadas da energia livre constituíssem um conjunto de funções orto

gonais da magnetização, seria bastante difícil determinar todas 

as constantes de acoplamento magnetoelâstico que aparecem nas ex

pressões das constantes elásticas. Na verdade, considerando as va 

rias aproximações necessárias para uma computação numérica da e

nergia livre, não devemos considerar qualquer concordância quant! 

tativa entre o modelo teórico e a experiência como significativa. 

No capítulo V nós mostramos alguns resultados numéricos obtidos 

com este modelo, mas antes disso, vamos considerar alguns aspcc-

tos qualitativos dos resultados aqui obtidos, de significado fí

sico real e independente das limitações da análise numérica do mo 

de lo. 

Vamos primeiro considerar a contribuição magnctoelástica 
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para as constantes elásticas advinda dos termos que envolvem as 

componentes antissimétricas de ~. Assim, vamos analisar as dife-

renças: 

1- c1313-c3131 

Para H//a ou b, usando as eqs.(III-82) e (III-83), obte-

mos: 

+ 2Bc,,c 2 (õF/aB) 
y,2 

(III-91) 

Para H//c, vale a mesma expressão, exceto que aí (õF/õB)=O. Vemos 

que a eq.(III-91) inclui constantes magnetoelásticas de 1a e za 

ordem. -210Bc,ZP~(a 2 F/aD 2 ) é um termo de natureza rotacional que 

vem dos seguintes termos de H1 •1· (eq. (III-52)): me 

e 

As constantes magnetoelásticas de za ordem vem dos seguintes ter

mos de H1 • 2 (eq. (III-67)): me 

e 

Considerando que a parte da energia interna do sistema magnetoe-

lástico (U) dependente das deformações dinâmicas vale 

rf rf U = <mil! lm• = <11 > me me 

e usando as definições de Hrf da eq.(III-66), temos: me 
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{aU/aA) = C a F 1 aA) = <Q~ (J) > (III-93) 

e 

(III-94) 

As medias <Q~(J)> e <Q;2 (J)> variam aproximadamente com o 2 na re-

·- - . 18 "F/"A g1ao pararnagnet1ca , e o mesmo ocorre com a o e aF/aB. Uma 

vez que o comportamento das derivadas segundas de F não é muito 

distinto deste, em geral fica difícil determinar quais das cons-

tantes, de 13 ou za ordem, são mais importantes. 

z- cl212-cZ1Zl 

Neste caso, a diferença para H//c e nula e para H//ã ou 

b, ela pode ser obtida das eqs.(III-84) e (III-85) como: 

A Única diferença entre c1212 e c2121 vem de um acoplamento de za 

ordem (eq.(III-57)) da forma 

o que tornaria fácil a determinação de By,w Entretanto, devemos y,z· 

lembrar que limitamos a hamiltoniana anteriormente a termos de or 

dem l>2 nos operadores de momento angular. Com isso, ncgligenci! 

mos um termo de la ordem nas deformações que também pode contri-

buir para esta diferença. Na eq. (III-52) este termo tem a forma: 

6 y - j 
- 6P 6wOQ66 ( ) 

Uma <Qz+z cJ) >~o 2 <Q6-6(J) >~o 
6 região paramagnêti-vez que e • na 

ca, ê possível determinar a import5ncia relativa destes dois ter-

mos, pela análise da diferença experimental observada. Isto não 

foi feito neste trabalho porque o cristal estudado não permitia a 

medição de c1212 . 
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vamos agora considerar a variação das constantes elásti-

cas cllll' c3333' c212l e c313l -as medi~as experimentalmente-

quando a direção de aplicação do campo magnético muda de 

ra b. Usando as eqs.(III-79)-(III-85), temos: 

-> a pa-

(III-96) 

(III-97) 

• [Cl/Z)Cllllll-(l/4)Cllll22-(l/4 lCzzzzzzl lezzC 3 /I;l-ezzC~//&l] 

(III-98) 
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• cllSSSS~ll(;//lJ-ell(;//SJ] • cll4444 [ezzC;//ll-ezzC;//SJ] 

(III-99) 

que mostra urna dependência tanto nas constantes magnetoelásticas 

de 1a e za ordem, como nas constantes elisticas de 33 ordem. 

Nos dois casos de constantes elásticas tiansversais, as 

diferenças vem dos termos com constantes magnetoelâsticas de 23 

ordem e com constantes elásticas de 3a ordem. Na verdade, é a ob-

servação experimental de que estas diferenças ~xistem que motiva 

a inclusão da interação magnetoelâstica de za ordem e a energia e 

lâstica de 3a ordem no modelo. 

~ importante ainda mencionar a influência do método de 

de medida nos fenômenos que queremos explicar. Nós queremos campa 

rar os resultados teóricos desta seção com as constantes elásti

cas medidas experimentalmente, com técnicas de ultrasom. 

As medidas da velocidade do som foram medidas pelo retar

do entre ecos de pulsos com frequências de 10 a 20 ~lHz, o que c o;:_ 

responde a comprimentos de onda (1) de cerca de 0,3 mm. Usualmen-

te, constantes elásticas medidas desta forma são adiabáticas, po~ 

que devido a grande velocidade de propagação do som, pràticamente 

não há fluxo de energia no cristal. Entretanto, nas terras raras, 

d l - . d . . - . 63 os tempos c rc axaçao sp1n-rc c e sp1n-sp1n sao mu1to pequenos 

-10 (da ordem ou ainda menores do que 10 s), menores portanto que o 

tempo característico entre as compressões c cxpançõcs da rede 

(-I0- 8s). Isto permite um fluxo de energia que equaliza a temper~ 

tura do cristal, e as constantes elásticas medidas por ultrasom 
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são isotérmicas. 

A interação de troca depende fortemente da distância en

tre os Íons e embora as medidas de constantes elásticas sejam to 

madas a campo magnético constante, a magnetização local ê função 

das deformações dinâmicas impostas no cristal. 

Assim, as derivadas segundas de F relativas as funções 

das deformações, pelas quais queremos caracterizar o comportamen

to das constantes elásticas como função da magnetização, devem 

ser calculadas a temperatura e campo magnético constante. 
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CAPITULO IV 

RESULTADOS EXPERH!ENTAIS 

Neste capítulo nós apresentamos os resultados experimen-

tais obtidos sobre o comportamento das constantes elásticas do 

Tb com a magnetização, e os comparamos qualitativamente com os 

resultados do modelo teórico. Nós também mostramos os comportame~ 

tos observados da magnetização e da atenuação de ultrasom, como 

função do campo magnético. 

IV.l - Comportamento das Constantes Elisticas com Magnetização -

Foram as seguintes as constantes elásticas medidas com 

as respectivas direções de aplicação de campo magnético: 

Constante H I/ Valor a H = o 

Elástica aos eixos [300 K, xl011 dyn/cm 2] 31 

c nu (Cll) 
_,. 

b 
_,. 

6,788 a, • c 

c3333 (C33) 
_,. 

b 
_,. 

7,225 a, • c 

c3l31 (C 55) 
_,. 

b 
_,. 

2,140 a, • c 

cl313 cc55J 
_,. _,. 

2 ,140 a, c 

c2121 (C66) 
.. b 1,878 a, 

As tabelas com estes resultados estão no apêndice c. Os 

dados foram tomados em várias temperaturas do intervalo 4,2-300 K, 

em campos magnéticos de atê 73 kOe. A aplicação de campo na dire-

- .. çao c, em temperaturas menores do que TN(229 K) aumenta muito a 

atenuação, o que impediu que fossem feitas medidas de velocidade 

do som nesta região. O comportamento tipico das constantes elisti 

cas medidas, com magnetização, nas regiões para e ferromagnéticas, 

é mostrado na fig.(IV-1). Por óC/C nós entendemos a variação rela 

tiva das constantes elásticas: 

óC = cc;J - cc;a) 

c cc;oJ 
(I V -1) 
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o .... 
o 
<l 

2 xl0"2 

I x 10"2 

o .... o o 
<l 

-2 -lxiO 

·2xi0"2 

0,25xl0 

o 

-0,5xl0 

-1,5x lO 

o 

o 

região poromagnético 

T• 270 K 
~ ~ 

H 11 a 

-
~õ 

b 

O, I 

região poromoonético 

T• 270 K - ~ H// c 

-
~õ 

b 

0,05 

a-

(a) 

cr 

(bl 
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0,10 

C1111--.......... 

c2121 

0,2 0,3 

0,15 



o ..... 
o 
<3 

reQiõo ferromagnética 

T • 180 K 

iittõ 

3xlo-2 -bõ 
lxlo-2 C3333 b 

o 
c212v~ 

-lx 10-2 

o O, I 0,3 0,5 0,7 

a-

(c) 

Fig.(IV-1) -Comportamento Típico das Constantes Elásticas do 

Têrbio com a Magnetização. (a) região paramagnêtica 

(T=270 K) com campo magnético aplicado no plano ba

sal; (b) região paramagnética (T=270 K) com campo 

magnético na direção c; (c) região ferromagnética 

(T=l80 K) com campo magnético no plana basal. 
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.. 
Em geral, o0 foi tomado como O, isto e: 

(IV-2) 

Na região ferromagnética~ embora haja magnetização expontânea, a 

magnetização total a campo zero é nula, devido a presença de domí 

nios, e os óC/C são referidos ao valor da constante elástica a 

campo zero. Nos casos em que ocorre forte atenuação a campo zero, 

e esta atenuação diminui com a aplicação de campo no plano basal 

cc1111 e c3131 na região ferromagnética- fig.(IV-lc)), C(~ 0 ) é a 

constante elástica medida com o menor campo suficiente para perm! 

tira observação de ecos. 

Em geral, o comportamento das constates elásticas longit~ 

dinais não depende muito da direção de aplicação do campo no pla-

no basal e como sera visto, esta dependência é bem acentuada nas 

constantes elásticas transversais. 

No que segue, nós mostramos os detalhes do comportamento 

das constantes elásticas estudadas. As curvas ~C(~)/C, na região 

pararnagnética, foram ajustadas com a função 

(IV-3) 

pelo método de mínimos quadrados. Seguindo o cálculo de Callen e 

C 11 16 . - -d. d. - . d a cn , com a aprox1maçao J=oo, a me 1a termo 1narn1ca os 

ricos harmônicos pode ser escrita como 

I .t+l/2 [L -1 (o)] 

Il/2 [L -1 (o) J 

esfé-

(IV-4) 

onde I é a função de Bessel hiperb61 1·ca L-1 f -e a unçao de Langevin 

inversa. Para a<<l, ou equivalentemente • na região paramagnética 

sem campo muito elevado, tcmos22: 
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(IV-5) 

Assim, o ajuste das curvas experimentais com a função da 

eq.(IV-3) tem o sentido de indicar a importância relativa 

dos termos de ordem l=Z, 4 e 6 nos operadores de momento 

angular. 

Vamos agora verificar o comportamento das virias 

constantes elásticas como função da magnetização: 

1- c 1111 - fig. (IV-2) 

Na região paramagnêt.ica as dependências de 

com temperatura (fig.(IV-Za)) e com a direção do campo no 

plano basal (figs.(IV-2a e 2b)) são pequenas. A dependência 

térmica e justificada pela dependência de F e suas deri-

vadas e das deformações estáticas, que aparecem nas 

eq.(III-79) e (III-86). A dependência com a direção do campo 

magnético no plano basal, quando este está nas direções ã ou b, 

vem da troca de sinal que ei sofre entre estas duas direções 

de campo, e tanto termos de ra e za ordem nas deformações como a 

energia elástica de 3a ordem (eq.(III-96)) contribuem para o com

portamento observado. Os ajustes com a eq. (IV-3) mostram que os 

termos de za ordem (l=Z) nos operadores de momento angular sao os 

que mais contribuem para o comportamento observado, pois embora 

2 4 6 A<B<C, em geral Ao >Bo >Co . 

Na região ferromagnética, -> 
o comportamento de cllll(o) 50 

pode ser observado com aplicação de campo no plano basal, em cam-

pos maiores do que o mínimo necessário para diminuir a atenua

ção e permitir a observação de ecos. 

2- c 3333 - fig.(IV-3) 

Quando o campo magnético c aplicado no plano basal, c 3333 

~ função decrescente da magnetização. atS que um certo valor seja 
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~ 

atingido. Os valores de c 3333 e de o deste ponto decrescem com a 

temperatura, e a partir dele c 3333 (Õ) passa a ser uma função cres 

cente. Uma vez que na fase ferromagn~tica ocorre magnetização ex

pontânea, c 3333 é aí função sempre crescente, embora a dependência 

com Õ abaixo de 100 K seja muito pequena. O ajuste dos resultados 

da região paramagnética com as potências de o indica também que os 

termos em f=Z são os mais importantes, embora os de f=4 e f=6 se

jam muito mais relevantes do que em c 1111 . A pequena dependência 

de c 3333 (Õ) com a direção do campo no plano basal é devida apenas 

a pequena dependência de 32 F/3P 2 com esta direção. 

3- c 2121 - fig.(IV-4) 

o comportamento de c2121 (Ô) é fortemente dependente da d! 

reçao de aplicação do campo no plano basal, em todal as fases de 

ordem magnética. A eq.(III-98) mostra que essa diferença só pode 

ser atribuída a duas interações de ordem superior: o acoplamento 

magnetoelãstico de za ordem e a energia elástica de 3a ordem. Na 

verdade, assim como ocorre com o comportamento de c 3131 (Õ), este 

tipo de dependência constitui a Única evidência da importância de~ 

tas duas interações de ordem superior nas deformações. O ajuste de 

6C 2121 /c 2121 com a eq.(IV-3) mostra que também aqui os termos com 

l=2 sao os mais importantes. 

4- C3131 - fig.(IV-5) 

A dependência de c 1313 (o) com a temperatura é geralmente 

grande quando o campo é aplicado no plano basal e pequena quando 

na direção ê. Como as outras constantes elásticas, c3131 nao pode 

ser medida na região ferron1agn~tica com campo aplicado no eixo ~ 

c. 

Como c 1111 , c 3131 pode ser medida nesta região após a aplicação de 

um campo magn6tico suficicnte,no plano basal, para dintinuir a atc

nuaçao. Como cm c 2121 , ocorre uma dcpend~ncia de c
3131

(;) com a 

dircção uc aplicação do campo no plano basal c esta dependência p~ 

de ser atribuida apenas as contribuições de ordem superior nas de-

- 94 -



..... 
N ..... 
N 

u 
<l 

..... 
N ..... 

"' u 
..... 

..... 

"' ..... 
N 

u 
<l 

o 

o 

lxlo-2 

o 

o 

região paramoonético 

0,1 0,2 0,3 
a- (•) 0,003o 2+0,3Io4-o,6a6 

(a) <•l 0,0So 2+0,06a4-l,lo6 

<•l -0,002o 2+0,2Sa 4+0,Io6 

(Y) 0,06o 2-0,2Io4+1,3o 6 

região ferromagnético 
ii11'b 

180 K 

H 11 'b 
200 K 

H 11 ã-------
-
~â 

b 

0,2 0,4 
a-

(b) 

0,6 

Fig.(IV-4) -Comportamento de c2121 com a Magnetização, 

- 95 -



7xi0-2 

~ 

"' ~ "' o ..... 3xi0-2 
~ 

"' ~ "' o 
<l 

o 

-lxi0-2 

o 

I,Oxlo-2 

~ 

"' ~ 
"' o ..... 0,5xlo-2 
~ 

"' ~ 
"' o 

.q 

o 

-O,Ixlo- 2 

o 

180 K - ~ ........ 
H 11 o 

200K - .... 

~â 
270 K 

b 300K 
I 

250 K. 160K 

0,2 0,4 0,6 
a-

(a) 

região paromognético 

T= 280 K 

~-
b 

if11ê ii11"b 

O, I 0,2 
a- (e) 0,1So2-o,33a4 +1,9o6 

(b) (•J O,Ola 2-0,46a4+1,4a6 

(9) 0,006o 2-I,Sa4+Z3,3o-6 

- 96 -



região poromognética 

1,0 X 10 T• 260 K 

~ 

"' ~ "' u 
..... 0,5xl0 
~ 

"' ~ "' u 
<I 

-$-o 
b 

o 

-0,2xl0 

o 0,1 0,2 0,3 
a- (e) O,lo 2-o,Osa4+0,So6 

(c) (A) z 4 6 -0,03o -0,04a -0,06o 

(•l 0,04o 2-1,3o4+13,4o6 

Fig.(IV-5) -Comportamento de c3131 com a Magnetização • 

• 

- 97 -



formações (eq. (III-99)). 

5- c 1313 - fig. (IV-6) 

Na região paramagnética, a dependência de c 1313 C~) com a 

temperatura ê maior quando a direção do campo está no eixo c do 

que quando está no plano basal. Como com c 3131 , também os termos 

em l=Z sao os mais importantes. A importância relativamente gran

de dos termos em !=4 e 6 para H//c em c 1313 e c 3131 não pode ser 

tomada como indicativa da participação efetiva destes termos, 

pois devido a pequena dependência com a, não ê claro que o ajuste 

pelo método de mínimos quadrados seja apropriado para esta análi-

se. 

Estes resultados permitem uma análise da diferença no com 

portamento de c1313 e c 3131 quando a direção do campo é a mesma 

(fig.(IV-7)). A contribuição da energia elástica de 3a ordem e a 

mesma para c 1313 e c 3131 e a eq.(III-91) mostra que um termo rota 

cional de 1a ordem nas deformações e 2 termos Je za ordem para 

H//a e l para H//c são responsáveis pela não degenerescência en-

tre c 1313 (~) e c 3131 (~). A hamiltoniana magnetoelâstica 

-r 1 e de 1a ordem nas deformações (Hm~ -eq. (III-52)) mostra 

de l • lOn 

que há ou 

tros termos rotacionais de 1 3 ordem que podem contribuir para um 

comportamento deste tipo. Estes termos são: 

Entretanto, os ajustes dos resultados experimentais com as potên

cias de al indicam que os termos com l>2 são bastante menos impo~ 

tantes. Isto aliado a evidência da importância da intcração magn~ 

toelástica de za ordem, mostrada no comportamento de c 2121 e 

c3131 com campo aplicado no plano basal, é indicativo de que as 

principais contribuições para as diferenças entre cl313 e c3131 

são devidas ao termo rotacional com l=2 e aos termos de 23 ordem 
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nas deformações, ainda com !=2. 

IV.Z - Comportamento da Atenuação -

O comportamento da atenuação do ultrasom usado nas medi

das de constantes elásticas, como função do campo magnético, é 

mostrado na fig.(IV-8), em várias temperaturas. A atenuação medi

da foi sempre o resultado da comparação logarítmica de dois ecos 

vizinhos. Em temperaturas próximas e abaixo das transições de fa

se, os erros de medição foram maiores, devido a um comportamento 

nem sempre exponencial da envoltória de ecos. 

Além da viscosidade presente em todos os materiais, há ou 

tros mecanismos de atenuação nas terras raras pesadas. Provãvel

mente, o mais efetivo deles ê o mecanismo de flutuação de spin, 

como proposto por Pollina e Luthi 64 e Maeka,;a et a1. 65 , pois a 

magnetização local deve depender das deformações dinâmicas. Na re 

gião ferromagnética, a atenuação por paredes entre domínios e 

por interação fonon-magnon pode ser forte também. As paredes en-

tre domínios são regiões de cerca de 100 distâncias interatômicas 

de extensão, onde os momentos magnéticos localizados variam grad! 

tivamente a sua direção, o que as torna fortemente atenuantes. p~ 

lo mecanismo de flutuação de spin. 

As figs. (IV-Sa e Sb) mostram a atenuação do ultrasom lon

gitudinal como função do campo magnético, aplicado no plano ba-

sal. Nas temperaturas próximas as transições de fase, o mecanismo 

de flutuação de sp1n e bastante efetivo. Na região ferromagnéti

ca, a atenuação devida a paredes entre domínios é muito forte pa

ra ultrasom propagando na direção ã (k//a), até que seja atingido 

um campo suficiente para alinhar os domínios da amostra. Isto in

dica que há uma maior densidade de paredes na direção c do que na 

dircçio ã, pois a atenuação de ondas com k//c i normal. 

O comportamento da atenuação do ultrasom transvers~l 

com campo no plano basal, mostra as mesmas características do lon 
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gitudinal (figs.(IV-Sc e Sd)). Entretanto, as ondas com k//a e 

PI/h não são fortemente atenuadas na região ferromagnética em cam 

po baixo, como ocorre quando p;;C ou com ondas longitudinais com 

k//a. Isto é devido provàvelmente a uma situação geométrica, em 

que estas ondas (k//a,p//b) são pouco atenuadas por flutuação de 

spin, nas paredes entre domínios. 
+ + 

A atenuação com H//c, tanto de ondas longitudinais como 

de transversais, não depende muito do valor de H, em temperaturas 

maiores do que 230 K. 

Abaixo desta temperatura a atenuação foi sempre muito for 

te, impedindo mesmo as medições da velocidade do som. 

IV.3 - Medidas de Magnetização -

A fig.(IV-9) mostra as curvas de magnetização reduzida 

contra campo, aplicado nos eixos b ou c, em algumas temperaturas. 

Estes resultados, inclusive os com campo no eixo a, foram correia 

cionados com as constantes elásticas e aparecem no apêndice C. A 

magnetização de saturação foi considerada aquela medida a 4,2 K 

em campo de 60 küe. O valor obtido, 325,1±3 emu/g, é bastante pr~ 

ximo do medido por Hegland et a1. 66 (328±3 emu/g). 
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CAPfTULO V 

ANÁLISE Nill!ERICA DOS RESULTADOS EXPERI~ffi~TAIS 

Neste capítulo nós descrevemos o método numérico usado 

para calcular algumas das quantidades do modelo teórico, como sus 

ceptibilidade rnagn6tica, magnetoestriç&es de equilíbrio, energia 

livre e as suas derivadas. Tendo calculado estas quantidades, co

mo função da magnetização e da temperatura, nós podemos usar as 

expressões da seção (III.4) para compara-las com os resultados 

experimentais de ~C(~)/C. Neste sentido, muitas aproximações tiv~ 

ram que ser feitas e não podemos pretender, em principio, a vali

dade quantitativa no cilculo das constantes de acoplamento magne

toelástico. ~o entanto, veremos que este cálculo permite uma des

crição qualitativa muito boa do comportamento experimental de to

das as constantes elásticas medidas. 

No modelo numérico, nós tratamos com dois conjuntos de 

constantes magnetoelásticas. O primeiro é o que entra na hamilto

niana de ordem zero e serve para o cálculo das grandezas ter~odi 

nãmicas supra-citadas. Ele pode ser escolhido de modo a que as 

propriedades magnéticas e magnetoelâsticas estáticas medidas ex

perimentalmente, sejam reproduzidas teõricamente. O segundo ê o 

que entra nas expressões da seção (III.4) para o cálculo das con~ 

tantes elásticas. Teõricamente estes dois conjuntos são iguais, 

mas na prática, ê muito difícil de verificar esta validade. E que 

as interações de ordem superior nas deformações - interação magn~ 

toelistica de Ja ordem e energia elástica de 3a ordem - que efeti 

vamente contribuem para o comportamento das constantes elásticas 

com a magnetização, contribuem muito pouco para o valor das de

formações estáticas, e para uma escolha realista das constantes 

magnetoelâsticas de H
0

, nós desprezamos estas interações. 

Nós usamos em H0 um conjunto de constantes magnetoelásti

cas de la ordem que permite a reprodução dos resultados experi-
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mentais (nossos e da literatura) de magnetização e de magnetoes

trições estáticas. Esta H0 permite o cálculo de F e suas deriva

das e com estas funções e as expressões da seção (III.4), podemos 

escolher o conjunto de constantes magnetoelásticas que melhor re

produz os resultados experimentais de 6C(Õ)/C. 

Nós aplicamos este modelo apenas na região paramagnêtica. 

V.l - O Modelo Numérico -

Vamos inicialmente mencionar as principais aproximações e 

características do modelo numérico*: 

1- A parte magnetoelástica de H0 inclui apenas os termos de la 

ordem nas deformações e de grau atê t=Z nos operadores de momento 

angular. Assim, através do ajuste dos resultados experimentais de 

magnetoestrição estática da literatura (ea,l, ea,Z e ei), pode 

ser feita uma estimativa das constantes magnetoelásticas de la or 

dem, embora elas "englobassem" as de za ordem e as de ordem supe-

rior nos operadores de momento angular. 

2- A energia elástica de 3a ordem foi desprezada no modelo numéri 

co. 

3- GE,Z e Gy,Z foram supostos nulos, porque não há resultados ex-

perimentais que permitam a sua determinação inequívoca**. 

4- A fase antiferromagnêtica helicoidal não ê incluída. 

é muito menor do que as outras C~., 
JJ 

das eqs. (III-10) e foi desprezada. 

6- A magnetização ê calculada no plano x-z onde x representa uma 

•o modelo numérico, programas e subrotinas (FORTRAN IV) foram inl 

cialmente elaborados por P. L. Donoho. Os programas estão lista

dos no apêndice D, com adaptações que facilitam a manipulação dos 

resultados no sistema DEC-10 da Unicamp. 
25 **Rhyne e Legvold. desprezam a interação magnetoelástica de 

2 ions na interpretação dos seus resultados experimentais 

de magnetoestrição. 
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direção do plano basal e z a direção do eixo hexagonal. A simula

ção da direção do plano basal escolhida se di pela escolha da 

d . . p6 constante e an1sotrop1a 6 . 

7- A magnetização reduzida e as magnetoestrições estáticas sao 

calculadas autoconsistentemente. 

8- Os operadores tensoriais foram definidos no programa sem os fa 

·tores irracionais e algumas das constantes que aparecem também di 

ferem, por fatores constantes, das do modelo teórico. Estas dife

renças sao mostradas no apêndice E. 

9- As energias são expressas em K; as densidades de energia, cons 

tantes elásticas e magnetoelásticas em K/íon•. Os campos magnêti-

cos em kOe. 

Por facilidade computacional, ê conveniente agrupar todos 

os termos que multiplicam uma determinada componente do momento 

angular ou um operador tensorial. x e y são duas direções ortogo

nais do plano basal e como nós consideramos que a magnetização só 

pode estar no plano x-z, a =0. Assim, podemos combinar as intera
y 

çoes de troca, de Zeeman e magnetoelâstica de 2 íons e escrever: 

His + Han + H + HII = a J + a J 
tr tr z me x x z z 

Os coeficientes ax e a
2 

podem ser escritos como: 

ax = QHx + rxox 

az = QHz + rzoz 

onde 

(V-1) 

(V-2) 

(V-3) 

(V-4) 

e rx e r
2 

incluem~ cada um, um termo de campo molecular e outro 

de interação magnetoelistica de 2 ions: 

*Para o térbio, 1011 dyn/cm 2 = 2,3143xl04 K/Íon. 
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r =(g~ /kl cr-r )+J [CG"· 0 -G"' 2Je"· 1+CG"· 0-G"• 2Je"· 2] cv-s) 
X B 1 11 2 2 

Agora, considerando a interação magnetoelástica de 1 Íon até or

dem !=2 nos operadores tensoriais, e até 1a ordem nas deforma-

çoes, a hamiltoniana de ordem zero fica: 

Ho(i) = "xJx + "zJz + (P~-B~·2;:;cx,l_B~'2e"'2)Q~(Ji) 

o o j . o o 6 + y' 2-y + j 
+ P4Q4( i) + P6Q6(Ji) + P6Q66(Ji) - B elQ22( i) (V-7) 

-I 1 onde foram desprezados os termos de Hm~ envolvendo as deforma-

d h "d . 1 € € € € y çoes escon ec1 as exper1menta mente: e1 , e 2 , w1 , w2 e e 2 . A for-

ma da hamiltoniana perturbativa é a mesma da eq.(III-66): 

+ Ja PJ + Ja QJ 
X X Z Z 

(V-8) 

V.Z - Computação das Quantidades Termodinâmicas do Modelo -

O objetivo principal deste cálculo é, para cada temperat~ 

ra, em vários valores de campo magnético, obter .os valores da maK 

netização, das deformações estáticas e das derivadas primeiras e 

segundas de F. 

A magnetização reduzida é definida por: 

~ <m I J I m >e- SEm 
· 1 m="-J 

J J -SE 
E e m 

m=-J 

= (V-9) 

e deve ser calculada de um modo autoconsistente, pois como H0 de-

pende de;, Em=Em(~). Considerando apenas situações experimentais 

em que o campo magnético é aplicado no plano basal ou na direção .. 
c, há duas equações (eqs.(V-2) ou (V-3) e eq.(V-9)) relacionando 

3 variáveis: "x (ou "z), Hx (ou Hz) e ax (ou az). O cálculo de 
.. 
a 

.- -. -+.. .... ...... ... e fac1l quando ex e a var1avel independente. a e colocada em H0 
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que, diagonalizada, fornece os autovalores e os autovetores que 
... ... 

entram no cálculo de a. H pode então ser obtido das eqs.(V-2) e 

(V-3) como: 

(V-lO) 

(V-11) 

A consideração de H como variável independente facilita a 

aplicação dos resultados na comparação com os resultados experi

mentais e foi preferida. Entretanto, isto requer um processo ite

rativo de cálculo. Inicialmente, independente do valor de H em 
... ... -que se quer conhecer a, um valor de a e suposto, e consequenteme~ 

... ... 
te, um de ~. A hamiltoniana é então diagonalizada e a calculada 

pela eq.(V-9), e obtemos um novo H (digamos H) das eqs.(V-10) ou 

(V-11). if ... 
pode ou não coincidir com H. o objetivo da iteração e 

obter um novo valor de ~. que colocado em H0 , forneça um novo H 
convergente para o valor de H desejado. NÓs usamos o método das 

tangentes de Newton67 para resolver as seguintes equações: 

[(~ -QH )/r ] - ox = O 
X X X 

(V-12) 

(V-13) 

Fx e F
2 

sao funções de erro e a iteração cessa quando estas fun

çoes se anulam, dentro de uma certa tolerância, e obtemos o valor 

de a correspondente a H. o método requer uma suposição inicial no 
.... 

valor de a. Chamando de s a variável 

• = o + h 
.~ n n (V-14) 

e expandindo F(s) em série de Taylor, mantendo so a primeira deri 

v ada. temos: 

(V-15) 
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Para que a função de erro se anule, 

(V-16) 

Colocando este hn na eq.(V-14), obtemos a próxima aproximação da 

raíz: 

(n =O, l, 2, •.. ) (V-17) 

A iteração prossegue até que Fx e Fz se anulem, dentro de uma to
-6 lerãncia escolhida, que foi de -10 . 

O cálculo das deformações de equilíbrio requer também um 

procedimento autoconsistente, já que elas são calculadas através 

de F, que por sua vez é função das deformações. Nós calculamos a-

-a 1 -a 2 -y .- f d"d . 1 25 penas e ' , e ' e e
1 

porque Ja oram me 1 as exper1menta mente , 

o que permite a comparação e o ajuste dos resultados. 

Inicialmente, as deformações de equilíbrio são supostas 

nulas. A hamiltoniana é então construída, diagonalizada, e a mag

netização e a energia livre são calculadas. As deformações estáti 

cas são então encontradas pelo conjunto de equações: 

(V-18) 

onde Fel inclui a parte puramente elástica e Fme (até aqui desig

nada apenas por F) inclui a parte de origem magnetoelástica. As 

derivadas de Fel são obtidas da eq. (III-9) e as de Fme são obti
r . 

das numericamente, isto ê, dando pequenos incrementos aos ei•J e 
r . 

calculando como ~Fme/~ei•J. As deformações assim encontradas são 

incluidas na nova hamiltoniana de ordem zero, através de novos v~ 

lores de r e r (eqs.(V-5) 
X Z 

na·eq.(V-7), quais 

e (V-6)) e dos coeficientes 

sejam: -(B~'2ea,l+B~'2ea'2) 

de Q~(J) 

e eQ~(~ 

-sY·2er. A nova H0 é então diagonalizada e as novas deformações 

de equilíbrio são encontradas com a eq.(V-18). A iteração prosse-
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gue atê que as deformações de equilíbrio coincidam, dentro de uma 

tolerância, com as calculadas na iteração anterior. 

As derivadas primeiras e segundas de F relativas aos coe

ficientes A, B, C, D, E, P e Q (vamos generaliza-los por Xr 

(r=l,7)) podem ser calculadas a partir da própria definição de F 

J 

F = -kTlnZ = -knn2:e-SEm 
m=-J 

como: 

J 

e 
(aF;axr) IH,T,êr,j = c2: (aEm/oXr)e-SEm]/Z 

1 m=-J 
J 

ca 2F;axrax) IH T e~·j = c2 ca
2
Em/õXraxs)e- 8Em]/Z 

5 
' ' 1 m=-J 

J 

- S[~/aEm/dXr)(dEm/aXs)e-BEm]/Z 

J J 

+ e["" (<lE /<lX )e-BEm] [ 2: (dE /dX )e-SEmltz 2 
L m r m s .... 

m=-J m=-J 

(V-19) 

(V-20) 

(V-21) 

onde e=l/kT e E é a 
m 

ordem (eq.(III-64)). 

energia do autoestado IJm> corrigida atê za 

As derivadas de E relativas aos coeficien
m 

tes X e as somatórias que aparecem nas eqs.(V-20) e (V-21), po-
r 

dem ser calculadas numericamente, e as derivadas primeiras e se-

gundas de F, que entram no cálculo das constantes elásticas, po

dem então ser conhecidas. Hrf inclui 5 operadores reais (Q0
2(J), me 

Q;1 cJJ, Q;2cJJ, Jx e J
2

) e 2 imaginários (Q 2 ~cJJ e Q22CJJ). Nós 

calculamos as correções de energia de la e 2a ordem (eqs.(III-61) 

e (III-62)) usando as autofunções de H0 no sistema em que ela e 

diagonal, e as correções devem ser reais. Deste modo, só podemos 

calcular as derivadas primeiras relativas aos coeficientes dos 5 

operadores reais, e as derivadas segundas relativas a coeficien

tes de 2 operadores do mesmo tipo. Mas estas incluem todas as ne-

c~ssárias a descrição das constantes elásticas com as expressões 
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da seçao (III-4). 

O cálculo das derivadas primeiras e segundas de F, a cam-

po magnético constante, pode ser feito pelo uso das eqs.(V-20) e 

(V-21). Aqui, por facilidade computacional, nós calculamos as de-

rivadas a magnetização constante e as relacionamos posteriormente 

com as a campo constante. Para fazer esta relaçãoy nos escrevemos 

a energia livre como: 

F = F!(H+r~) ,T,Xr(r=l,7) I (V-22) 

-+ -Como o e F sao funções das mesmas variáveis, 

Para facilitar a computação numérica, é conveniente fazer com que 

H~! (eq. (III-66)) seja escrita apenas em função dos operadores de 

moment.o angular, e então fazemos as seguintes condensações: 

de modo que 

+ pJ + 
X 

As componentes da 

<J > 
= X = crx ---

J 

<J > 
z 

oz = --- = 
J 

.. 
(J aparece no campo 

qJZ 

magnetização podem agora ser 

1 a<Hrf> l aF me = -
J ap J ap T 

1 3<Hrf> l aF me = -
J aq J aq T 

molecular como rxox e rzoz 

escritas 

(V-24) 

(V-25) 

(V-26) 

como: 

(V- 2 7) 

(V- 2 8) 

e os coeficientes p 

e q, além do acoplamento magnetoelâstico, devem incluir termos do 

tipo rxox e rzcrz, respectivamente, onde ox e oz vem da dependên

cia de ~ com as deformações. Podemos então escrever 
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1 a2F 
=- -(-

J axrap 

e equivalentemente, 

ilcrz 1 a2F 
= - -( 

axr T,H J axraq 

+ 
T,cr 

+ 
T,cr 

a2F 

aq 2 T,cr 

) 
T,H 

(V-29) 

acr 
r _z ) 

zax T,H r 

(V- 30) 

Da eq. (V-23), para H no plano basal e na direção t, respectivame~ 

te, nós tiramos: 

ilF ilF 
= + 

e 

ilF ilF 
= + 

ilF acr r _z 
aq T,cr 2 axr T,H 

' Usando agora as eqs. (V-27) e (V-28), obtemos: 

e 

As 

e 

ilF ilF ilcr 
Jcr r ~ = 

ilF 
= 

axr T,H 

derivadas 

a2F 

axraxs T,H 

ilF 
- Jcr 

X x,x T H 
a r ' 

ilcr 
r _z 

ilXr T,cr z zax T H 
r ' 

segundas ficam: 

a2F a2F 
= + 

axraxs T,cr axs ap 

acr ilcrx 
Jr C~ 

X axr T,H axs T,H 

acrx 
r 

T (J X axr • 

) - Jcr r 
X X 
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(V-31) 

(V-32) 

(V- 33) 

(V- 34) 

T,H 

a2cr 
X (V- 35) 

axraxs T,H 



a2F a2F a2F a a 
= + rz 

z 

axraxs T,H axraxs T,a axsaq T,a axr,T,H 

a a a a a2
a 

- Jr (-z z ) - Ja r z (V- 36) 
z ax T,H axs T,H z z 

axraxs T,H r 

reção de energia de 3a ordem* e nos negligenciamos estes ter-

mos por serem provãvelmente muito menores do que as derivadas 
~ 

primeiras de a . . 

V.3 - Determinação dos Parâmetros que Entram na Hamiltoniana de 

Ordem Zero -

Inicialmente, nós escolhemos as 4 constantes de campo 

cristalino (P~, Pg, P~ e P~) e as constantes de campo molecular 

(r e r
1

) que melhor reproduzissem o comportamento experimental da 

magnetização e as temperaturas de Curie e li (H/ /c) e ej_ (Hj_c) **. 

*Uma vez que: 

temos: 

= -

.... 
o que mostra que as derivadas segundas de a dependem das deriva-

das terceiras de F, que só podem ser calculadas conhecendo a cor

reção de energia de 3a ordem. 

**A lei de Curie-Weiss aplicada a materiais ferromagniticos aniso 

trópicos, pode ser expressa como: 

Xllc C/(T-011) 

XII . Xj_ onde 

e Xj_ c C/(T-0j_) 

são as susceptibilidades magnéticas com campo ~ 

plicado paralelo e perpendicular ao eixo c, respectivamente, 

e C ê uma constante. 
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Posteriormente, escolhemos valores para as 7 constantes magnetoe-

lásticas em questão, que reproduzissem os resultados experimen-

tais de magnetoestrição na região paramagnética. 

As constantes de campo cristalino e as de campo molecular 

foram escolhidas simultâneamente para reproduzir as curvas de maK 

netização contra campo, com campo aplicado nos eixos b e c, a 

4,2 K, 250 K e 300 K, e as temperaturas de Curie e
1 

I e ej_ As 

curvas de magnetização foram as obtidas experimentalmente* e os 

68 Aleonard et al. , 181 K valores de e li ej_ usados foram os de 

e 236 K respectivamente, obtidos por extrapolação das curvas 

contra temperatura, medidas entre 280 K e 360 K. A 1/xll e 1/x I 
diferença e

11
-ej_ é fortemente dependente de P~ e as susceptibi-

o o lidades fortemente dependentes de r. p4 e p6 contribuem para a 

"d d - d ~ +H P6 d. curvatura no sent1 o a saturaçao as curvas cr x e 6 in 1ca a 

pequena anisotropia do plano basal, na região paramagnética. Os 

valores que satisfizeram as condições propostas foram: 

Po = 1,08 K/Íon 2 
Po -4 K/Íon 4 =-4xl0 

Po 
6 = lxl0- 7 K/Íon 

p6 = 2xl0-6 K/Íon 6 

r = 938,5 kOe/Íon 
ou equivalentemente 

(V-3 7) 

r . 
r (e. ,J=o) =94, 5 K/íon 

X 1 

r (e~·j=O) =94,5 K/Íon z 1 

As constantes magnetoelâsticas foram ajustadas para repr~ 

duzir os resultados experimentais de magnetoestrição de Rhyne e 

Legvold25 na região paramagnêtica, 
~ + 

com H//b , supondo-se que as 

deformações estáticas sejam funções lineares das constantes 

magnetoelásticas. As deformações irredutíveis dependem apenas das 

~ -*Uma vez que H nos programas e o campo magnético interno e na ex-

periência o- externo, e que não se conhecia o fator de dernagnetiz~ 

ção da amostra, escolhemos os parâmetros de modo que as magnetiz! 

ções calculadas fossem cerca de lOt maiores do que as medidas. 
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constantes magnctoelásticas de mesmo Índice. Expandindo então 

a,l a,2 y f -e , e e e
1 

em unçao das constantes magnetoelásticas relacio 
+ + 

nadas, para H//b, temos: 

-a 1 
aea,l 

Ba,2 
aea,l 

(G~,O-G~'2) e ' = + 
aBa,2 1 a(Ga,O_Ga'2) 

1 1 1 

(V-38) 

-a 2 
aea,l 

Ba,2 
aea,2 

(G~'O-G~'2) e ' = + 
aBa,2 2 a(Ga,O_Ga'2) 

1 2 2 

(V-39) 

aeY 
By,2 

ae 1 Gy,2 -y 1 + el = 3Gy,Z aBY,2 
(V-40) 

As derivadas das deformações relativas as constantes magnetoelás-

ticas podem ser calculadas numericamente em uma versão um pouco 

modificada do programa principal (~~INO)*, Assim, usando os resul 
25 tados experimentais de Rhyne e Legvold , as eqs.(V-38), (V-39) e 

(V-40) podem ser usadas para determinar as constantes magnetoelá~ 

ticas que nalas aparecem, pelo método de mínimos quadrados. Isto 
. . a O a 2 a O a 2 foi feito em duas etapas. In1c1almente, (G 1 ' -G1 ' ) e (G 2 • -G 2 • ) 

foram supostos nulos e B~· 2 e B~· 2 encontrados por mínimos quadr~ 

dos, para ajustar a magnetoestrição a campo nulo, na região para

magnética (fig.(V-1)). Nesta região, a campo nulo, não hã intera

ção de troca e os Gs podem ser desprezados. Posteriormente 
a O a 2 a O a 2 (G1 ' -G1 ' ) e (G 2 • -G 2 ' ) foram encontrados, por mínimos quadra-

dos, para ajustar as partes conhecidas das eqs.(V-38) e (V-39), 

com os resultados experimentais de 2 temperaturas da região para

magnética, com campo aplicado. Uma vez que Gy,Z foi suposto nulo, 

BY· 2 também foi ajustado por mínimos quadrados, para reproduzir 

os resultados com campo aplicado. A fig.(V-2) mostra o resultado 

do ajuste nas duas temperaturas da região paramagnética. O cálcu

*Cada derivada ê calculada considerando nulas todas as outras 

constantes magnctoelãsticas. 
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Fig.(V-1) -Comparação das Deformações Magnetoestritivas Medidas 

ExperimentalmerÍte com as Encontradas com o Modelo Teó 

· n"· 2 n"· 2 1· · d 1 r1co. 1 e 2 , constantes magnetoe ast~cas e 

ion, foram encontradas pelo ajuste das curvas a campo 

zero. As outras constantes magnetoelâsticas do modelo 

numérico foram encOntradas pelo ajuste das curvas de 

deformação contra campo (fig.(V-2)). (Resultados exp~ 

rimentais da Ref. 25) 
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Fig.(V-2) -Ajuste das Magnetoestrições Isotérmicas na Região 

Paramagnêtica, com o Modelo Teórico. (Resultados 

Experimentais da Ref. 25) 
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lo das magnetoestrições a campo constante (fig.(V-1)) só dá bom 

resultado na região paramagnêtica, o que é esperado. Os valores 

obtidos para as constantes magnetoelásticas pelos ajustes, foram: 

Bcx,2 = -7,9 K/íon 1 

Bcx,2 = -8,1 K/íon 2 

By,2 = 15,7 K/Íon (V-41) 

Gcx,O_Gcx,2 = 9 02 K/-l 1 , 10n 

Os resultados de du Plessis de magnetoestrição 69 indicam para o 

térbio uma razão (B 8
•
2;BY' 2) igual a 2,35, bastante diferente das 

. 8 2 8 ;- - h-outras terras raras. Ass1m, supusemos B • =36, K 10n. Nao a na 

literatura resultados experimentais de magnetoestrição com ii;;-c, 

e não podemos determinar os valores de (G~' 0 +2G~' 2 ) e 

(G~' 0 +2G~· 2 ). Nós supusemos que estas combinações valem respecti-

vamente 9,02 K/Íon e 8,97 K/Íon (os mesmos valores de 

(Gcxl,o_Gcxl,2) e (G"2·o-Ga2,2)), - 1 -o que e razoave , uma vez que nao há 

anisotropia na interação de troca. 

V.4 - Aplicação do Modelo Numérico ao Comportamento das Constan

tes Elásticas -

Com o sentido de tornar o modelo teórico numêricamente a-

plicável, fizemos várias simplificações na hamiltoniana de ordem 

zero. Embora isto tenha sido suficiente para descrever razoàvel

mente o comportamento da susceptibilidade magnética e os resulta 

dos limitados de magnetoestrição da literatura, não podemos espe

rar uma grande precisão no cálculo das deformações estáticas e 

das derivadas de F. Equivalentemente, as constantes magnetoelásti 

cas de 1a ordem encontradas nos ajustes de magnetoestrição, não 

devem ser muito precisas. No entanto-, veremos que con1 estas fun-
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çoes pudemos sempre dar uma descrição bastante aproximada do com

portamento das constantes elásticas estudadas como função da mag

netização, através do ajuste dos resultados. 

Para os ajustes, nós usamos as expressões calculadas na 

seçao (III.4). As constantes elásticas de 3a ordem utilizadas sao 

as calculadas por Rao e Ramanand40 •. O comportamento e a expres

sao teórica de cada constante elástica de za ordem requer que e

las sejam estudadas individualmente e nos procedemos agora a este 

estudo. Estaremos então encontrando valores para as constantes de 

acoplamento magnetoelástico, que melhor ajustam os resultados ex-

perimentais, e embora elas não devam ser funções da temperatura, 

nõs permitimos esta dependência, já que não sabemos a dependência 

térmica das constantes elásticas de 3a ordem e tampouco estamos 

em busca de precisão quantitativa. Para os ajustes, as quantida

des do modelo foram calculadas em 14 valores de campo magnético, 

entre O e 65 kOe, a cada 5 kOe. Para conhecer o valor das constan 

tes elásticas nos valores calculados de magnetização, elas foram 

interpoladas. 

1- fig. (V-3) eqs. (III-79) e (III-86) 

ii;;-; ou b": 6Cllll • (B~,z-B~'z)(~ZF/iAZ} + (By,Z)Z(aZF/382) 

+ ((ct; ,O -G'l' 2) -(G~ ,O -G~ ,2) +c"Y ,2 )2 OZF/<IPZ) 

2By,2{B~· 2 -B~'z)(ê1ZF/3A3B) 

+ Z(Bil,Z Bo,Z) ([Get,O Go..Z)-(Go,O Go,Z)+Gy,2)(ê1ZF/<IA3P) 
2-1 1·1 z-z 

- 2BY• 2 [(G~· 0 -G~· 2 }-(G2' 0 -c~· 2 )+Gl· 2 )(a 2 F/aBaP) 

(III-79) 

*As constantes elásticas de 3a ordem sao calculadas para o tér 

bio, usando. interpolação das derivadas das constantes elásti 

cas de za ordem relativas a pressão, de Gd e Dy, medidas por 

Fisher et a1. 70 
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Fig.(V-3) -Ajuste de 6C 1111 (~)/C 1111 Para H//~ e H//b. 
linhas sólidas + ajustes 

1 + TEOl (contribuição magnetoelástica de la ordem) 

2 + TO (contribuição da energia elástica de 3a ordem) 

(a) H/lê. 280 K, 2(B"''·"''-B"''•"'2+B"'2 •"'2+BY,Y) 
a,2 a,2 a,2 a,2 = 46,2 K/íon 

(b) H;;ê, 260 K, " = 40,9 K/íon 

(c) H//b, 280 K, 2(By'y+BY•"' 1 -By,a 2) = 253,0 K/íon y,2 y,2 y,2 

(d) it;;il, 260 K' " = 259,0 K/Íon 
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.. .. 
H//c: 6C * {8°· 2 Bo:a,Z)Z(2lf/>A2) 1111 2 - 1 

• [(G~ ,O+ ZG~, 2)- (C~·O •ZG2 • 2) J 2 (31F/~Qz) 

• 2(8~' 2 -B~' z J {(G~ ' 0
+ 2G~' 2)- (G2 .o .. ZG~ ' 2) J U 2F/3A3Q) 

(111-86} 

a- il;;-c figs. (V-3a) (280 K) e (V-3b) (260 K) 

Considerando corretas as constantes elásticas de la or-

dem obtidas do ajuste da magnetoestrição (eqs. (V-41)), os coefici 

entes das derivadas segundas de F ficam muito pequenos e a contri 

buição magnetoel.stica de la ordem para ac1111 (;);c1111 fica des

prezível. A contribuição da energia elástica de 3a ordem ê peque-.. 
na e no sentido de diminuir a dependência de c1111 com a. A combi 

nação de constantes magnetoelásticas de 2a ordem que formam o coe 

ficiente de aF/aA, que dá o ajuste de mínimos quadrados vale 

46,2 K/Íon para 280 K e 40,9 K/Íon para 260 K, o que faz supor 

que as constantes magnetoelásticas de 2a ordem sejam da mesma or-

dem de grandeza que as de la ordem. 

b- il;;b" figs. (V-3c) (280 K) e (V-3d)(260 K) 

Neste caso, a contribuição magnetoelástica de la ordem 

não e desprezível. Uma vez que o coeficiente de aF/aA já foi unl

vocamente determinado para o caso H//c, o Único parâmetro que dis 

pomos para o ajuste ê o coeficiente de aF/aB, que vale então 

253 K/íon para 280 K e 259 K/íon para 260 K. Embora o ajuste nes-

te caso tenha sido muito bom, estes valores não reproduzem os re

sultados para H//a com a mesma precisão (valores um pouco distin-

·tos o fazem) . 

(111-80) 
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Fig.(V-4) -Ajuste de ~c 3333 (~)/c 3333 Para H//c e H//b. 
linhas sólidas + ajustes 

2 + TO (contribuição da energia elástica de 3a ordem) 

[Ga'0+2Ga' 2+2(Ga,0+2Ga,Z)] = 2,0 K/íon 
1 1 2 2 

(b) H//c, 260 K, (B~· 2 +2B~· 2 ) = -27,0 K/íon 

(c) H//b, 280 K, (B~' 2 +2B~· 2 ) = -54,0 K/íon 

(G~· 0 -G~' 2 +2(G~· 0 -G~' 2 )] = -9,5 K/íon 

(d) H//b, 260 K, (B~· 2 +2B~· 2 ) = -38,0 K/íon 

[G~· 0 -G~' 2 +2(G~· 0 -G~' 2 )] = -7,0 K/íon 
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H/ ;c., ~CJJ33 • (B~'2+lB~'2)2(32f/aA2) 

• ((G~ ,O+ ZG~ • 2 ) +2(C~' 0
+ ZG~' 2)) 2 (3 2FtaQ 2) 

- zca~ · 2 ·za~ · 2> [<c~· 0 •Z<>l' 21 •Z(G~ • 
0 .zc~ · 2)] p 2FtMaQ) 

(IJI-87) 

Considerando corretas as constantes magnetoelásticas de 

la ordem determinadas através da magnetoestrição, a contribuição 

do acoplamento magnetoelástico de la ordem para ~c 3333 (;)/C 3333 ê 

muito maior do que a observada e nos vamos supor que a contribui-

ção real ê diferente desta. Vamos supor que a contribuição da e

nergia elástica de 3a ordem está corretamente calculada e ajustar 

as curvas experimentais pela escolha de constantes magnetoelâsti

cas de la ordem. E claro que a energia magnetoelástica de za or

dem deve também contribuir para o comportamento observado. Mas a 

tentativa de escolha simultânea de constantes magnetoelásticas de 

1a e za ordem para ajustar os resultados experimentais. através 

de 5 funções semelhantes da magnetização, pode convergir para uma 

situação fisicamente irreal, embora os ajustes sejam de melhor 

qualidade (menor x2). Deste modo- considerando apenas 1a ordem-

as constantes magnetoelásticas de la ordem encontradas vão 11 engl~ 

cx2 cx2 bar" as de za ordem. Os ajustes são bons, embora (B
1

' +2B 2' ) po.::_ 

sa diferir de atê 2 vezes do seu valor encontrado no ajuste da 

magnetoestrição e [CG~· 0 -G~· 2 )+2(G~· 0 -G~· 2 )] chegue a mudar de si 

nal. Os valores obtidos são mostrados na fig. (V-4). 

3- c2121 fig. (V-5) eq. (III-85) 

H// ã ou b: 

• [Cl/4 l Czzz z z z- < l/Z) c 111 J 11- f 1 H) cu 112 z] e 11 

• ((I/2)Cllllll-(l/ 4)Cllll22-(l/4)C222222)'zz ( I 
• 1 Z)(Cllll33-cli2233)eJl (III-IS) 
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Fig.(V-5) -Ajuste de 6C 2121 (Õ)/c 2121 Para H//a e H//b. 

linhas sólidas + ajustes 

1 + TEOl (contribuição magnetoelástica de la ordem) 

2 + TEOl + TO(H//a) (contribuição elástica de 3a ordem) 

3 + TEOl + TO(H//b) (contribuição elástica de 3a ordem) 

(a) 300 K, (2By,y+Bw,w/2) = 0,11 K/íon 
· a,2 a,2 

(2By,y+By,w) 
y,2 y,2 = -1,27 K/íon 

(b) 260 K, (2By,y+Bw,w/2) 
a.,2 a.,2 = -6,57 K/Íon 

(2By,y+By,w) 
y ,2 y,2 = 5,65 K/Íon 
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Aqui nos vemos que a contribuição da energia elástica de 

3a ordem para o comportamento observado e bastante grande. A 

300 K, por exemplo, a soma da contribuição elástica de 3a ordem 

com a magnetoelâstica de 1a ordem, considerando correto o valor 

de By,Z obtido do ajuste da magnetoestrição, descreve bastante 

bem o comportamento experimental. Para verificar a contribuição 

magnetoelástica de za ordem, nós ajustamos as diferenças entre as 

curvas experimentais e as curvas "TEOl+TO" pela escolha das combi:_ 

naçoes de constantes magnetoelásticas de za ordem, coeficientes 

de aF/aA e aF/aB. Estes valores sao mostrados na fig.(V-5), que 

mostra claramente a importância das interações de ordem superior 
-+ no comportamento observado de óC 2121 (o)/c 2121 . A interação magne-

toelástica, considerada até 1a ordem nas deformações, não pode 

responder, por exemplo, pela dependência com a direção do campo. 

4- c3131 

H.;; ã 

fig. (V-6) 

ou b: 
eq. (III-83) 

(IJI-13) 

A dependência de c 3131 com a magnetização, para campo a

plicado no eixo c, ê muito pequena e está no limite da resolução 

experimental, e os procedimentos de ajuste perdem a validade. A 

dependência para campo aplicado no plano basal e grande e como em 

c2121 , a interação magnetoelástica de la ordem e insuficiente pa

re descreve, o comportamento observado, já que c 3131 (cr) é sensí

vel a direção do campo basal. Para ajustar o comportamento experi 

mental, nós supusemos que as contribuições magnetoelistica de la 
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Fig.(V-6) -Ajuste de 6C 3131 (;);c 3131 Para H//ã e H//b. 

linhas sólidas +ajustes 

(a) 

(b) 

1 + TEOl (contribuição magnetoelástica de la ordem) 

2 + TEOl + TO(H//ã) (contribuição elástica de 3a ordem) 

3 + TEOl + TO(H//b) (contribuição elástica de 3a ordem) 

280 K' (2BE 1,E 1-BE 1,E 2+BE 2,E 2/2) 
a,2 a,2 a,2 = -45,7 K/íon 

(2BE1 ,E1_BE1 ,E2+BE2,E2/2) 
y,2 y,2 y,2 = -24 '3 K/Íon 

260 K, (2BE 1 ,E 1-BE 1,E 2+BE 2,E 2/2) 
a,2. a,2 a,2 = -31 '2 K/íon 

( 2B E 1 ' E 1 - B E 1 ' E 2 + B E 2 ' E 2 I 2) 
y,2 y,2 y,2 = -20,3 K/íon 
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ordem (com os parâmetros de H0) e elástica de 3a ordem estão cor

retas e como em c2121 , ajustamos a diferença entre o comportamen

to experimental e as curvas "TEOl+TO" com a interação magnetoelá.?_ 

tica de za ordem. Os valores obtidos e os ajustes são mostrados 

na fig.(V-6). 

5- fig. (V-7) eq. (III-82) 

.. H// .. a .. ou c*: 

Como em c2121 e c3131 , nos assumimos que os parâmetro de 

H
0
estão corretos, e ajustamos as diferenças entre os resultados 

experimentais e as curvas 11 TE0l+TO" com a interação rnagnetoelást_!_ 

ca de za ordem. Uma vez que para H//~ (3F/3B)=O, o ajuste de 

~c 1313 Ccr//~)/C 1313 permite a determinação unívoca do coeficiente 

de aF/aA, que resultou em -9,53 K/Íon. Considerando correto este .... 
coeficiente, ajustamos 6C1313 (o//a)/C1313 encontrando para o coe-

ficiente de aF/aB o valor de -15,1 K/íon. 

6- fig. (V-8) eq.(III-91)* 

C 2 -..c,ZO(Z 2) ,,, 
1313-C313l "' - ~oo Pz a F/30 + ZB ' 2 (3F/3A) •• z 

(III-91) 

A eq.(III-91) inclui um termo rotacional e dois de inter~ 

ção magnetoelâstica de za ordem. Considerando corretos os valores 

de BE,Z e P~ de H0, a contribuição do termo rotacional para a di

ferença observada ê muito pequena. Nós ajustamos a diferença en-

tre o comportamento experimental e o termo rotacional com a inte-

raçao magnct·oelâstica de za ordem. 

determinado do ajuste para H//c e 

*Para H//~. (aF/aB)=O. 
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Fig.(V-7) -Ajuste de óC1313 (cr)/C1313 Para H//c e rt;;ã. 

linhas sólidas + ajustes 

1 + TEOl (contribuição magnetoelástica de la ordem) 

2 + TO (contribuição elástica de 3a ordem) 

(b) 280 K, H//ã, (2B€ 1 ,€ 1 +B€ 1 ,€ 2 +B€ 2 ,€ 2 /2) = -15,1 K/íon 
y,2 y,2 y,2 
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Fig. (V-8) - Ajuste de c 1313 (~) - c3131 C~l Para H//c e H//;. 

(a) 280 K, Hlfc. ZBE1 ,Ez = -10,9 K/Íon a,2 

(b) 260 K, Hllc. ZBEI .E2 = -21 • 5 K/íon a,2 

(c) 280 K, H//;, 2B' 1
''

2 = -45,9 K/Íon y,2 

(d) 260 K, H;;;, 2B' 1
''

2 = -38,1 K/Íon y,2 
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CAP!TULO VI 

CONCLUSOES 

A análise dos resultados experimentais sobre o comport~ 

mento das constantes elásticas de za ordem do térbio monocristali 

no, com o estado de magnetização do material, mostrou a necessida 

de de que as interações magnetoelásticas fossem consideradas atê 

za ordem nas deformações. Também a energia elástica de 3a ordem 

leva a contribuições mensuráveis no comportamento das várias con~ 

tantes elásticas medidas e deve ser incluída na teoria. Ambas as 

contribuições de ordem superior nas deformações, interação magne

toelástica de za ordem e energia elástica de 3a ordem, tem origem 

nos valores excepcionalmente grandes que as deformações estáticas 

podem atingir nas terras raras, como função da temperatura e da 

magnetização. 

A magnetoestrição estática e um efeito de 1a ordem nas de 

formações e a contribuição da interação magnetoelástica de 2a or-

d d d d - . 25 - . em po e ser espreza a na sua anal1se . Entretanto nos VImos 

que esta interação produz efeitos mensuráveis no comportamento 

das constantes elásticas de 2a ordem com a magnetização, embora 

as constantes magnetoelásticas de za ordem sejam, resguardadas as 

limitações quantitativas do modelo numérico, da mesma ordem de 

grandeza que as de 1a ordem - elas aparecem em H
0 

multiplicando 

produtos de deformações, que são geralmente bastante menores que 

as próprias deformações. A contribuição das interações de ordem 

superior está presente em todas as constantes elásticas, mas -so 

pode ser observada de uma forma inequívoca, na dependência de 

c2121 C;l e c3131 (;) com a direção de aplicação do campo no plano 

basal 

NÕs·vimos que na expansão completa do campo cristalino e 

da interação magnetoelástica de 2 íons atê 2a ordem nas deforma

ções, aparece um número muito grande de constantes magnetoelásti-
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cas e a determinação experimental de todas elas é pràticamente im 

possível. Entretanto, o cálculo das propriedades termodinâmicas 

com o modelo simplificado, onde negligenciamos as interações de 

ordem superior e limitamos as interações magnetoelãsticas aos 

termos de za ordem nos operadores de momento angular, foi bem su

cedido na descrição qualitativa dos fenômenos observados, o que é 

um estímulo para que outros aspectos do modelo sejam explorados, 

assim como a sua aplicação a outros materiais. 

~difícil analisar os resultados deste trabalho em termos 

d . d S h G d" 39 d b lh d a teor1a e out ern e oo 1ngs ou os outros tra a os usan o 

"Invari-lmça Rotacional " 52 ' 53 ' 71 ' 7 2 . Primeiro porque eles fazem a 

suposição incorreta de que as derivadas segundas da energia elás

tica escrita em termos do tensor das deformações finitas, até 1a 

ordem, relativas as deformações infinitesimais, são constantes e-

lásticas de za ordem. Além disso, as previsões de Southerm e 

Goodings não são em geral verificadas pelo conjunto de dados. Ain 

da persiste a questão sobre a escolha do tensor de deformações m~ 

is apropriado para descrever o sistema elástico, o das deforma

ções finitas ou o das infinitesimais. Nós adotamos o Último por 

ser a opção mais usual e bastante discutida na literatura. ~ im-

portante ressaltar ainda que, irrelevante a esta escolha, o pote~ 

cial cristalino da eq.(III-13) é um escalar e portanto invariante 

frente a rotações, e que os termos envolvendo deformações antissi 

métricas (rotacionais) aparecem naturalmente. Estes termos contri 

buem, por exemplo, para que os comportamentos de c1313 (cr) e 

c3131 (cr) sejam distintos, quando o campo é aplicado na mesma di

reção (fig.(V-7)), embora sua contribuição não possa ser inequlv~ 

camente determinada a partir dessa diferença, pois a interação 

magnetoelãstica de za ordem também contribui para ela. 
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AP~NDICE A 

MEDIDAS DE CONSTANTES ELÁSTICAS COM ULTRASOM EM REDES HCP 

Há cinco constantes elásticas de 2a ordem independentes 
73 em cristais de estrutura hcp : c11 , c 33 , c12 , c13 e c 44 •. Estas 

constantes elásticas podem ser medidas de vários modos, medindo a 

velocidade de propagação do som de diferentes maneiras. Em cris

tais ideais, diferentes modos de medir uma determinada constante 

elástica dão o mesmo resultado. Entretanto, nas terras raras pes~ 

das, as d~formações podem acoplar com o sistema magnético e esta 

equivalência deixa de ocorrer. ou equivalentemente. aumenta o nú-

mero de constantes elásticas independentes. 

A tabela (A-1) mostra algumas formas de medir as cinco 

constantes elásticas independentes, com as direções de propaga

ção, de polarização, e as expressões relacionando as constantes e 

lásticas com as velocidades de propagaçao. 

velocidade 

TABELA (A-1) 

direção do vetor 

de onda k 

â ([1120]) 
... 
c ( [0001]) 
... 
c ([0001]) 
... 
a ([1120]) 

polarização 

â ([1120]) 

c ([0001]) 

plano basal 

b ([llOO]) 

quase longitudinal, a 45° 

entre os eixos b e c 

quase transversal, a 45° 

entre os eixos b e c 

*Usando a notação de Voigt. 
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relação* 

2 
C11=pvl 

2 
c33=pv3 

- 2 c44-pv4 

C66=(Cll-Cl2l/ 2= 

=pv2 
6 

(l/4)(Cll+C33+2C44) 

+(1/2) [Cl/4) (Cll-
2 2 1/2 

C33l + (Cl3+C44) ] = 

=pvQL 

(l/4)(Cll+C33+2C44) 

-(1/2) [(1/4) (C11 -

2 2 J 1/2 
C33l +(Cl3+C44) = 

=pvQT 



As formas de ondas empregadas nas medidas deste trabalho 

aparecem na fig.(A-1). As constantes elásticas medidas valem: 

(A-1) 

c3333 = 2 
v3 (A-2) 

c2121 = 2 
(A-3) v 6,ba ., 

c313l = 2 (A-4) v S,ca 

c1313 
2 (A-5) = v S,ac 

- 14 7 -



ê 

(a) 

(b) 

Fig.(A-1) - Formas de Ondas E1isticas Para Medidas de 

Constantes E1isticas em Redes !!CP 
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APENDICE B 

OPERADORES TE~~ORIAIS ESF~RICOS IRREDUTIVEIS DE MOMENTO ANGULAR 

Um conjunto de operadores T~ (k~O é um número inteiro e 

q= -k, -k+l, .•• , +k) forma um conjunto de operadores tensoriais 

esféricos irredutíveis quando eles satisfazem as seguintes regras 

- 74 de comutaçao 

(B-1) 

(B-2) 

onde 

J± = J ±U 
X y 

(B-3) 

e J x' J y e J z sao as componentes do momento angular total. 

A aplicação destes operadores a problemas físicos é justl 

ficada pelo teorema de Wigner-Eckart. Ele mostra que os elementos 

de matriz de 2 conjuntos de operadores, T~ e V~ , são proporcio

nais e que a razão de proporcionalidade é o cociente entre os se-

us elementos de matriz reduzidos. Uma aplicação Útil destes oper~ 

dores na solução de problemas de magnetismo foi encontrada por 

Stevens 62 , em que as componentes dos operadores tensoriais sao 

combinações das componentes do momento angular. Os operadores as-

sim definidos são isomorfos aos harmônicos esféricos e seus ele-

mentes de matriz são fáceis de calcular na forma matricial. Há vá 

rias formas equivalentes de escrever estes operadores e elas dife 

rem apenas por fatores constantes. Neste trabalho nós usamos os 

d 48 l j efinidos por Watanabe . Ql( ) e definido como: 

(B-4) 

e os outros 2! operadores da mesma classe podem ser ontidos das 

relações de recorrência das eqs.(B-1) e (B-2). 

- 149 -



Uma vez que estes operadores entram na hamiltoniana, é im 

portante que eles ou suas combinações sejam hermitianas. Os Q~(J) 

só são hermitianos quando m=O, mas as combinações 

(B-5) 

(B-6) 

são sempre hermitianas. Assim, os operadores usados neste traba-

lho foram: 

- 6J(J+l)] 

Q~ cJJ = (4/231) 1/ 2 [231J 6 - 315J(J+l)J4 + 73SJ 4 + 10SJ 2(J+l) 2J 2 
z z z z 

- 525J(J+l)J 2 + 294J 2 
z z - SJ3(J+l)3 

+ J2(J+l)2 - 60J(J+l)] 

Qz+z cJJ = Jz -
X 

Jz 
y 

(B-7) 

QZ+l (J) = J J + J J 
X Z Z X 

Qz1 cJJ = JyJz + J J z y 

QZ-2 (J) = JxJy + J J y X 

Q6+6 cJJ = [J~ + J~]/2 
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APENDICE C 

RESULTADCS EXPERIMENTAIS 

Neste apêndice nós apresentamos as tabelas com os resulta 

dos experimentais. Para cada constante elástica, temperatura e di 

reção do campo magnético, a magnetização reduzida (sigma), a fre

quência de sobreposição (em Hz) e a variação relativa da constan

te elástica (AC/C) aparecem como função do campo magnético (em 

kOe). As medidas de ultrasom foram feitas com transdutores de 

.20 MHz, com corte-X para constantes elásticas longitudinais e 

corte-Y para transversais. 

c1111 (k//ãJ. H//ã: 

TEMPLRATUHA = 300.U K TEMP~RATURA = 280.0 K 

H 

o.oo 
s.oo 

10,00 
14.9b 
20.00 
25.02 
30.00 
.35.00 
40.00 
45.00 
49,98 
54.98 
60.00 
ó4.9b 
70.00 
12.oa 

SIGMA 

o.oooo 
O.Olt.S 
o.o32J 
0.0484 
0.0644 
0.01300 
0.0954 
0.1100 
0.1252 
0.1394 
0.15]3 
0.16b7 
0.179'\ 
0.1918 
o.~o.n 

O.lOR9 

143710,51) 
14J77b.OO 
14J7tJ5,QI) 
143799,')') 
143822.0() 
14385<1.00 
14J8YB.":il) 
143927.75 
P397D,oo 
14-'t025.50 
H4:0>l8.00 
141111.50 
1H2V8.0C> 
1412o9.oo 
141Hó.•J,:J 
11.B6B.OO 

TEMP~RATURA = 290.0 K 

H 

o.oo 
5.02 

10.01 
15.01 
20.02 
25.01 
30.03 
35.00 
40.00 
44.99 
so.oo 
54.98 
60.01 
65.02 
7o.oo 
72.04 

o.oooo 
o.otH2 
0.0360 
o.OSJ6 
(;.0713 
o.osB4 
0.1058 
o .1 2 27 
0.1399 
0.1559 
0.1711 
v. 185':J 
0.2002 
0.2137 
0.2270 
0.2319 

fREQ 

143996.0') 
144:005.5() 
1440lb.so 
14-1034.75 
l4<lo0U4.50 
14llOO.O<J 
t·H144.00 
14120l.o)iJ 
1412Y:3.no 
1H324.r)o 
l4't3tJ7.51) 
141460.50 
141528.25 
141601.5() 
144675.5fJ 
l H 7 06 • 00 

DELC/C 

O.OOOE+OO 
7.6511':-05 
l.Ol7f:.-ü4 
4. o HE.-04 
7.1?-H::-04 
l.l6:lt..-()] 
t.ó42E.-03 
2.111BE.-03 
2.~59E>•·03 

3.';-Pt.-03 
4.417!:;-03 
5.16lt.-03 
ó.IJi:lfJt.-03 
ó.9JSE.-03 
8.00ó~-03 

8. Jllt:-03 

DELC/C. 

O.OOOE+OO 
1.3tn-u4 
7..84JE .. (J4 
5.382E-U4 
9.5HE-Ci4 
1.4Ht:-03 
2.05ót:-OJ 
2.8Ht.-03 
3.653E-03 
4.55tJE-()] 
s.4J!:lE-ol 
6.452t.-O-I 
7 .J'HC..•O) 
B.41fJf.ooV) 
9.4313E-03 
9.86tE.-o3 

H 

o.oo 
5.03 
9.97 

15.03 
19.99 
24.98 
30.03 
35.00 
40.02 
4~.01 

so.oo 
54.911 
óO.Ol 
64.99 
70.01 
72.041 

SIG~A 

o.oooo 
0.0230 
o.o4So 
o.t~&so 

0.090~ 

o.1121 
O.l32H 
0.1523 
0.1715 
O. Ui92 
0.2066 
ü.i225 
0.2379 
o.J:S2J 
o.26bo 
o • .l72() 

f'REO 

14<12'J1.5:) 
141'1J04.50 
1403~9.V:.J 

1-J<\Jt:>ô .•):) 
14·H21.5) 
1.\-HB':I.OO 
l-.\\571.5fJ 
l·HDJ2.0'.> 
14-l7·-o6.5'J 
14lf:!'IB.oo 
109Só.SQ 
14'.10Sl.OO 
14'>1')9.00 
H'J218.00 
14'>356.5·') 
11')3115.00 

TEMPERATURA : 270.0 K 

H 

o.oo 
s.oo 

10.02 
15.04 
20.02 
24.97 
29.99 
35.02 
4o.oo 
45.01 
so.oo 
55.01 
60.01 
&4.99 
69.97 
72.04 
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· SIGMA 

o.oooo 
o.o279 
o.oss7 
o.oa21:1 
0.1094 
0.135-4 
o.tS9o 
0.1825 
0.2038 
O.J241 
o. :i 4 3•1 
0.261)6 
0.2761'1 
0.2923 
0.306'1 
0.3120 

fP..CQ 

1 ·H'Bl:l. SIJ 
p ... s-"'q.so 
1415H.SO 
1-hf::>H.S.') 
1 n7o:9.ov 
1 HH n.oo 
1~:t9H.'50 

l~'.J075.01) 

t ~5l'H.S') 
H~317 .OIJ 
1·\~·126.5? 

14')5-t9 .o o 
1-\')6~:>9.00 

H'>794.so 
P'>!J~o.oo 

14S'JJ0.50 

DELCIC 

o.ooot:+oo 
1.8<)1E;-u4 
s.t91lE.-ú<t: 
1.1H3t.-ü3 
1.1J16f.-113 
2.6í'l2L-u3 
3.H91F.-03 
4.()')71Õ.-IJ3 

6.3<J7E.-u3 
7.7t-H.:-u3 
9.21 n.:-03 
l.JSJt:-02 
1.202E.-IJ.2 
1. J26t:-Ol 
t.479E-u2 
t.516E-02 

DELCIC 

o.oooE+uo 
1 • 522f:.•O ~ 
o.JóSE-04 
l 0 4b7t.-uJ 
2.636t.-iJ3 
4.onlf.-vl 
5.&}í:IE-03 
7.424E.-ü3 
9.0óJE-03 
l.077t:-ü2 
1. 22'Ji-02 
1.398E.-o2 
1.56 H.:-ul 
1. 7381:':-02 
t.ij'561:.-02 
1.9261:.-02 



TEMPERATUHA ; 260.0 K TEHPEHATURA ; 23~.0 K 

H SIGMA f'"PEO DI::LC/C H SIGMA fREQ t'lf.LCIC 

o.oo o.oooo 144793.00 o.OOO!::tOO o.oo o.oooo 1-i'J5·19.50 0.0,)0[+00 
5.02 0.0381 144816.5-.J 3.216t.-04 s.oo 0.1201 ll~87<J.OO 4.528E•U3 
9.97 o.o7so tH~79.oo 1.18St:-0J <:J.98 0.210'1 1 h2·t2.00 <J.516l-OJ 

15.00 o .1107 1·H.'lt~9.so 1. 3 3lt::-r~] 15.00 0 •. 01)5 tt·.>S•,s. so 1.3Q6E-02 
20.00 0.1442 1 tst ~s.sv 4.B6'JE-u3 20.03 O.Ji'SO t1•->iH4.oo 1. 7 JIH.-U2 
24.97 0.1751 115290.5J 6 0 B72E.-IJ) 25.00 0.3598 l<lc)9'JO.OO 1. 99H-U2 
Jo.oo o. 20·15 1'154-lS.o.J 9. 00óf.-(J3 Jo.oo o.JS7l t4715S.oJO 2.210E.-U2 
34.99 O.l3''2 145590.00 1.1·11':.-Vl 31.99 o. H 1 l t+71'JO.SO 2.·i:)ói:.•0.2 
39.97 0.251>1 145710.5·) I • 3tHf.-u2 40.01 o. \)1")9 tHUo.su 2.585t,•0.2 
45.00 u.277t 11~H7'5.5ol l.VJ5t.-Ol 45.00 0.'1471 1·~751'>.50 2 • 7 HE.-02 
49.98 0.2972 HoOtB.SrJ 1.6'llt::-u;. 50.02 0.4t>09 1 \7ti'J2.So 2.1:190E-02 

55.02 O .H 5·1 11?1'J2.'l·J t.878t.-u2 ss.oo v.<t735 p77'J3.so l.02'Jt:-•J.2 

60.03 0.3315 1462SB.orJ 2. 024i'.-02. 59.99 O.<lA49 147'H1.00 3.15H. .. ·(U 

t»s.oo O. Hol 146 371). 0() 2 .t 71€.-02 05.00 0.494:2 1nn2.oo l.2ó:lt-fJ2 

69.98 0.3600 P6471. 51 2.l23F..-u2 70.02 o.SOJJ t1?UV4.00 3.31.3E-o2 
72.04 0.3655 14&511.5·J 2.371i:::-IJ2 '72.04 0.504'} 11ti03l.OIJ 3.·tlOE.-ü2 

l'E:MPJ::R/,TURA ; 250.0 K fE<W~Rt\TURA ; .llO.O K 

H SIGMA FPEQ DELC/C H SIGMA ff.!E(.I DEf.,C/C 

o.oo o.oooo 145017 .so o.r>OOEtOO o.oo o.vooo 14-)200.50 O.OOOE+UO 
4.94 o .0513 1"51'10.00 H.616t.:-0-1 s.oo 0.1701 1472<J5.5•J 1. 4?HE.•02 

10.01 o.toot 2453JO.O!J 1.3B2t:+OO 10.02 o.2o11 p779o.oo 2. t HE.-o.2 
14.99 o.t4H H519l.D0 s.72>lt.-03 11.~9 0.3275 t1ô0H .o o .2.522~-()2 

20.02 o.Hl16 11SQ87.01..t H .4nt:.-oJ 19.94 o. 3673 1 H2:>6.S•) .l.BlJI-.-01 
25.00 o.no1 l-l'J8')3.5·) 1.iJ31t:-o2 24.98 0.3959 Pi:l132.oo l.05H.-U2 

30.01 0.2511 1-160t7.so l.JHf.-02 29.99 0.4190 1 ~dsqo.uo l. 255~.-02 
35~00 0 • .2822 1462t?.ov 1.574[•02 34.99 0.4400 11~713.00 l.-DH. .. U2 
40.01 0.30t~1 1'-\1)378 .5() 1.79-ii:.-07. 39.97 0.4572 1H916.00 J.6V5t.-\J2 
45.00 0.3314 141)505. 75 1.9ó'Jt::-ú2 45.01 0.4721 l~fl'i<t5.5C> 3. 75%-02 
so.oo 0.1513 141J6J?.50 2.l~dt: .. U2 4.9.99 0.41:113 1H·)28.00 l.':lt>BE. .. o2 
55.00 o.J7l'2 1107~4.0<) 2.31lt.-Ul 55.01 o. -l'H7 14':J!J'~4.00 3.958~-()2 

60.V1 0.3!:1'53 1 -ll.>dú6. ')ij 2 • .J.o6!:.""l'l 59.90 0.~051 11'J17S.5rJ 4 0 Q71)t,-OJ 
65.00 0.39139 l~b'J71.ú« :?..610E•02 ó5.00 0.~149 H'12H!.O·'J 4.ton.-o2 
70.01 0.4122 147:Jos.~,J 2.711i:.-U2 69.98 0.~221 14-JJVS.O•> -l. 2 4 n-u2 
72.04 0.4165 147110.0:) 2.tJ02E:-02 12.00 0.5252 tHHo.oo 1.295t.•U2 

TEMPERf.TURA ; 2 ·1!). f) K TEHPERA.TURA ; 225.0 r. 

H SIGMA FRI::Q DELC/C H SlGHA f'REQ DELCIC 

o.oo o.oooo usH7 .s.> 0.000E:+OO 4.98 0.1685 147210.5() o.oooE-+OO 
4.99 o.o9oo 145647.00 2. 7-HE-03 9. 9a 0.2771 1Hlb8.50 1.261E-U2 

to.oo 0.16Hl 145979.00 7.l08E-úJ 15.01 0.3447 11>:1431.5•) 1. b 1 'lC:-02 
15.00 0 • .2257 14co2oJ9.oo l.l30t:-V2' 20.02 o.39rH 1 .U>l2t;,.51) l.B8H--o2 
19.99 0.2731 1~'->513.50 1.4o6t::-02 25.05 0.4207 l'Pj779.5•J 2.090E.-IJ2 
25.00 o.Jo9ij 14b?<!'J.')') 1. 7óJr~-02 30.00 o.H61 H':i':l:.!4.oo 2.2~7E·ú2 

29.97 o.Htôl 14091)2.5·) 2.0Jlt:-02 35.07 0.4664 H'l014.00 2.-iSOt:-02 
35.00 0.3671:1 1·no~1 .st) 2.211f.-Ol 40.01 o.4ti.H 14'>135.50 l.SHt:.-ol 
40.01 o.Ja9o 1·l7l'H.S·1 .2 • .01Jlf.-02 44.99 0.4979 14'J228.51) 2.1oot:-o2 
45.00 o. lQil" 147323.5-J 2.581Jf .. -02 ~0.02 o.~09l 1 \'131)7 .5·1 2.808~-02 

49.99 0.4216 H74.H.Ou 2.729t:.-o2 ss.ot 0.5197 tl'J39H.'JO 2o'Hli:::-02 
55.01 0.431.!7 H7529.5fJ 2.8".t::H.:-ú2 óO.Ol 0.5289 l~'H:,7.00 J.Otlf .. -u2 
60.00 o. t51 7 1476H.•JoJ J.0071:..-ú2 65.05 0.5365 H'J'J21.5o 3.102t:-02 
64.99 0.4ó50 1477'l2.il0 l.l,JIIE..•02 ó':l.98 0.5434 t-nsn.so J.171E..-02 
69.98 0.4728 H77'-;13.5rJ 3.22bE-U2 72.01 0.~451 l .. 'J5•-J7. o o 3.2·J1t:.-O:.! 
72.04 0.4771 147824.00 J.2ótiE:-U2 
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n:HPERATURA = 220.1) ' TEMPt;RATURA = 200.0 K 

H S!Gr-!A ffH~Q OELC/C H SIG~IA FREQ llELC/C 

7.ó5 o. 3>:117 1-1rl175.50 O.•JOOE+OO 1 o. 20 ü.5631 H~273.0'1 O.OOOE+OO 
Y.<J5 0.4.025 1HI~?8.51 ':l.17fJi:.-VJ 1s.oo 0.5807 149063.00 1 • fJ66E•02 

14.96 0.43o3 t-lrJt<•l'~.o!) ':1.5olE.-u3 20.00 0.59Jd 14-':1316.00 I.·H7t.•02 
20.02 U.-t631'> 1,.90~2.0(1 1.1'13E-02 25. o o o.o019 14<Jl·H.S'l 1.553E-úl 
25.01 o.-tR45 11'f1<J~'>.<!•! 1.364~-02 30.01 ().6143 14'J4<:JS.so 1.649f.•Ul 
2'J.;,i7 0.5014 14'J2'H.5) 1.51ot.-ol 34.99 u.o22Q 1-D552. '),) 1.7261:..•U2 
35.00 0.515'-f 1~'::-13~\1.5;") I.hJ<lF.-02 40.00 0.6303 14'16118.51) 1.8Qlt;-02 
3'J.Yil 0.52>1-4 1-t'J4tJ2.·)d t.763t:.•o2 45.00 0.6364 l-t'>'6'JB.OO l.BOt!t.•U2 
45.04 o.sJ>~'J 14'J5":>0.,0•J t.q;,9r.-ul 50.02 0.6430 14'1611.51) 1.91lt.-V2 
50.1)2 0.'>47~ ~~~5B.5d 1. 9ólJt:-úJ. 54.98 o.b487 1·P7 39 0 50 1.97HE.-rJ2 
5S.02 u.S56(J 14'-17()'1.5·1 2. ~JbBt:-02 60.01 o.6SJ2 1<19774.50 2.025E-u2 
59.9j o.~634 l·t47'Jr:l.'):j 2.15UE-O/. 65.00 o.&Sl;lt 119119. 0() 2.0S8E-Ol 
65.00 o.sn~4 1 ~9í:l1<j.:-..) 2.232E..-fJ2 70.00 o.ó&ló 1Hll3S.Oil 2.107E-02 
7o.ov o.s7t.J 1198;12.,.•1 2. 317E-•J2 72.04 o.oóJ9 149852 .so 2.131t.-Ol 
72.02 0.5778 p'l913.0D 2 •. 345l:-o2 

TEt\Pt:;RATURA : 190.0 K 
TEMP.ERhTURA = 215.0 K 

H SIGMA FREQ l>ELCIC 
H SIGHA FR.E() DELC/C 

11.39 0.6321 14H02B.oo 0.0001::+00 
9.98 o.Hn 1H~2o.oo o.oooe.oo 14.99 0.6426 1-i:i%8.50 t.27tt:-02 

15.03 0.4795 1:J'127J.sn t>.VJSE:-UJ 1 9. 98 0.6528 14'HH.SO l.b)l)f..•U2 
20.02 o.soo7 l··DLl9.5'J 11.1-:<IE-03 25.00 0.6605 149394.50 1. A 'l1J~-u2 
25.04 O.SI!!l 14'15·),6.').') 9.7?3E:-u.1 29.99 o.o60ó U9471.5o 1.9ti1t..-Ol 
29.99 0.5335 1-<Yó·t2.:JJ 1.to5t.-02 35.00 O.b723 11Y516.00 2.01.3t-V2 
34.99 o.54to'J 14~'724.0J l.2t5t.-u2 40.01 o.b71& 149'5-18. S!'! 2:.05H.-Ol 
40.0() o.:,s'Jtt 1 Dl:l·JD.·J·) 1. Jl 7E.-u2 44.97 v.6ij2t 144"177.51) L.09k-íJ2 
45.01 0.5653 14'l~oH.~:; 1 •. : '19.1:..-v2 49.99 0.!>862 149(>17."10 2.H!H;-02 
so.oo o.SHli 1<':19-i-2.5') 1. 5 J'h:-o:t 54.98 o.o')l)3 11'J6'Jb.5r~ 2.2oo~:-u1 

s~.oo o.S>:I2S 1S•J01.!3.'lC• 1. 5) 1 E..-l•2 59.5.3 o.o9J5 1 ~'-I<J72.0·1 2.nu:-uz 
5';1.99 o.:,t~~~~ l5'J')'IO.,i'l·.J 1.6l()E.•U2 b·L99 O.b<JbO 1 ~97:JB.~l'! ?..27lt:-o2 
65.00 o.S960 15:JIH-4.S.) t.71Jt.-ú2 69.95 o.ó997 l-1:1713.00 2.271r--U2 
70.00 o.t.Ol>l 15'Jl·~~ .. ·l'J 1.77'lt:-u2 12.04 u.7oo9 14'J727.51J 2.29bE.-Ul 
72.04 0.6U.33 15•J159.51 1. -1 (}.')t:-0 2 

TEt.W~RATURA = 180.1) K 
TEtiPI:.:Rli.TIJRA = 21U.I) K 

H SIGMA fRE::a DEf..C/C 
H SIG"lA fRE:Q DELC/C 

12.27 O.óHl l47l79.5fJ o.ooOE+OO 
10.00 o.soot H7991. 75 I) .01JJ.I:..+fJ0 15.00 o.bfl29 147961.50 9.2611:;-vJ 
15.01) 0.5234 1-HI':i-17.0,) 7.5J1E:-o3 20.00 v.ó97.a 1411230.00 1.2911:. ... 02 
2o.uo {1.'>102 1<H719.5·J ') • R .351-~-U 3 25.01 o.b9ti~J 146J77.J() 1. BOt:-o2 
25.01 o.554•) 1·B~2o.5n 1.1286:.-ul 30.01 0.703~ t4rl'l~5.oo 1.596E-02 
30.01 o.~o57 Po:922.v~) 1.257E-v2 35.00 0.701:17 14li~92.0IJ l.b47E-02 
35.02 0.5749 ~~·~~.)11.1)(1 t.377E.-u2 40.00 o.7t22 11':1528.0:> 1.695t.:-02 4o.oo u,.5847 1 "'::lo ':1 :i.')·) t. ·t 1 H;-o2 45.01 \!. 11 to I 1Vl5•)1.5rl 1.Htt.-o2 
45.00 0.5917 H':l1~2."iiJ J .5691::-Ul so.oo 0.7203 p,JtiOl.,SI) 1. 795~.-0). 
50.0() 0.5YcJH l'l-'}l<J7.•)0 t.t>29r:-u2 55.00 o,. 7 2.3 fi ll8óH~5o I.850f.•O:l 
54.98 (.1.6052 1-i'12~1.oJ(_l 1. 102E-u.2 óO.OO O • 72SIJ 1 H664.00 1.~801:.-u..! 
59.117 O.':ltO'J 14'.~ .HS. (},_1 t.775t:-D2 64.99 o.72R7 146t.'H.5:) 1.'120E·02 
65.00 o.bt5J; 1l'.13l2.n·; 1.325f.-fJ2 70.01 0.7320 14~71)9.51) l.'H2E.-0.2 
7o.oo o.o211 14'~372."iü ~~~FJ6E:-o2 72.íJ4 0.7324 pd719.so 1.955t--02 
72.04 0.6244 1 i'JBS .. '),1 1.8i!4E.-r;2 
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TEMPERATURA = 170.0 K lEMPt.;RATURA = 120.0 K 

H SlGMt. F'Ri::Q OELC:IC ri SIG~IA fREQ DELCIC 

13.82 0.7027 1479fHl.51) o.onot:+ou 20.02 o.ss46 14-1104.'50 O.:)uO~:+Uf} 

15.00 o. 7!J54 1<1~23~.5~) 4.47h!:.-ú3 25.00 o.&:s7~> 1 HH3.0J 3.1tr:J!:: .. CJ3 
19.99 o.7145 t:tBo41.Sn '1.':112~.-U) 30.01 O.ilhOS 14H9H.5J 4.oilot. .. u~ 
25.00 o. 721 ':1 1 ;B7:.<D.S;J 1.1 Hf.-u2 35.00 u.t~t~21 141-417.50 5.177t.-úl 
Jo.oo 0.7272 l'l·l:l!::l7!.')·1 t.3JlE-ul 40.00 ú.i:lóSO 1 ·ll52].5;) 5.~t5t:-Ul 

35.02 0.7317 1.08<"117.nl 1. ]f,.lt.-02 45.00 o.~662 1445·10.00 6.0HI:.-OJ 
40.0ú u. 7H5 14l:l'oi t7 .V·J I •. I.J-1~--!Jl 49.99 v.at~72 1H5SI1.00 0.191t.-03 
44.99 O. 7 3Ho t~!l~71.51) l.Bh-02 51.98 0.'3685 111'573.50 6.5')'1!:.-03 
50.02 u.7419 1-18':.1'17.0:"; 1.~72+".-0:.1 6V.Ol O.ti6Q~ t·lü!U.SV t..f:l.;<H'.-01 
ss.oo o. 7439 1VJ030.5'J 1.517t.-ú2 ó5.VO O.cOIJJ l41S·:,~s.so &.at-1!:.-0l 
60.00 1) 0 .141t~ l·l-9')57.5·1 1.?5·E-•J2 70.00 O.éi711 141621.01) 7 .1t~8t'.-(}j 
65.00 ú~7500 1..;.'-J ').,; 2. +J;J l .. SaE-O.i 72.04 v.a11s 141620.00 7.1S5t:.-U1 
70.01 IJ.7527 14'JlOH .. 5n l.o2Jt.-l!2 
72.04 0.7537 14'J122.0il 1.6-i-lt..-1)2 

·rE~1P~~ATURA = lOIJ.O K 

TEI-lP ~H A.T U R t. = 160.d K H S1G~A ~'RE:Q DELoCIC 

H SlG~t. fR[f.J DELCIC 22.10 0.8969 143820.51) n.ooor:+OO 
25.00 0.0983 143924.0() 1.B'lt.•03 

15.00 1). 74B6 14tl-!ó0.()fl iJ.I).)0E.+0•) 30.00 0.3004 143999.00 l.H2t.-Ul 
20.00 ().7576 14~1)23.00 7.58~S-u3 35. uo 0.9020 1H052.5Q ) 0 226E.-U 1 

2-l.CJd 0.7623 14'~ 1·>2. 'JCJ Y.lH~·~-0~ 40.01 0.9032 14tl11.SO <l.V-l7r.-uJ 
3o.oo o.7n72 1492S3.So: 1 0 0o)'::'i:'.-U2 4~.01 O .IJOSl 1·hl•l2.00 4.-l71t.-l)j 

35.00 o. 771)() 14'13•;4.')1) t.un-1u so.oo 0.9065 14Hó4.00 4.777r.-ul 
40.00 o. 7737 1~'-:<r.::;,;.<Jn l.lO':"i:.-02 ss.oo ú .1073 1441B.So s.o·l'k.-Vl 
45.00 u.77t">2 14':,13:,2.50 1.2'•2~.-ol. 60.00 o.IJO>:It 1441'Jb.S;) 5.22'1~-,)j 

5-0.02 ü.77MO 14'1375.5-i 1. 2 33t:-n 65.00 0.9VQH 11-.21Jl.O') 5o 31 'Jt.-U 1 
55.02 0.7~01 l-H·l')2.1J l 1.2oYi:.-fJ2 69.1)~ ó.910h 1 4-1216.0•) s.sol)t:-u1 
60. (IJ (!.7tllq 1..+-HH.SiJ 1.3lh.-Ll2 72.04 0.9J 14 141220.00 S.SSóf.-i.d 
e;s.oo 0.784() 1-l9.;sri.<"JfJ } 0 ,))-1~ .. IJ2 

10.01 0.785>l H'n77.~J 1.371t.-U2 
72.04 u.7flt>4 H:I4~1.SJ } 0 376F.-()2 TEMP~RATURA = SO.r:l K 

H SIG"'A FP:F~Q Vf.LCIC 

TE11PL:k..;Turu, = 1-tu.l) K 
20.00 0.93H tH6?7.oo t) 

0
/)óJ!}t:+OO 

li SIG~IA I-'Rt::O llELC/C 25.01 0.':1425 H539ó.OO 9.Bllfl1:,.-ul 
Jo.oo O.'i442 1·l'S·Hi~.IJ.l t.tJ7C:-o2 

17.131 0.8035 143172.5~) rJ.OOOF.+OO 35.00 0.9452 1 ~~S·i5.SO t.lO?t:-u2 
20.03 0.806~ 1 U~·i3.~" 2.J(:I5t.-!13 40.00 0.9172 1ü5'J4.0•J 1. 25-lr>•v2 
24.98 O.!:I11J5 1437J ~.fJ{l 4.624~-\)j 45.00 0.94132 1 ··~b25.50 1. 2'17f.-•Jl 
Ju.oo O.bl51 1.-UHJd.')·l o.IJ.J/.t.-•JJ so.oo 0.9493 145655.0() l.J3~~~-U2 

35.03 O.B175 1·l3~7~.5il 7.1J')<:f!:.-Uj ss.oo o.9sos 145675.5•1 I. Jl-)bt.-<J2 
39,!.16 v.t~21l 1B4"11.5·1 7.'->lQE.-03 6o.oo o. 9511 1 \561).5') 1. J'J 1 t.-o2 
45.00 o.023l 14HJ7.0'l 7.B75t.-V3 1)5.00 o.-J517 1457üa.oo 1 • -lt lf .... Ul 
so.oo o.H2.;-:, 14J':l~H.5•1 ~.17')t.-u3 7o.oo o.~S21 1157JJ.SO 1. H· H.-v2 
5'5.00 O.d2''~ 143972.0q H.363t.-1Jj 72.04 0.9523 H';)7Jb.Sr, 1.-I-Slt.-02 
6o.oo o.•n11 1·U":19U.ü•) 8.61·1t.-ll] 
b5,00 u.u29o 14 ôl)l5.1)n ü. g.;.Jt:-uJ 
70.01 o.t~Jo2 1-H:024.5<J 9. o·;;~s~:.-o3 TE~lP~RA.TURA. = 60.0 K 
72.04 o.t1310 144035.0•) 9.2-HE-U) 

H SlGHA. f'RE:Q l>ELC /C 

23.23 0.9571 145907 .so o.O!JOt.+UO 
25,00 u.9575 145975.5rJ 'J. 321l-0·1 
29.99 0.9587 1.\tJ032.5:) t.713t:-vl 
34.99 o.o;.sqo 140073.50 2.27St;-ol 
39.98 u.9S9'l t4f)t;J.1.oo 2.fJ91t.-01 
44.99 0.9615 t-lol H.oo ] 0 tJ91i•UJ 
so. 02 0,961'5 1 VJt56.00 3,40br.-03 
ss.oo 0.9615 14ti172.50 3.f.d2t:-Ol 
bO.OO 0.9015 Htlld9.oo J.HS'I!::.-Ul 
bS,OO 0.961'5 1402iJ2 0 50 4.tlHt.-OJ 
10.00 0.9615 l4b215.oo 4.2l'JI'..•U3 
72,04 0.9615 Hó215.SQ 4.222E-03 
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TE:·IPERATURA = ~o.o K TE~1Pf.PATUHA = 20.0 K 

H SIGMA fREQ DELCIC H Sl(.MA fP!::O DELC/C 

25.01 0.9885 HSJn.o::• o.ooO~-tVO 24.32 Ú 0 ]9H2 115f)7S.5rJ O.OO!'lE+OO 
3o.oo o.'J910 14';l4')7.51l '-I.Olf!E:-04 25.00 u.·f\P.l4 1-:tS~;.'J•).S•J 2.0S9~~-04 

35.00 O.j9JO 1~'54ín.s:j 1.3-.JOt:-OJ 29.99 0.991'!"1 p~7 tt.S•) ? • út. 1 E--u 'l 
4o.oo o.99JIJ 1~5521.00 I. 77St.-1'] 35.00 'J. 'F-Hi K t4577o.sn 1.'i1-k-U3 
45.00 0.9910 1-1'>54').50 2.11n:-uJ 40.00 0.-99Rti HSbol'l.S·J 1.021lt.-U3 
so. o 3 o.~9Fl t,.Ssüt.ou 2. i25E-U3 45.00 o. ~Qij 8: 1 ~5>!:t9.SO 2.11·1t.-•-'j 

55.01 0.':1910 1->':.'577.01'\ 2.54St.-U3 so.oo (J. '.) q!! !l 1i5':lt3.5;J 2.3(Jf.)l-lJJ 

60.{!0 0.9'HO 1~5':i'J2.51) 2 o 7<-,Bf:,-IJl 54.91 o. 'J9 ti f;l 1 <S>~'>5 .S•l 2.471t.-'-' ~ 
6s.uo 0.9910 1-~~'J\)9. o o 2.9&SE.-UJ 60.01 o. 'F-hl ~ 1 ·-lS _, ')6 • <J !I 2.47Rt.-t>J 

70.00 0.9910 1-l=>t>ll.SD J.1Sh-o3 b~.u2 0.998H t4'":>';!•;·1.5(J 2.51:15:.-oJ 
12.04 o. 991 o 1<1.~62·t.50 3.1'J3E.-lH 70.02 0.49BB 1451172.00 2.6'49!::-{J! 

72.04 u.49B8 14">!178 .o o 2. Bot.-ld 

cuu (k! ;ã) ' i\;;t: 

l'E;iPERA.Tllf:A = 300.0 K TEMPE:RATURA = 2H•J.O y, 

H SIG!1A FRE::Q DELC/C H SIGMA fREQ DE::LC/C 

o.oo o.oooo t1JHt7.5ü O.i)OOE:i-00 o.oo 0.00()0 HHJ'J.OO o.ooo~ .• oo 
4.99 o.ot'":-6 10713 .. 50 8.35!lE-U5 s.oo 0.0216 UlH7.SO 1 .17"H:.-(H 

10.01 o.o.Hb 1-J.J7:l4.25 2.J3H.-04 10.00 !í.(t443 1111 oij. 25 4 0 05'h.-U<l 
1~.00 0.046~ 1137·~·1.\lo_) s.o~ot:-o4 15.00 o.r>f,&·l 1412·;R."il) 9.6HL-U4 
20.00 o.on2A 1-1.J7f)t .so ti.489L-04 2ll.DO o.va11 1\+2'J6.00 t .~>.2Jt.-IJ3 
25.01 o.o1a2 pJ':S•JfJ.25 l.29H.-OJ 25.01 ú.lt}~b 1·~1115.<1 1 ) 2.·H2t.-o3 
)(l.OO 0.0934 1·1,383):!.5() 1.823!::-0l 29.':)7 o.12Fq l<t, ld>H.•)f) 3.3'-J'Jt:•Ol 
35.00 u.tott5 t~ji:i·jO.sr, ?.'i-llgf.-03 34.99 O.HAó 14.-1'55.00 ·i.BS~.-0.3 

40.00 ú.ll:l'l p ~92~.50 3.f,JH.:-ül 40.00 0.1677 1'tl'Jlfl.l)•) S.536t.-VJ 
45.u3 o.1Jto6 l-U9H.SCI 3. 7t6E.-ol 44.97 0.11:159 1 :t 'ttl 1 q. On tl .IJI:ot_lt,-u J 
49 .. 96 (J o1 "i(W 1 ~-:jllj0 0 {)r) ·1.-t~~H.-03 so.oo 0.11121;1 1-l·-t7tJ5 0 0'l 7.135 'H:.-0 J 
ss.oo o.tó2>l 1:i'•~•79.5Zl S.17H.-U] 55.02 0.2H14 u·un.2s 9.0ó4t:.-U3 
óo.on 0.1751) u ít J-t.no 5. 'jj6i:.-03 6V.U0 ú •• nJ~ }·lt!i~ .. 9. 75 l.Ol•k-O:l 
6~.02 ü.lbh3 l:t41~!;<.5,) h.i:>'JH.-03 65.03 0.2177 1<1-t'.llt..O:j 1.12·- 1 ~:-U2 

7(l.{l1 0.1973 1-~:J.23~.(i(} 7.393E-u.l 70.(10 0.21>13 1V)f),(0 0 5•1 t. 2231'.-02 
72.04 0.2021 h't262.0(! 7.71H.-vJ 72.07 O.Lií6'1 H50~6.50 l. 21 J6-lJ2 

l'EllPERATIJAh = 290.1) K fE~\PEP.l\TURA = :210.() < 

H Sl (;~\fi fRE:O DELCIC H Slt;HA. fPE;Q DELCIC 

o.oo o.oooo H3911.'50 O.QOOE+OO o.oo o.llOI)O 14:U)9.7S O.OOOE+OO 
s.oJ O.OlR!) p3o Ul. 5(t '::1.7ZBE-us 4.99 0.0260 1H4t1.75 1.b-l2f.-0~ 

9.98 0.03711 lot39JO.J<J 2."i71t.-04· 10.00 o.osJo 14·U.I7.SO 6.fd·H:-o4 
15.00 o.v~S7 HJSI'SS.SO 6.11~E-U4 14.99 o.o794 14-t5tl.5o 1.'5:t.Ht:-U3 
20.02 0.0711 14J9'Jl.OO t.t•JSt:-oJ 20.03 0.1047 }<),~')91.:,,) ~.65ót:-03 

25.02 0.0920 1HOJ6.50 t.7Jn ... o3 25.00 0.13(17 1·~o6Uó.CJO 3.%5E-úJ 
30.00 o.1rQt> 1-H,o'Js.oo 2.ss0~-u3 30.03 0.1539 1~'.792.<JO S.4JJE.-v3 
3!>.05 o .12fd 1-Hl":o3.oo 3.356f.-U3 Js.oo 0.176~ 14t?l)4.5') 6.qQtt.-UJ 
40.01 O.J42"> H4211.5-J 4.169E-03 40.00 u.t9B2 14't99].25 ij.220t.-03 
4S.OO O.l~dt1 1't·1271.00 s.oHE-u3 45.01 o.:n11 lt'.10?8.oJO 9.tJ71t.-Ol 
so. v O 0.172>1 lHJto.:,u 5.<~o2t.-UJ so.oo 0.2353 1~':!2vl.OI) 1.113~:-o2 

5~. o o u.tí:i71 1-d-l-02.50 6.R24t:-vJ ss.oo o.ts2t 11'i2'J5.5!) 1. 2-i5t-ll2 
b0.01 0.2007 l'i1·1':.17.SC 1. nn-o3 60.03 0.267i:l 1-4'> Hl:l.O•.J 1. 3tJJ~.-02 
b5.u2 0.2131:> 1-t- 't '> J ':l.!) I) ts.665f..-ú3 bs.oo O.lA21 1 f':d'JJ.•)') t.514t.-V2 
70.01 0.221)0 1 H:5bO.oü 9.2'J'n:-u3 70.01 0.:.!9tífl !'1'5:JI:i2.2~ l.ôJí:it.-02 
12.07 0.:2310 JH623.25 9.il')tt::-Ol 72.02 0.)040 !156lb.25 l.MI5~-02 
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tEMPERATURA = 260.0 " l'EMPEHATIJRA • 23!:>.,0 K 

H SIGI\A fRE:Q DELCIC H SIGMA f"RC\,l DELCIC 

o.oo 0.01)00 14-i6H.5•J O.,OOO~i-00 o.oo o.oooa 145421.51) ü.OOOt.+Of) 
s.oo 0.0327 14 r656.nc• 2.973t:.-0·1 5.03 o.l J72 115612.75 2.,6]'Ji::-Uj 

10.01 o.onss 11. -n :n. ~);) 1.217t.-OJ lO.Oú 0.2159 14'JO'J2.51 9.22dt:-Ol 
15.01 0.,(1974 14H21.5·J 2.SHIJE-u t 15.,00 Ü 0 L940 1Hn:Ot.'SO 1.417~--(•2 

20.(15 O.I2<ll 1 h'1-ih .sr_. 4.,3t·H.-o3 2ú.OO O.)]í!B t4.t.,722 .S·J 1. 7 ':\'JE-'JJ. 
25.()0 u. 1 ')'-lo 14~0~9.':!..) f> • 292i::-v3 21.98 ú.J711 14~92t~.,S:J 2.,oJ70i.-U.I 
29.97 (J. l & 7 '-' 1<~'52.25.rr-, & • 1 t>'>t.-{) l 3o.oo ú.,)9o7 1~7fJ'Jf..'Yl 2. )04t.-{!l 

35.03 0.2111 l:t537-t.iP 1.·:.2Jt:-o2 34.99 0..-tl'il l:l72H'~.0·) 2.SrJt~--02 

39.-Ji:l o •• n<t7 1.0S5v9.s(, 1.21•Jt.-u2 40.,ú0 U.,4)57 1473•,3.5) 2.ú71t:-;;; 
44.,99 O.,L55~ 14')6·t9.o_iq 1.-iol0:.-02 45.00 V.-i52!:1 1'7171.,0•) 2.,81'h.-O./ 

SO.ú2 0.275u ~~~776.~"•·1 1.57~r.-t_,l Sú.OO u.'ib37 1'-l7~tot>.(JCI 2 • 'f44t.-Ui 
ss.oo u.293o ~~~b'J1.2~ l.73;;l-lJ2 5~.01 o. 't7 "'"' 1176 i2.'J'l 3.osn.-v2 
bO.Dl O.JOQ3 1 bY?6.5•.• l.,í:i,):k .. -01 bl),.(i0 o. i~43 1 t7710.5'J J.l.i->Jt.-1.12 
bS.OO O.,J:23b 14~:~'.1>ib.r;•J 2.•JóJ7t..-vJ. bS.OO U.,4,931 1 ~771'.>~.(/•) 3.,227t.-V2 

7o .. oo O.J37fJ 11•·177.~,) 2.13-+~.-(}2 7o.oo u.~o18 H782S.O•J 3.3'16f..-IU 
72.04 U.,342~ 1'-Ót>(l3.S·) 2.1BE-112 72.V4 0.5fJb0 14'1i"H7.~U J.337t.-U2 

TEI<lPt.RA Tl'Rt, = ~so.:J " l'E~lPER.r..TLIRA = 230.1) ' 
H SIGM/, F'RE.Q DELCIC H SIGMA fRt:U DELC'IC 

o.oo o.ovorJ 144932.Sn o.o-.1•'~E..+OO o.oo o.oooo 14~~<)(,.01) Q 0 1JIJ!)f-i-00 

s.oo {l.,(J59(J 14lq72.50 5. 52:11~ .. -ll<t 2.ild- !1.1553 14blt>11.7". 4.'J7~;~t.-u~ 

10.01 0.!143 145~97.5) 2.277t.-u3 4.14 O.,.í!009 l_.to7H. 75 1.247~.-·•l 

15.00 O.lb-'U ll5270.,5IJ 4 • t>&--lt:-IJ) !).,02 O.i259 1-hQB. 7'.) 1.,5.~7r.-IJ/ 

20.00 0.,20t>2 1 <1~n2.s'1 7. l'J2é:-03 lU.Ol li.J134 147St~6.5·1 2.·i15E-1-'2 

2-4.98 u • .l431 1 -~'>i>>i7..~'' J.IJJ5t.-Q7. 15.04 ú.,J05~ p 18 lj1 • ').1 2.,1:J55t.-v/ 

30.,01 0.~759 14~t<ú9.t)!) 1. 2 Fl't -r12 20.03 () • ..j,(JJI) 1-l->ilJ").S:o J.,151e.-vl 

35.02 O.JU2Q t-lt.'Ht.oo J.53'Jl:.-1Jl 24.9tl o. i271 1·1~2~3.1VI 3. l<tdt.-•J2 

40.,00 o.J2t,~> 1-'l•.}l'Jl.~J.j 1. 737!: .. -ul Jo.vo U.'l472 1 H4J'.).rq 3 • 6~H.,l:.-~~2 
45.01 ll,.341l 14td2t>.">'_1 1 0 <1L:4t.-Vl 35.02 o. <tfd4 t4Õj';víJ.5~' J. 77-Jí:..-l,_l 

5u.v3 0.3"'54 14-o4-i9.5·:; 2.u'•3t.-ú2 40.,(11 ü.4i1'1 14 ~ht..í:. ()ii 3.910,t.-IJ2 

5-i.9B o.Htt 14t>557.0·) '2.2'l2t.-tJ2 45.(11 ú • .;;'Hü 14H7~t,.•)'~ -l.!J f6i:.-U). 

6u.oo 0.39~5 l4•,61;3.Sn 2.n~s-u2 
5() • .J0 ú.';)•j24 14t.i~ 38 .\) 1

) 4.1~·..,e.-v2 

65.{12 ú.,41J>l4 14'l75'J 0 7cJ 2.~<1'~t.-rJl ~s.ot c.~t•l:.! Il>i~l.;t •• O'.i -<~.252t:-uí! 

7o.oo 0.41"'7 l<i,H2q.ll0 2.617t.-02 t:oo.oo O.':i205 14fJ'h>6.5J 4 • 051'.-UJ. 

72.04 (1.,4241 14olhB.O!J l.b5h-u2 b5.02 v.'i27·i 1·i'->1020.0} 4. 409E-v'l 
70.ú1 v.53!l2 14SI'.ln?.,5iJ -t.·Hf,t.-lll 
72.05 0.,53!:17 14'J(.l::S9.0!J 4.50Jt.-u'l 

TH1PERfo.TURA = 24ü.,O K 

H SIG~/t FREO DE:L::JC TE~IPLR/,TURA = 125. (j >: 

o.oo O.OQCIO 1452-11.5;1 o. í)'l0t:+00 H SIG'-tA FRE.Q DE:LCIC 
4.99 0.,0997 145 j :Oó. ().J l. J• .. lfi!:.-ú3 
9.98 0.183& 14565-l.!:>') ~ .l.d6i:.-IJJ o.oo o. I.JOOO 145o:>l:iJ.O'l o.ooor. ... oo 

l-t.99 ú.:t4t>7 l'l-~971.2'1 l.O'Jl~--t'l2 3.,€17 ú.2!J41 PS7J2.0iJ 1.,5t>6i-•.Jj 

13.99 ú.2lHtl 14!)234.,25 I. h)E-()2 s.oo "· 2'J34 J-.1,6425.25 l.tto'Jf.-Ol. 

25.,02 o.llf!t I-li1459."n 1.,6721:.-uJ. 10.01 u.Jo52 1171·;·~.01) 2.1Hí-r.-v2 
lo.ot 0.,3S!l1l 1466:,5. 2'-:o t.143f.-u2 ts.on 0.40tl2 1H4'i2.00 2. 15of ... ul 

35.00 0.,381q 14')8iB.5iJ 2 • U:o7E.-úl 20.00 O.DH 147 1>·17.0\J 2.73:..>r.-u:t 

40.00 O.<tOO>l 1'-ifl0~4.'),) 2.1S'>t.-ú2 25.02 ú. ~577 14 7757 .•Jf) L.':l3>3i.-Ul 

45.0() 0.4166 147073.5-J 2.5t9r.-v2 lO.ú1 o.-t746 P7>l7t>.S.:: J.,102t:.-(J.! 
49.,99 o. -DlS 1~7170.·)() 2.6':>lt.--U/. 15.00 o.~~~99 1-17970.0<1 3.2J•:•i.-u2 
ss.oo o. -t4 t,':l 1 ~ 7 2.,9. ú·J 2. 7iiHt.-U2 40.01 ú.,')02b I-ldO ~':l.IJ•J 3.J]':lt:-ú2 

bO.Ot 0.45~d 1 H350.5:1 2. ·~i/•Jt::.-02 45.00 o.stJt~ l'PJ127.2J J.•HtJt.-02 
b5.00 0.,4674 IH·d'i.ijl) 3 .I)·JAt.-0'.! su.oo n.~230 l·Hl';<l.O:) J. SJ7t.-v2 
b9.98 C.,477~ 1 +74';l'.l.2~ 3.115~-02 55.01 0.53)~ P?2H!.5V l.6tlt-(12 

72.04 0.-iBH 1475-r!<l.SJ J.l4'JE..-02 bO.f.IO IJ.!>J'H t4d):_,2.')•j J.f:l'lpt..-()2 
b5.00 v.5-l'JO 14~]':1U.,01J 3.,7Sit.-o2 
70.ú0 0.5534 1 Hl]'ll.I)Q ].,R!Ht.-V2 
72.04 u.55t~l l~ti.t(l<i.VO 3.,1:133t.-O;.! 
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lEHPLRA.TUHA = 220. f) K TEMPE~ATURA = 200.0 K 

H SIG>!A FREQ DELC/C H SIG!IA fRf;Q OELC/C 

~.oo 0.3757 P~~Hd. 75 o.O'FJE+OO 7.5-4 0.5607 147773.50 o.ooot.:+OJ 
7.S.o 0.-10t>4 l-h>H7.00 7.nH:-o3 10.00 u.S7SJ 14~013.00 3.2Hf:.-(J3 

10.00 0.42~1 1~6ó56.50 l.0~16E-U2 15.03 0.~895 t.tl:I201.5•1 s.7?JE.·uJ 
ts.oo o. '*ss~ t·HJ9ú5 

0
5') 1 .·127r".-02 2o.oo O.'J009 14dJl0.50 7 0 21~ijf.•U3 

20.ú0 {).4174 l-Dü•l2
0

(1,) t.&12t.-02 25.00 O.b094 1483'12.5rJ A 0 378t.-IJJ 
25.00 (>.~933 tHltl9.00 1.61üt.•02 30.01 Ó 0 bl7~ 141i~úl.50 9. 312L-V) 
3o.oo 0.~083 1·'-72'.13.·)1) l.'JS~E.-02 35.00 0.&244 l41:1514o~o lo 003f.-U2 
3~.02 ú,.5210 1~73J3.·"J :? 01Hl2t:-02 39o97 o o (J 29 7 11il5tii 0 5!J t.O,IYt.-rJl 
40.01 {).5322 147~5105<) 2.t"!H--02 4<1.99 o.tdH 14tl5,;5.(JQ 1. !J<JBt.·•l.l 
45.00 o.S413 H7527.'Ll 2. 2%E:;-02 so.oo ú.')39B H>j619o5r) l.liSt.•\.12 
so.oo 0.7>48tl 1..;7~;33050 2.357E.-02 54.98 u.o141 14.Y6·13ol)l') 1 .177f.-•J2 
54.98 o.sssn H76J5o'>O 2.12~t.-úl 60.00 O.ó4EI2 Hr.lo7o.oo t.213t.•O_IJ 
b0.03 o.So25 1'*76"1 0\JO 2 • .):')i)f:-02 65.03 O.ó':>Ob 1Ho':H. ·)'J 1. 242t--lli 
6-1. ';19 o.!:loB!l P771<l.'l0 :lo 5 ilE-úl 7o.oo U.b5t5 H.d7úl)o5U 1.2ó5t.-IJ2 
70 .. 00 ú.5751 1477':>7 .r o 2o':>'15t.-02 72.04 Ú 0 b567 14':1716.50 1 • 276f..-rJ2 
72.04 o.~792 t-177i)b.(í') 7. .6(J7!'.-02 

JF.Io!PERATURA = 190.0 K 
TE!if'i:P.ATURA = 215.0 K 

H SJGHA f'REQ DELC/1': 
li S!GNA nn:a DF: LC /C 

7.54 0.~951 148125.00 o.OOOE+OO 
s.so 0.'11351 1Hd29.00 o.ooÓE.+OO 8.1:10 O.óOt>S 148 3':11. 00 3.59:-!t.-•d 
7.54 0.455':> 146HJ4.0J 6.902l·ú3 10.00 o.b114 14ij5()3.('IO S.lO<!.t..-UJ 

10.04 v.,72b 147033.01) 9.622E·03 15.00 O.b27l 14':l7UO.oo 7.7f.JH~-!J.i 

1t..OO {}.4Q46 1472l'J 00fJ J.2~H.-02 20,.02 o.tJJ71 141171ilo00 a.8S7t .... IJ 1 
20.00 0 .. ~137 147iiJJ.50 1. 46'H.-02 2-i.98 u.b444 1•H8J8. 75 9.6J7L-lt} 
25 .o o (! 0 52RIJ H7')22.00 l 01:l31E-02 30.01 U 0 tl505 t1!38';!7.oo 1.0291'.-uJ. 
29.97 0.':>39fl tn6iB.OO lo 762t.-02 3~.00 0 0 t>55~ H>J92óo50 1. 1 Jt12~··~2 
35.00 (t,.54'l8 1Ht>9~ 0 Qr) loSI,H.-u2 <~.o.oo U.óó03 1"'19!..>0.')0 1.121i:.•'J) 
40,.01 v.s~f<6 H77f)0 00ü 1.9St~t.-v2 45.00 CJ.tloo413 }l19'JJoi)') 1.169t.•1J}. 
44.94 {1.5672 l'Ptilq.O<) l.OJOE.-02 50.0(.1 u.t.b97 H901.'1!. ~·') 1.1')h ... ;_l;? 

50.02 (>.5174 t-l70óQ 05(l 2.0<13t•U2 54.98 o.o12~ 1:prJJJ.~I) t. 227t.•l•.2 
55.01 o.~7'·1ti 147'JIJ2 0 ')'j 2. tSH.-02 &o.oo 0 0 b762 l·L~0:.9.\i0 1.2•P•t.-t,J. 
tto .. oo (J.~8Sh t47'1J2o51J 2.19?.!:.-1)2 b5.0ú 0.6794 1490·~5 o•.tO 1 .26'h.-tJl 
f>s.oo ü,.590Y U7970.'J0 2.24Jf-0.2 7o.oo 0.bfl19 14'HJf:i1.50 lo 2'Ht:·•,z 
70.02 0.591)6 1-.t79'H3o00 2.28E-u2 72.04 ú,.btl39 14'J08':!.oo 1. 3tt2t:.-iJl 
71.04 u.~992 t·Hl009.oo 2.29&E-02 

TEMPE:RATURA = 180.1) K 
l'EMPERATUP.A = 210.0 K 

H S!GI·ll1 f'P.t:Q DEL.C/C 
H SIG~IA FRr:o DF.LC/C 

7.54 O.b421 t49245.so O • 'JOOt:+üO 
b,.l6 0.48-H 146901.25 o.OrJOt+OO 8.62 0.6536 HS77B.no 7. P34t:-v J 
7.54 0.4q6tl 147177000 3.713E-03 to.ot O.bb25 J19939ouo 9 • 356t.-O_I 
8.25 o.s.oti 147:01.0:} 4o993E·03 14.97 u .6778 14? 1 -'!'}.:)O 1. 207 E.-·} l 

1 o. o l o.St2rJ 1 .. 7~t3o0 1 J õ.926r~-u3 20.05 O.'J!:It:t7 i49224.'5J 1.32\t:-:;). 
15.00 v.s;n }47'127.50 <_l.EJ4,7E-uJ 25.00 li.6<JJ2 ll92~.doso 1. Hlor:-'...1.! 
20.03 {).545t> 1477t.,fJ.'i 1.< 1. t':l6t:-o2 30.00 o.6q64 14932~.51) 1.4ti2c.-vl 
25.00 0.~579 147f>55 05oJ 1.2~5t:-02 l5.oo 0.7024 11'J3t:t7.'SO l.SHI:.-ol 
lo.rn o.:u:.74 HH26 00'J 1.:19H--o2 40.00 o.7o6q 11')3'!9050 1.5~71'.•\12 

l~ .. os u.s7t.o 117'J>J9o'i•) 1o477t.-O). 45.01 o.71o9 11942<\o•)Q 1. 5':11)~.-u 2 
40,.00 u.~B42 14düiO.OI'J 1,.51f)E.•02 so.oo o. 7137 H'J447 .iJ0 1.621F~-f..:'l 

45.01 (J.~9()r_l 1~>1(1.''1.5:) l,.óltf.: ... u'l 5~.00 o.7to·t 14'J4•.J.io')oJ l.tH)f:.-02 
so.oo {).,5973 H'l124 0 '5n t.66H;.:ol 60.01 o.7t'JO 1 \91t:o.r:,o 1.6ó6t-•• l 
54.97 o.?•J3t 1~,J1Sil.7"l l.70Bt:-02 65.00 o. 7211 1'}94'-'•1050 1.1)8'St.-t/l 
6o.ot v.t.I)H4 14'11'J2.r:':) 1. 75Jf..-()2 7o.oo o. 723(1 t4'J50~.0•) 1.69?1:.-li.2 
6!>.02 0.0129 }:1>:1122.51! 1 o 7'J5f:.-ú2 72.04 0.72">2 149510.50 1.70Jt...•C2 
70.,01 o.ot6o H.J244 05'l 1,.825E-U2 
1:l.04 O.b199 1401~7.50 1.8-l2f: .. o2 
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TEMPERATURll. = no. o K TEtU>ERATURA = 120.0 K 

H SIG!~.\ FRE.a DELC/C H SIGM/, FP.t.:Q DELC/C 

8 .. 25 O.,t>'1~5 l-Hi831.511 O • ü00E+00 1 3. 7 t 0.8232 150779.00 o.ooo~:.oo 

10.00 0.,0946 I-+9298.50 ó.276E: .. ()3 15.00 O.,ô2t.>il l5i.!l;l::l1).50 1.3-lt:.t. .. uJ 
15 .. 00 o.712t. 1 .t-'l5·t5 • ljo) 9.S•Hlr. .. ú3 19.99 o.&Hl 15'J~t0.50 :?.?flt>~.-03 

20.00 o. 722·1 14'Jb25.5•) lo067E-U2 25.00 o.&Jh2 15lfJ)Oo50 J.B&E. .. u3 
25,.01 0,.7271 1_.')6o6.50 lo122E-02 Jo.oo o.a390 1';1060.50 .3.7Ht.-Ol 
30.00 0.7327. lt97lJ2.,0ü 1.170t:-02 Js.oo 0.8407 1<;1Q7Yo51J j. 9Gbt:-U3 
34.,99 o.7Jt>l 149730o0'j 1.10H:-U2 39.,98 O.,tH2J 1510d5 0 51J ~.OóbE-ú3 

40 .. 00 IJ.7J':'v 14':i7.J,Y. •J~.1 lo2Ht:-li2 45.00 O.,t~4J1 1SlC.•92o5:J 4.,1'J'lt:-OJ 
45.,00 o.742H 1497<)7 .(J'j lo257t:.-ú2 50.02 o. 8417 1510':19.';() 4.25tf.-03 
49,.99 0.,744<1 1497':!3.5t, 1.279E-Ul 5So00 O.I:I46B 1.-,llOS.OO 4.324t:.-U] 
55.,00 u.741l< 14Y79l:l.uu l 0 2)9E-02 &0,04 0.!:1472 1~1113 0 00 4.-DI}i:.-0) 
60.00 0.,74'14 l'l4>~eP..S•) ] o 313f.-U2 b4o99 0.8472 15ll2t.oo 4.5JU .... 03 
6~.oú 0.,751H 14'H117o 75 1 0 ]25!:.-Ul 7o.oo 0.,8472 151122.50 4.,S5t>t:.-Ul 
lO.,tlO (1., 7531 14':H32H.~'J 1. 3 t•Jt:-u2 72.04 0.8472 15112'2.,50 4.,551)E:-03 
12.04 0.,7547 1~9d28.:=.'l 1. 34•H.-ut: 

TEHPERATURA = 1 o c. o K 
fEMPERATUH,",. = 11:>0.0 K 

H SIGMA f'RF.:Q DELC/C 
H SIGf-Ht fHEQ DELC/C 

17.82 o.e6&a 151437 .o o O.,OOIJf.+fJO 
9.98 0.7263 14:1610.'50 O.OOOE+OO 19.99 0.8680 151507.00 9.2~5~-01 

15.,00 0.1437 14'Ji::I79.0') 3.589f.-U3 24.97 0.,8708 151554.40 1 .551)!-.... (JJ 

l':f.Y9 0.7510 14'J{,i•t7.~0 4 o 5(o'.)E-OJ 3o.oo 0.,87)6 15157fl.,üt) lo80i"E: ... úl 
25.01 0.7559 p999J. 00 5.11Jt:.-n3 3·1. 99 o.a11a 151591.50 2.,041)~.-0) 

30.,00 u. 75~J5 1 ~\)1)1 9 0 (Oij S.4t>lt:-u3 40.,00 o.tt7s7 1'>16'J2.f)Q 2.t7'k-U3 
35.02 0.,7628 150l•J2.5•1 5.1-,/i:l[-0] 4S.,Ol 0.8773 15ló0é'.,OO 2.2~1H.-ú3 

4() .. 00 0.7652 1S•j0~7 .nr; s.9ô'h-o3 su.oo o.ans 151612.00 2.311f..-(Jj 
4~ .. \10 0,.7677 1S'J07:l.M! o.t69t:-uJ sq.98 o.tt7139 15lb\5.00 2.,351E.-u3 
50.{1{) o.76g3 151.H•-:i4 0 0ü f•.J3'.lt:-V3 bO.Ol 0.,87~<'.J 151615. 5•) 2.35U.-Ul 
55,.01 u.11o~ 15•_1] JO.•I!) o.~-\ H.-03 65.,00 0.,87~9 1511.16.00 1.,J64E-OJ 
60.00 0.7717 15\!111.51] 6.,i:>'J7t.-U3 7o.oo O.,tl7í:(9 lS1616.üQ 2.36·~t:-OJ 

6~.()0 0.7735 15iJ122o50 6~i:14H.-u3 72.04 o. i::l7ij9 1516lb.50 2o 37H-03 
7o. 01 0.77SU 15'Jl30.0:•'.o h .':H'il':-03 
12.04 v. 71ó2 15•JlJ6.5ü 7.,032t.-03 

TE~lPt.RATURA = ao.o K 

TE~1PERATURA = 140.0 K H SIGMA. FP.E..Q OELC/C 

H SI G~1A FRCQ DELC/C 23.99 O.B9R2 t51f~u3.oo O • 0')0fH00 
25.00 O.,IJ986 151924.50 2.,83U::-tl'l 

10.97 0.7810 150·B<l.50 O,.OOOE+OO 30.01 0.9010 1519.i.S.50 s.s·.'t>E-ü4 
14.!N 0.790 .. 151)<199.()0 s.s2u.-u~ 35.,00 o.s..ota 1519')6.,5•) 7.0-Ht.-04 
20.02 o.79~" 1505~l.•Ju 6oó16t.-OJ 40.01 0.902h 151%4.00 B.,O.iH.-04 
25.01 0.,79B5 151Jt-2•l.í)Q 7.,189E-03 45.,00 0.9043 151%6.50 8.,Jo1E.-V1 
30.01 o.Bo17 1~íl65l,.OO 7.5Ht.-03 so.oo 0.,9051 151%8.00 fi.SSI:IE-U4 
J.l-. 99 0.,8041 151J')r..>6.0•) 7. 7·\'JE-OJ ss.oo u.9051 151Y72.00 9.,08SE-U4 
40.,(10 O.SObl 15V67b

0
Q() 7,.8121::-0J óo.oo 0.9051 151972.50 9.15 H.-u4 

45.[)3 O.dO% 15 1Jf:ili3o'J'J 7.CJ76E-03 64.,99 0.~051 1')1972.,01) 9.ofiS.t.-o4 
50.03 0.!:1014. ts•J7o3.oo 8 • 2-12E-U3 70.01 0.9051 151971.00 8.,953f:-U4-
54 .. 913 O.tl106 150706.0·) l:l. 28U.-03 72.04 0,.90~1 1519&9.50 8.,756E-ú4 
60..,00 0.8122 15oJ714.:)<; B o JR'H:.-03 
b4.99 o.et H 15CI7lb 0 fJCI li.H'>E-01 
70.01 0 .. 8141 15'J720.5·1 8o475~-03 

12.05 O.Bt54 150723.01) 8,.509[.0.0) 
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TEMPERATURA = bO.O ' TE~1Pt:RATURA = -lO.O K 

H SIG~IA fREQ üELC/C H SlG~IA FRCQ DELCIC 

19.0õ 0.9302 15z.t51.0I) O.IJJOE:+OO 20.02 0.9604 t5Jt4o.oo o.ooot•oo 

20.80 0.9326 1"ilt>46.00 2.55~t.-o~ 24.98 o.9640 1SH79. 75 4 •• un-uJ 
25.00 0.93~0 15:.:CJ~5.0·) t::.fltn;-oJ 3o.uo O.'ilóó9 1536VIJ.OO 6.12St--03 

30.01 0.9362 153252.75 1. ()~7.t-02 J~.oo O.IJh8J 1536JS.5fJ 6.47Jf-OJ 
35.03 0.9374 nJJ-:.6.so 1 .17"it:.-U2 40.00 0.9bY0 t53635.ü0 6.·165~-oJ 

40.01 0.9395 15JJ5o.oo 1.1791-;-v2 45.00 0.9698 1~Jb34.!Jü ó. 4S2í:--vJ 

4S.Ol 0.':1403 1'>3350.5.) 1.131lE-U2 so.c.d o.Y7ti tSJeltJ •. 'io 1:1. 4 1Ji,t.-U3 

49.99 u.94lt 15J351.5J l.1Stt.•U2 55.00 o.<J72& t5Jo26.f"l(l b.317f.-IJJ 

55.00 0.'>'411 15J35J.oJ 1.12Jt•Ui tlO.Ol IJ.97L8 l~Jó:l4.5•J &.32~t.-UJ 

:io9.99 V.Y411 l:,J]'j2.!".~· l.lf!3t' .. -v): 65.02 u.9721.l l~Jtdo.oo 6.399t.-O) 

65.02 (1.3411 .1.533--12.00 l 0 l77t.•U2 7V.OO 0.':1730 1'>3627.5!) f•.l/:17~-tH 

b9.:18 0.9411 1~33'.7.00 1.175r .. -u2 72.04 0.9730 153ti2ó.OO ó.H7E.•Vl 
72.04 0.':1411 15.i.l.J.ó.OO 1.1 74E:-ú2 

TE~lPER ATUP A = 20.0 K 

H SlG~A fRf.Q DE:LC/C .. 
20.00 0.972·1 152SH.OO o.ooot+OO 
24.98 0.97S'J 152727.50 2.-i!JOt.•OJ 
30.00 0.':1771 1S27dl.S•J 3.14(Jt-IJ) 
35.02 0.9783 152774.50 J.t>22t.-ôj 
45.01 o.91'JS t5:.0•il.">O 2 .5ij<l~.-u l 
49.99 o.'J7!J9 15.!710.0oJ 2.57ot .. -oJ 
óo.oo (J.97<}9 15.!7J1.SJ 2.45Bt.-u3 
72.04 0.9799 154!7JIJ.OO 2.4391::-0J 

Cuu (k//;J' H;;C: 

TEr·IPEHA.l'UP.:1\ = 300.0 r. TEMPERATURA = 29•).0 K 

H ~lGMA t'RE() Df::LCIC " SIG11A FP:tQ DELC/C 

o.oo o.oooo 1411?75.01 0 0 0')iJt;+OO o.oo o.oooo Hl0<J2. 50 O.OO'Jt:-+00 
5.02 o.rJJ09 14UH..5'J 2.tl':lt:-u5 5.02 o.otoB l·l20<JJ.O') 1 .•Jl'IL:-u., 

1 o. O I O.UJ49 l...\1>377.0<_1 2 .ll 1 '::h .. -•}5 9.98 0.021) l<il'J'H. 75 3.167!::-u'i 
ts.ou o.vJoo 141079.5•) o. ).t:f~.-05 1~.00 o.oJ~I) 1í20'JI1.7S Et.7?7E-tJ5 
19.99 0.0402 14113~&.5·! 1.PJ21L-U•\ 20.00 0.0425 1"2104.50 t.ó8>:JE-u4 
25.00 o.uso2 l<l,1'l-~:1.5n 2.H"it..-U4 25.00 O.ú52B 1-i2110.75 2 • SI')'Jt.-04 
27 .so 0.054':1 141~U2.5•• 2 .·•n7E•()4 27.52 0.0579 1 :t211ó.OO J. 11J':I:E.-u4 
Jo.oo 0.1,)5QH 1Hd':~4.7:, 2. 7'Ht.-U4 29.99 o.otJJ2 l-t211~.0·j 3.73o!::-V4 
35.02 u.v&'õl9 111.:Hii.5'l J.SJst:-v-t 35.00 0.0132 1-l2126.2~ 4 • 750':::-U·l 
40.00 O.OBIJ1 111'?!__:9.S'J 1.í:i6'1i::-u4 40.00 0.08)5 112136.(}'} 1>.1231:.-ú<l 
42.53 O.O!l4tl 141'-!12.75 s. 321E-v-l 42.50 o.oHB-1 1-nt.u.no 7.Ji)f;[-•J-t-
45.00 O.Q~:j'?tl JHYl-+.75 5.b'J4r:-o4 45.00 0.0'.134 t-121 ifJ.')(l 7.1l:)Jf:.-04 
47.50 o.o'.l43 P1919.5,J t..273E.-Oi 47.50 o.09dt 1Ut51.5') B.lOH.-O·l 
so.oo 0.0940 P1?23.5'1 t;o .>!J?!:.-04 49.99 0.1V32 PL156.50 <J.O<JA~.-()4 

ss.oo 0.1'1fl<1 1419L.:l.50 7.5.21'.-04 ss.oo 0.1129 tl21úó.S:J l 0 1J12t.-tJJ 
57.50 ú.lJ)fJ 1•ll~lJ'J.5;J 7.82~~-u4 57.50 o.tt73 112170.00 l.O'_IU-.-03 
60.00 0.117b tH936.75 13. ?r!')!':-1)4 60.00 0.1221 1~:.!11l.o·J 1.13H.•03 
6!>.00 0.12f,o) lU'l--;-3.75 9.6'12f .. -·J1 bS,OO 0.1317 P2t::l6.5·J t.l2lt.-uJ 
7o.oo o .13~'1 t4I9':lU.5(J 1o IJ6·HJ-1)j 7o.oo 0.1406 P219b.25 1.-H .. o~; .. uJ 
72.07 0.1396 1419:,6.5{! l.ll':li:.-03 72.07 0.14}5 H220J.OrJ 1,555t.-OJ 
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l'E~IPERATURA = 2r;jo.o K TEHPERATUR,\ = 260.0 K 

H SIGMA fRE.Q IJELC/C H SIG~t.. fP.EtJ DELC/C 

o.oo o.oooo Hno7.5J o • l)r) 'J!:>• o o o.oo o.oooo 1 ·\2195 .110 O.O!JOE+OO 
s.on 0.0121 1$;.!):_16.'):) -lo tiJ5f.:-u5 SoO O o.ut6l 112795. 5') 7.0D3E.-Ob 

10.00 o.v2J9 H231J.5~l ~.-+J2l-U5 10.01 o.rJ311 H2799.0·J 5 .6r.J2t:-rJS 
15o03 o.rJ3s4 1-i~JOl.Sn -B. Bn:-o'i 15.00 0.0471 1·Ll8QS.<10 lo 401t:-0-1 
20.02 0.0471 l~L3D7.SrJ o.IJ!J'J~+uo 20.00 o.ot.20 142l'J6.50 3.0tH.-U4 
2~.Cr2 U.OSI-lS ltlJ1J. 1J') 7. 7 30~-05 25o00 o.oJoij 14:l1J.!d o ·10 4.622i:;-O•l 
30.00 o.o&':ll:i 1"232·l.Or) 2.)19l-U·1 27.50 0.084b H2i3J'>.OO 5. o02!::-Cd 
35.03 O.IJR11 1-12337.5-i 1.21ól-Ol Jo.oo (J.IJ'!J13 1-\2~12.5•) b. 65 Jl-~l-4, 
40.02 0.0'::121 1423~3.0·_1 6.Jqst ... o4 3!>.00 0.1051 H295t.75 7.94lJt:-li.t 
44.9':1 o.toH 1~23<>l;l.5:J l:i.'J7Ji::-v4 -40.00 Oo1190 14287'J.5J 1.0571:.-0.1 so.oo 0.1137 142377.5'! 9.);! j~t:-04 

-42.~9 (_!.1260 t-1.2875 .5'1 1.127f:.-uJ 
~~.01 0.1242 1-l2337.0•J 1.117€-03 45.00 0.1325 1U8o5.25 lo 21)4~-IJ i 
60 0 01 0.1343 1+23~8.5.) 1. 27'n-~JJ so.oo o o 1454 l'\2907.75 t.snt:-oJ 
bS.OO U.141o ].l~41,-t.50 l • S0·1E-OJ 52.49 0.1522 14l912.51} 1.6·1fJE>·V ~ 
72.05 0.1562 U-2·B2.5') 1. 757L-V3 ss.oo 0.1581 142921.25 1.79tit:-OJ 

59.99 0.1703 H29·D. 7S 2.08lt:-VJ 
62.47 V.l765 tl29S·l.S•) 2 o234t.-OJ 

TE:t!PE:RATURA = 270.,) " 64.99 0.11319 1 t29t>!II.J') 2 .. Hl lf.-o i 
70.00 Oo1C1)2 1429-H.!:I() 2.f>"J4E-01 • SIGMA fP:EQ DELC/C 72.05 0.1984 14:.!995.0() 2.t30H .. -IJ3 

o.oo o.oooo 14:l5Jél.fl') O.llOfl~+OO 

5.00 0.0132 142542. !)") 5.613!:.-U~ IEMP~RII.TtJRA : 250.0 K 
9.98 V.02t>t> 142513.•}0 7. rJlo!:.-05 

15.00 0.0399 1~25~9.•.10 1. 5-HE-O·l H SlG'lA fP.E;Q DELCIC 
20.00 0.0532 I4255b.rJn 2.52()!-..-()4 
25.00 0.,<16ltó) 14250:,-i.OIJ 3.GV:lf-04 o.oo o.oono 1-1-JO'JS • 75 O.OOOE+OO 
27.~0 0.0721 1425•,9.25 l.385t..-04 ~.oo o.ut&5 1-BO'J?. 25 6 0 9QOE-UI) 
Jo.oo o.v7><9 t·;ô73.'Jv 4. n a.-u~ '1.96 0.<:";323 H-Yh4.50 H.OJ9t;;-uS 
35.()(1 o o(}'~ 17 l-l25~i1.5•1 7.()i(JI::-04 15.00 o.tH78 1·l3070.5'J 1.643E-u1 
40.00 0.1041 1 nb<)_l. 7'J 9~22FJé.-U-l 17.50 Úo()551 P3075.50 2.H2t.:-o4 
42.50 0.1097 H21:>o9.SQ t.'HJ3t..-oJ 20.02 {;.()ó32 I.fJIJ':Il.OJ J.lllt:-O·t 
45.00 0.1164- tU6!7.2'l 1.11n-oJ 15.02 o.o7~7 t430'i].50 4.85íl~ .. -tr.f 
47.!:<0 0.1217 t•:.u;,:t.S. 7'J 1.2n~:-o3 27.52 o.oHo·1 H3U-1.5(1 ó.396E.-v~ 
49.99 v.121,2 t--<2tdh .')') 1.37':.>t:-03 30.00 0.094() 14311U.75 7 o 270~.-4!' 
54.98 0.140\ l.;..li:>SIJ.JO 1.'>721::-03 35.00 O.l'liiS l~J129.•"'II) 9.82tt:-1Ji 
57.52 o.t41l:l l-l26t;.<1.2') 1. 71 <_i[-(Jj -4o.oo o .121h 1431 õl::l.'JO 1. 2211~.-v i 
bo.oo 0.1511 1426•;7.5,) 1.817E.:-(J] 42.52 0.12~-l':.l t0l'.:ib.5(} t. 367E.-f)] 
b5.02 0 o 1 i:> L -t t·•26·J"'·"J 2.•)771:.-03 45.00 O.l3ó':l H316ó.5ü t.S06t.-UJ 
70.(i0 0.1137 1-t27·J4.00 2 • 32%-U.l so.oo u.t5o4 1Ht'H.50 1.856E-oJ 
72.05 0.1771 P2711.25 2o411E-OJ 52.51 0.15(•'J 1432ül.o):) 2.ot?t.-ui 

S4.98 u.ttd5 1 U2l"l.50 2o149!:.-0J 
bO.OO o.t7t.t tU1J7.5fJ i.4'Hê.:-(d 
62.48 0.1R25 l-U2P.J.OrJ 2.6-"tt~E-!_ti 

65.00 0.161'15 1H2:..o.oo 2.!3t4t:- 1JJ 
7o.oo 0.19~9 143283.5) 3.H2E.-03 
72.07 0.2045 1H211.5fJ 3. 251!::-rn 
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TE~iPt:RATURI1 = 240.0 K TEMP~.R-'TURA = 230.0 K 

H SIG"!t. fREQ DELC/C H SIGMA FP-f.:Q DELC/C 

o.oo o.oooo 1433&4. 5,') o.ooot:+OO o.oo O.OOOI) lHt)ZO.Of) o.oooF.+OO 
s.oo o.rJt!l3 14J3?4.".of) o.or_~of.+4J:J 5.02 0.0225 lHOJI:>.OiJ 2.222~.-l 1 4 

to.oo I) .üJbO 1-U371.~·') 9.7&SE-v5 9.98 O.OHq 1 HO~S.Oo"J 9.f'J27f:..-04 
15.00 o.•JS·H 143)7q.75 2.127E-01 12.50 O.OSbfJ 14'1.137.00 1.625t..-Ol 
17.51 o.•Jólq 1433>35.00 2.ar,.o~-o4 ts.oo o.Oht>7 14<\212.2~ 2.070~.-()) 

20.00 0.0716 P3H9.50 3.4881::-0·1 17.48 O.OR41 l.;Ha>:I.S') 3. 729E:-o3 
24.98 o.o8~fi !-+34t•3.5r) S.HIE.-04 20.02 0.')81.11 1 Hh2.50 4. 7561::-()3 
27 .so 0,.0973 t<i:3112.oo 6.ti2t.>E.-O·l 2~.01 v.tltl H44t)'J.~n 6. H2é:-tJJ 
30.00 o.10bf'J t<l3-i21J.I)r• 7 • 743f:..-U~ 27.52 0.1211 llt51S.51) t> .aaa:-o 1 
JS.02 0.1223 1-131·U.•J:J 1.095t:-U3 29.99 0.1322 1.;4~f)4.00 7 0 5')5l-UJ 
40.00 O.l)íl>j 143-100.5:) 1.J39E-!J3 35.00 ü.152S 1 H6H.OQ f.I.Sl3!:.- 1J3 
42.52 t~.l4bS 1-J.J.17].Qi) 1.5Ht..-u3 37.50 0.1626 J.ltóf:l<f.f.i:') fl.'l'lJ!:.-IJJ 
45.01 0.1542 14343S.SrJ t.6fJHE_-r)] 40.00 0.1721 1 H69lJ.•)'J 9.JoH-rJ3 
so.o2 Colt>Y3 tBS'J-l.·JCl 1.'H6t-V3 42.50 V.JH2f) 1H715.00 9.65lt..-uJ 
52.51 0.1767 14351-l.IJ(J 2.·lfi6E-03 44.99 0.1905 1H7-u.ov t.r)Ole..-02 
54.9b 0.1 71J7 14.3'>1·~.0il 2.0í;6f...-tH so.oo r).20'>'1 1H7&3.0·) 1.1)60i-U2 
bo.vo 0.1979 1-US?V.S'J 2.5QSt:•OJ ss.oo iJ .l2fl4 !H821.51 l.ltH.·O:l 
62.50 ü.2051) HJ'ib2.on 2.755E.-u3 57.50 0.2171 lH6·iO.O.) 1o1J'Jf..-IJ2 
65.02 li.2115 !4J573."irt 2.916t:-03 59.99 0.2157 PBSJ.S) 1.157t.-02 
70.00 o.nso 1435'~8.1)<1 l.2':>7E•OJ &5. 02 Q. ltd·1 U168-t.&Q 1.20l1E-o2 
72.07 0.2307 1.;]611.5,) 3 .446~:-oJ 10. O I 0.27A9 114'?08 .so 1. 2Hf.-U2 

72.05 ll.2ij5l 144917.Sú 1.24:ót-02 

l'EMPt:RkTURA = 235.1J " TEMPERATURA = 225.0 " H SI G~1.~ fP.E::Q DELC/C 
H SlG~lA fRI:::Q UELC/C 

o.oo o.oooo 14353'J.5(l O • 00•1E+OO 
s.oo (1.8200 1135·Hi.5'J 1. 393~:-os o.oo o.oooo 1-13071).()() O.f)t)rJE+O\J 

10.00 (;.V3"l0 14351':1. 7? 1.·~281:.-rH 5.00 0 0 IJ2tó 111057.00 -2.651)~_-04 

15.01 (). •)51J1 1 B0,'56.SU 2.3u9f:.-ü4 7.50 v.oHS 1 ~YJ26.S~J -b. 1\119t'-f) ·} 
17.50 o.o&h 14J"iQ1).5') 2. 926~~-04 lo.Dt 0.0426 11:2984.25 -1.2<f1t.-•J] 
20.02 (J .IJ7f,Q 14J5tJ7.')') 3.C!Olt:•01 15.01 ú.0&4J 11287?.00 -2. 7')h,-(/3 
25.00 0.(}954 p3SU1.75 ~. ~ B 7i:..-04 2o.oo 0.01:14·1 Hl74·+.25 -4.ó31t.-U) 
27.50 0.1018 t43':>9t.ou 7.176E-U4 53.76 0.2114 1-lJIJí:iJ.O~l B • 4>3'H .. -úJ 
30.01 ú,.1135 Ji361Jl 0 1)0 Y.5b9!:..-U4 55.01 o .lt":o':' 143H5.25 9.155E:•Ol 
3S.v2 0.1311 p3621.0(J 1.136!:..-03 59.99 0.2322 P3911.fi0 l.lú?e..-02 
39.96 0.14<l2 1<dbJ9.5U 1.3~1Jt:-03 65.00 0.24!lq 114001.5(1 1.2'.14l-U2 
42.49 0.1571 14Jb':l').i)(l 1. 5-WE-o 3 70.00 O.lbH 1H07l.S•':l 1.392f-f)2 
45.01 0.16!>3 H-36~0.').) 1.6B6E-V3 72.05 0.2692 t·H09o.so 1. -il aE.-rJ2 
50.02 0.182S t•U6i;IJ. 7'-J t.968f~-U3 

52.~1 Üa\q12 1 ,._ 36<_q 
0 

(H) 2.15JE-03 
55.00 0.1947 HJ7o3.2S ?.2B2~-U3 

&o.oo 0.2163 14-HLS.on 2.5B~E.-u3 

62.~2 o.:zr.JJ P37 J9.5'.r 2.7871:.-0J 
64.99 O.L3J7 1437~6.1JfJ 3.0l7E-03 
7o.oo 0.2475 t.f3J>j--l.5fJ 3.-tHE::-uJ 
72.07 O • .l54ú 143788.0(! 3.4ó2t:-03 
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c3333 ct.; /c) . H;;â: 

TE~Ii'~Rk.TURA = 300 0 1) ' TEMPEF!I.TURA • 2Bo.o K 

H SlG"·A fRt;Q Df.LCIC H SIGMA f'P:t.:a lJELC/C 

o.oo 0.0000 2:60455.!)0 O.,OOOE:+-00 o.oo o.oooo 21o0475.5-'} n.OOOE:+-00 
4.99 li. 01 ':>!') 2óOH2. 2:> -<t. 7'Jlf.-v5 5.00 O • .J230 2nlJ432 .25 -3.321!:.-V·i 
7.!»1 0.0214 2t>ü41l:l.~O -L.803t..-o~ 7.51 O.VJ44 2~:><JJ15. sn -7.671H.-U1 

1(.1.,00 0.(.<323 ;.:ouJt~&.S:I -'5.10f;t..-o-\ to.oo IJ.J155 21l•J299. 75 -1.319~-vJ 
14.99 o. \14fJ4 26[J)(J6.2'j -J .112E.-ú3 15.00 v.voso 2~fJ09!:1. 75 -2.1HH.-vJ 
17.50 0.056-J, 26u25b. 5o! -1.'>2-h.-03 17 .so o.u7Qo 25'1978.25 -J.etllt.-uJ 
19.99 o.oo44 2óiJl':17.'-)fJ -t.·nH.-vJ 20.03 o.qqos 15'-IB49.SO -'i..Büh-1) I 
24.98 0.0&00 25~J007. 75 -2.97-lt-ul 22.51 0.1()11 2'>'J720.0I) -":>.rtrt1t:.-u3 
27.50 O.ü87!:i ;!S<J<l':l8 0 7S -.1.503~-03 25.00 0.1121 h'JSB6.;;!:, -6.82!3t.-(J) 
29.99 (1.1)954 25':1925.5<) -4.066i:.-'J3 27.52 (1.1224 l'>'J·H9.So -7.878~.-03 
]:,.02 0.1106 L.S'J773.·JcJ -5 • 23h.-V3 29.97 v.Ull'l 2')')318. 75 -B.fl!l2t.-(.d 
37.50 V.11i'B 2'>9h'n. 7"> -').H07~-o~ 35.02 0.1521 .l:O'I(J59

0
2'J -l.Of31í:.-v2 

39.98 0.1252 25Yb2:2. 75 -6.3'111:::-(;) 37.50 0.1616 "L5>!'-.JH.25 -l.tJht-0..1 
45.01 ú.l)?<l 25'}4!>':,1.5{\ -7.56\'lf:.-(}] 40.01 0.1715 251'1835.25 -1.2':i':lt.-vl: 
47.50 0.1463 25':!3'Jt>.7S •H.l21it:-03 45.01 O.lH92 2Süb4S.OO -} 0 l\:J6t.-IJ) 
49.99 O.lS.B 259325.0-J -!3.f:l77E.-1)3 47.48 0.1979 2So5b3.7S -l.·l6l::lt.-Ul 
54.98 O.lt>67 2S9t.,~.25 -9. 727E-ú3 50.03 O.lOób lS;.l4H.25 -l.'>l':ft .. -1•/. 
57.53 0.1730 25')121. 75 -1.0241-~-\12 ss.oo o .1225 25b368.i)O -1 • 6ltlt.-u .1 
6o.ot 0.1794 25191)1J3. 75 -l.Ob~!:..-V2 6o.oo 0.2379 2502lJ0.7S -1.63'1E-u.1 
bS.OO 0.1918 25BlJ51.7':1 -1.1S4E:-'JL 65.02 0 • .!523 ôl;o21'>.25 •1. 1)5t:•(;l 
67.'::.,1 ú.19l::!U LSQB'J9 .S'J ·1.194f.-U.1 7o.ou 0 • .1660 251:1176.25 -I. lb'>t.-~;2 
b9.98 ú.L037 25(-18~:;3.(!() -1.230!-.-02 72.05 O.L720 2'J,I'ilb4.5ú -1. 77-li:.-IJl 
72.04 u.,HIB~ 25>:d:llt>.'J•) -1.2~);1f .. -ui: 

TEMf'lHAT!JRA = J.70.0 K 
JEHPLkt,TIJRA = 290.0 " H SIGMA FAE:Q Dt;LC /C 

H SIGMA fRt:Q DELC/C 
o.oo 0.00(\0 25U3Jj4.7S o.ooot..+r'JO 

o.oo 0.0000 261)476.25 n.oor_li:+OO 2.so (). <J 11 r} LorJJ64. 7'j -t.S3M·.-•r4 
s.oo ú.rJtb2 2t>V41B.oo -2.169E-u4 s.oo u.u279 2ÕJ29'>.00 -b.8'Ht.-u I 
7.50 ú.ú26Y 2t><J1ll>.U'I -·t.31'JE.-U4 J.so 0.0416 2õU1'J1.50 -1.4FI-H.-vJ 

10.01 o.u3&iJ 2t>'J371.5,l -tl.(HJE-u-t 10.02 o.u5c57 2QJO'J2.25 -2.'J,S4t.-•Jj 

15. 01 o.osJt. 21:>·?24 7. 75 -1. 754E.-\d 12.50 o.:.t6GJS 25'JHB!:I. S11 -J.I:iti'L-vJ 
17 .so 0 • Ub'25 Lt•Jl7ú.'j-J -'2 .351 ~.-03 ts.oo ú.Ofi2ij 25·nu.;.so -s. 22':>t .. -I.•J 
20.02 o.u7U 2t>;)0ó1. 2'3 -:Z.97U:.-Ol 17. ~1 o.o9oJ 25'~505.00 .. r-,. 757t.-VJ 
25.01 o.uHb4 25'.1903. 75 -4.J'H.ot::-u3 2o.oo 0.1094 L'dJ04.Srl -H.2'J7t,; .. ,_,J 
27.50 o.o971 25JH07."i) -5.135ê:-OJ 22.50 (). 122ó .C:51'llo5.00 -<J.8l~H .. -i/3 
3o.ou o. to~., 25':17(_o'J.25 -'>.d8Yt..-o3 25.01 0.1354 ó>J'J17.25 -t.127E.-I)): 
3'>.02 0.1227 259'>13.77.i -7.394€.-()J 27.50 0.14H 2'i,;7-13.50 -1.21>l!'.••Jl 
37.51 o.tllt> 25'!-tl 7 .5·"j -8.129~ .. -ul 30.00 O.lS~ó ;;::,.,sn.oo -1.3B'H:.-V.1 
40.00 ú.l39<J ;15'.l3~4.75 -õ3.ii'}SE-U:J 32.51 0.11 H 25>;-131.25 -t.sr,oe..-o;. 
45.00 0.15':}"1 2S'H ~t..s,_. -l.0'21t.-U2 35.00 0.1825 25>J304. 75 .. 1.59hf.-••l 
47.50 0.1635 2591Jf.>l.SO -l.OBI:l~-02 l7. ') 1 0.1936 2':>'-:1190.00 -t.636E..-tJ2 
so.oo 1).1711 .2SI:i9ii5.')(1 -1 .14st:-o2 40.01 u.Lü38 25;;101.~0 -t.75~f.-l'l 

ss.oo O.lBS<.;I L5~842.7'J -1.2'>4E-iJ2 42.50 v • .n H 25~021.75 -l.Bl'H.-•Il 
57.52 0.1932 25~77!:1. 7'J -1.303t..-u2 45.00 ú .l241 257%1.7'5 -l.'f&IE-1J). 
&o.oo 0.20112 :zsg119.r1v -1. H9t,-U2 so.oo 0.2434 l57i:ll:l4. 75 -1.92•)!:..-\t} 
DS.02 O • .t137 25:1614.5') -t .429r.-rl2 54.98 0.2604:> 2S7!HS.OO -1.?51t.-'.'.l 
67.SO o. ,llf):l 2S.,573.2') -l.·it.>H:-()2 57.52 0.2&'J1 l57i:.IJH.7':> -1.9~t)f:..-vl. 

69.98 o. 2270 25d'J31. 75 -1.-BJt.-.<J2 60.00 0.2H>8 .2.">71<10.25 .. 1.9~4t.-U.2 
72.05 0.231~ 25d"Jú3.75 -I.Sl5t.-IJ2 62.50 0.2849 257HS2.5•) -1.91"tE.-u2 

65.00 O.l923 2570)07.7') -1.933!:..-lJ.l 
67.50 0.29<.:15 2578':lb.SO -1. 'Jl <Jt. ... U.! 
7o.oo O.J:U69 2571399.75 -J .9(1'::11:.-Ul 
72.05 o. 3120 2'57923.25 -l.B9H.-U2 
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TE~!FE:R;..TURA : 260.1) K TEMPERATURA = 250.0 K 

K SIG"1A fP.Ell DELC/C K SIG."'A fRE:Q DELCIC 

o.oo o.oooo 2&0194.25 o.onoí:.+úl) o.oo o.oooo 25~904.25 O.OO'>E+Otl 
2.50 o.01Q2 26•)1.<4.<J(J -3.8&2~-04 2.50 o.v2hS 25<J7S0.75 -1.1fi1E.-UJ 
s.oo O.'J3i:ll 2'i<JQ',o. 75 -l.Sf,4E.-vl 3. 41 0.0351 2!:19027. 1'J -2.12i:lt.-V] 
6.24 0.0474 25'.!117-l. 75 -2.417E.-0) s.o2 o. 051 3 25'1331') .2"i -4.H7E.-l') 
7.49 G.O"it,'l 25'.1757.% -) 0 l57f.-IJJ 6.17 o.vnJt 25<JO!H.25 -6.333f.-1Jj 
a.Sb O.:)t.SO 2"i9b3,1.25 -4."31)-'H.-OJ 7.50 0.0752 2SB77ti.OO .. ., .66 n-u :i 
9.98 Ü 0 d7~tl 2'JHo2.25 -5.6?.1t-.-OJ 1:1.36 o.os3ü 25HSB5.0o -J .n1'Jf. .. e2 

11.09 G.VhJO 2'i-132-'i. 7'l -b.&ilJt.-03 lo.ot (1.1001 2512ltl.fJO -1.2'J8t.-Ol 
12.52 U.()Q)l 25~13B.75 -.-l.llk-01 10.97 0.1070 l5B0t9.7S -1.-150t.ooU2 
13.70 u.tnts 2"if!9'J3."i'1 -9.23flL-03 12.50 0.1116 2S77JS.5o -l.&o'H.-Vl 
15.01 0.1107 2S~JEl23. 7~i -1. '15 n-u2 lJ. 71 0.132':.1 25774-i.S'l -1.6b2E.-IJ2 
16.28 0.1101 2!:>-:iflt;l.75 -l.17S~,-,J'l 15-.01 o .1441 2573&2.25 -1. 95óf:-Ul 
17.50 0.1277 25'l5ld.75 -1.2~8t.-01 17.48 O.ló45 257097.50 -2.1ól)t.•02 
19.99 0.1442 25>J2il.2"i --l.SOt!:.-02 2V.OO 0.11146 25ó925.oo -2.2?3e-Ol 
22.50 o.lD(Il 25~(}(19.2') -t.6>~r)~:.--o2 22.47 o.:dJJ4 25óBJ2.so -2.3ó1t~-07 
23.54 0.10:,04 25792~. 7':J -1.7-iH.-IJl 23.45 0.2112 251)1117.50 --l.J7'Jt.-Ul 
2~.01 u.175l 257822.75 -t.fi23t .. u?. 24.97 0.2207 2~b804.50 .. z.l~SE-0:.1: 
27.49 O.lf:I<J'J 257672.? J -1.9BE.-ú2 2ó.23 0.:.:!296 25<>808.5:_1 -:.:.382~-02 

30.00 G.L045 25755;.1.2:) -2.025t~-1)/, 27.50 0.:075 25&!120.00 -2.l7.H:.•O:.! 
31.00 O • .t!047 25752~.2':1 -2. 052~:.--u·l 28.79 0.2461 250845.00 -L.l54E.-Oi 
32.50 U.'-177 257llJ0.75 -l.OIJ~t.-02 30.01 0.2541 .25\>870.25 -2. 335t:-u 2 
3~.00 t'.L)f\2 257430.25 -2.125E.-02 32.50 V.:.!btl3 251>940. 50 -2.2!:!1~:.--vl 

J7.~1 O.t426 ~!5H05.5'l -2.1-lH.-rJ2 35.02 0.2íi22 2'5702ó.75 -2.21-ll-02 
38.Jd {l • .-!472 25 7400. :lO -2.1-FH--Ul 37.50 0 • .,':961 2:57128.75 -2.136t.-ul 
40.00 0.~548 ~573'Jb. 75 -2.15'Jt.-u'l 39.98 0.301!7 257236.75 -2 0 05Jt.-IJ,l 
41.13 0.2fl(l2 2:,7400.5.'! -2.147t--(12 42.49 0.3211 257HS.oo .. 1.9b'H.-VL 
42.50 O.:.!óo'J 257't(J1. 7"i -J..l11t.-u2 45.00 0.3314 257"1t~o.oo .. 1.881t.-O(. 
45.00 V.l771 2574í.ó.O") -2 .l28L-()): 47.48 o.Ht6 257S71.75 -1. H'H;-vl. 
47.50 o •• dl73 257t:,S.SJ -2.liJ3~.-u2 so.oo 0.3513 2:S76íH.SO -1. 7rl':lt.-Ol. 
so.oo (}.2972 LS7198.5,) -2.rH2r;-o2 52.SO 0.3t.01- 2'i17'J9. 75 -l.b1'1t..-úl 
52.'50 o. j f)tJ 9 25754-:1.25 -I..037E-u2 54.98 0.3702 2579•J5. 75 -l.SJISF.-u..: 
55.01 0.3154 2575'J7.r)i) -l.':FI&S-02 57.50 o.J77J 2StrOta.oo -1.-1Slt:-Vl 
57.~3 o. 3237 2571'1:.2.7.'> -t.9'1·lL-02 60. o o 0.3853 25':.1120. 75 -1.372~--Ul 

60.00 0.3315 257713.75 -t.9071:.-U2 62.'50 0.391>1 :l5b221. 2') -t.2'1St.-ui 
62.5U Q.33h7 2S7777 .•l'• -t~8~8l•02 65.03 0. j~HI'J 25!lJ2b. 75 -1.211t:-u2 
65.00 v. 34& 1 2'578B. 75 -l.fl-17>_-l)l 67.49 u.<+052 250·125.00 -t.tH!t:-u.t 
67.SJ Ct.J531 257'111.(1() -1. 7':,5!:.-v2 7o.oo o. H22 250518.75 -l.06ót.-(J2 
70.00 (1 0 jf,EJIJ 25797&.5'1 -1. 7fJJf::-I.J2 72.07 0.4165 2~1:1S96.oO -l.Oú7E.-ul 
72.07 0.365~ 251:10].1.00 -l.tii>Ot.-u2 
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tEm·t:RATURA : 2-10.0 K TEMPEI<ATURA : 21~.o K 

H SIGMA fRE;Q DE:LC/C H SJGI.IA FR.Efl DELC/C 

o.oo 0.001)0 259118.25 o. 0001:;+0() o.oo o.oooo 2612'JS.20 o.ooo~.+oo 

1.12 0.0217 251J946.5~J -1.32ót:-u3 0.40 0.0114 2t>l131.5•) -s.to·l3t.-u4 
1.91 u.03'53 25d6H.25 -3.682t.-03 0.75 0.1)209 2!)0QVO.OO -"l.Hh-03 
2.50 O. (J4óB 25iJ35-1.25 -'5.897~.-U) 1.10 o.oJ<J!! 2&'J57L.üO -4.fiHH .. -U3 
3.14 o.os,.:q 2579H3.00 -11.7621:.-03 1.51 0.0403 2tPH •.18 • 75 -~<.3~1'5t.-üj 

3.98 0.0717 257''.:>17.2') -1.23ot~-o2 2.08 O.'J530 lS'J417 .IJO -1.HdE.-o2 
s.oo O. 090•! .J.5i,'-}Jó.25 -1.6531:.-IJ.! 2.50 o.o&J4 251J9'JI.5U -t.b9''il:.-fJ}. 
5.94 0.104~ 25o5e7.7'J -l.':t53t.-ü2 J,.OO 0.0751) LSi.l579.75 -2.o1n~·-u2 
7.10 0.1232 2"it>2•)\1 0 00 -2.2'\5t.-u2 3.95 o.o9to5 2"ltiOSO.OO -2.>lli>r.-vJ 
7.&0 0.1302 25f.>!J93.0'J -2.BSE.-02 s.oo 0.1201 25HHO.SO -2.57'-lt.-0). 
s.aa 0.140..() 2551:172.51.) -2.5fJ5E.-:.J2 s.so 0.1252 257B:O:B.25 -2.S>!'JE:-u2 

1o.oo O.ló1!"1 25:,771.5'.1 -2.SR.3E-Ul. !>.90 0.1376 2S7SJH.so -2.502t.-(J2 
11.12 0.17<:12 2~57:.!9.2:) -2.ól6~.-02 ó.,66 0.1525 zs n99. o o -2.'Dtt.-uJ: 
12.50 U.l'ft>:~ 25')1 J7. 7'> -2 .6!J'h-02 7.50 O.lbfl4 2StPH5.00 -2.450f!.-IJ,j! 
13.71 o.L11J1 25'>780.5(! -2.576E:-tJ2 10.01 o."Lto& JSd4J&.orJ -:l.120t.-U:l 
ts.oo 0.2257 2S~\:l'l4. 7S -2.5t9t.-U2 12.50 0.2159 258';179 .. 25 ... 1. na:-v.1: 
17.51 0."50-l 2'l .... f)-l9.75 -l.31";>8t.-02 14.99 O.J7~5 2591~Hl.O(J -l.4!j0t:.-(J:.! 
20.02 0.2737 25t>271. 25 -2.1 'J7L-01 17.52 u. 3028 2S9">71l.25 -1.169f-u2 
22.51 o.292o L5!J4'J2 • 50 -2.02H.-02 1!:'.99 0.3250 251J027.25 -1J.01'Jt.-uJ 
24.9êl o. )rJ9r3 25h720.2':1 -l.A511::-oz 22.50 0.3435 260JJt.oo -~.b<JH .. -ul 
27.50 ().321;.1 25u'H4. 00 -1.67ôt.-U2 24.97 o.J"><c!B :.!ó0t>l5.75 -4..513F.-OJ 
lo.oo 0.341~ 2':J11'j7.2::0 ... 1.511t.-v2 27.50 o. 3742 j!b•)iJijQ. 25 -2.4!:1Ht.-03 
32.51 u. 3S•H 257361.7') -1. 35bt-02 lo.oo 0.3873 2till21.75 -ó • HOt-IJ 4 
35.00 ().3b7t1 2:.75')6./'J -1. 2;)bt.-02 32.51 o.H97 2fi1H4.75 1. 06qE.-tJ 3 
37.51 o. 37~'') 2':17H3.25 -t.<Jb11:.-0:l Js.oo o. 411 j 2'31'>~ú.SO 2.b·Ht..-U3 
40.00 o. H?6 257<llf:•. 7".> .. 9.174L-03 37.49 0.-1211 ;.!6t1·.ib. 75 4.tnt.-oJ 
42.52 V.39>B 2S8(H!9.00 -7.9Ht:-OJ 40.01 0.430':1 261936.01) ~.sqoc..-Oi 

45.01 U. •i O f:! 4 25112 '18. ;.,o ':i ... tr. 715f.-OJ 42.52 o. ~]J!I) 2b21v9.!:i.) 6. 92 ·H.-v 3 
47.50 O.Ht.7 ~5-:J)';/8.5·) -5.555~.-()3 45.00 0.1471 2~21.72. 75 ~ .174t.-·!1 
so.oo Í). ·12 4•> 25•}')'10. 7'1 -4.4'57t.-OJ 47.51 o ... s4.J 2t.2127.75 9.J&1t:-u! 
52.51 o. ·017 2'5>J6dJ.OO -1.3:,9t. ... OJ 50.02 0.46~19 262:'l7b.25 1. nsot.-u 2 
55.00 0.4Jt,7 2'5•.<illü.25 -7. 377!:.-03 52.53 0.1bb7 2~:>2117.25 1.t5>h.-Ul 
57.~2 v .H 51 25'3'~J3.L5 -1.421jE.-03 ss.oo 0.1731 2oJHB.'S'J 1.251lt-.-uJ. 
bO.OO 0.4517 25')1)~3. 75 -1.478t.-V'I 57.52 o.n~n 2o29?u. 75 1.)1)01:.-U2 
b2.4.B U.·l5b~ 25Y}i)6.2~ 3. 70SF.-U4 59.99 o. ·}ll13 lll.UJut, • 00 '•• 7•14f.-03 
65.02 U0 <+t>2tt 25·127'}.25 l.24JE-03 62.51 O.<+~B2 26.i.2•J·~. 50 7.6")1t;-,l3 
67.49 0.4&711 25Y3~3.25 "2 0 045í:.-Ul 65.03 o.~"'40 .262322.00 >i.Strlt.-v1 
69.98 O.<ll731 2:'174>3Y.OO 2.fl~:>lt:-u3 67.SO 0.4979 262·t20. 75 9.3iJ7f.-03 
72.05 v.-1111 2SJ:.t.B.50 3.·l75f:...-03 69.98 0.5024 262524.75 t.Ol!.Jt:-oJ. 

12. os o.:,o15 262603.25 1.071)f..-U/. 
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lEMPEHATURA = 230.0 K TE"''PERA.TURA = 225.0 K 

H SlG.'-1,". F'Rr:í.l DE:LC/C H SIGMA t'PBQ OF;LC/C 

o.oo 0.0001) :l57853,75 0,00')E.+00 o.oo o.oooo 25'3027.75 o.O')lH.+Oo 
0.44 V0 1J707 257112.25 -1l.td~t.-IJ•t 1. 31 0,(J513 2'57-tSJ. 7'5 -4.4 -1-'-J~.-o j 

3. 73 0.1 H~ 25-:1128.7':J 2.13.H.-U3 2,0ó u.u7H 2'l7f)5c7 .o o -7.'>2it:-(·i 
5.00 V.l7<•1 25':i>l~ 1,00 7,1HJt.-t•3 2.74 0,0995 .i:5ó711:1. 75 -t.Ol51-.-l.l2 
1.so U.224'-J 2:d871.•)0 1,5b5E-'J2 J.4ó o.t22f:l 25o5l to. 5·J -1.171i.-•JJ. 
9,98 o.J.t>71 26·J591.'.>() 2,123t.-UL 3.92 0.1375 25t.8'.>9.5') -9,0'>5~--·JJ 

12.49 o. 30'•-l 2hllll.25 2.55'Ji.-V2 4.41 0,152b 2S7t'.>4,0'J -6. 77Jr.-v i 
15,01 u.JL75 2hliJ11.5íl 2.915E.-ú2 5,00 U,161J5 25HJ5,5J -4,591~-o l 
17.48 0,3493 2r>2''l!JtJ, ').1 3,22H.-\Jl 6,18 v,1987 257~13. 75 -1,\'l.;f-.-u] 
20.02 0,3io7J 2nGJQ3,2J 3, Hl-IE.-(>2 7,64 O,d31 2St:2!j1,25 1,9r,'.>t.-•Jj 
22.51 Q,382Q 2S2i:>71,0•) 3. 7 3bt.-OL 10,00 O,i713 15 13>:!19. 75 tJ,13'H.-tJJ 
2'.>. 00 0,395'1 2t-.J9-It>.'.I'J 3.9Silt.-Vl 12,52 0,3119 2~J7.'J2,00 9.7'J'-H.-!J3 
27.~2 v,40&3 2i'I320S. 2":> ·~.15H.-02 15,00 o.H47 259o70.Su 1. 27 Jt.-,Jl 
30.01 o.--tt9" .2.:-3·:-.12.75 4.335í:.-()l 17.52 0,3677 20·)0Ub,50 1,5J-H:.-o;. 
32.52 ú,<\32'i 2ojtJ')l,":>iJ 4,5051:,-0l 19,99 0,3901 26'Jl'J2. 0() t,75SE.-ul 
3S,ú0 o. ·14(•0 ~~))j•~l),25 4,66Jf-v2 22,50 (J,-1-0bó .26•J')'51J,75 } 0 9t~Jt.-Vl 
37.53 o. -Hí'il 2õ-l!JúJ. 75 4,il17l-O'l 25.01 ú,-t207 2i:d~ü6,00 2,1'5Jt:-'JJ. 
40,00 u.-i-~72 2i:d-2]1;.G.) -l,'l'52t".-Ol 27.53 0,4337 261Ul1.25 2, 32-~~ •iJl. 
42,50 0,'*61:5 2~.;.1iJ'J. 75 s,na5t-ol 30,01 o.44t>4 2!)\217,75 2,4;:j0~.-L'l 

45.00 O,'t721 lo:>·l:5ú),IJD 5,2ú4t: .. 02 32.50 I.J,45M.1 2t.l H9.2"J l,62'Jt. .. !Jl 
47,50 u. ne0 2o-i71J.UIJ '.>,JlrJt.-02 35.00 V,·HJb4 261600,75 2. 76'h-vJ. 
50,02 0.4tH-3 2t;,-=t8'>5.25 5,4)1[:.-0l 37,50 o. \764 .2ó1769,SO 2. '-l!)·'Jc.-1!}. 
52,51 O,-t8Yci 2t.-t'nt.2"i 5,53f>L-02 40.01 o,,.RJ'J 26192f),OO J.O:llt.-U!. 
55.00 ') • .;,q.; 1 2õS114.5•) 5,632f.-U"l 42.!JO 0,'-!903 2t\l:)Jb.25 3,t38t:-•l/ 
57,50 0.~494 2oit'.>23'1, 25 5.725t.-U2 44.~9 0,<+979 le-2217.50 3.24St.-ul 
bO.OO o.~v~·l 2ó53t9,25 5.B1·H.:-ol 47.50 0.5037 2bl33~.'il) 3,31.11::.-u.l 
62,50 o.so-1& 105456,75 5.B97L .. O:l 50,02 o.50QJ lhll6':1,')ll l. l4'!f .... !J) 
65,00 0.5141 2~:~1S!.>l.'l'J 5. 978t.-02 52.49 0,')1·1"1 lc.lS713.•)0 3,527t.-O.l 
67.51 o.str~--l 2iJ')6o3.25 6,0571:.-()2 55.00 u.S197 lb26'll,OJ') J.61óc.-VL 
70,00 u,5221 2t")57•j0,50 b .u 31::-02 57.53 0.5210 2.b21'Jl-J. ?'i J,-.'Hif.-•;2 
12,01 U,S252 26~.)!-J3ol, 75 !.) 0 1 'Hf.-0:2 59,97 o.S2R9 20,l.YH,7"l 3,77h-Ul 

62.50 0.5326 2ti2'l"l6,00 3,1;i5li:..-Ul 
TEHPI::RAl"URA. = 22U.O K 67.SO 0,5404 20Jl~o.on 3,9J·l-::.-uJ. 

70.00 0.543<1 2b'J2•.l0,5{l 4,0Sói:.-\!/. 
H SIG~\A F'R~Q DELC/C 72.05 1),5451 263 HS,25 4,Jl-1t.•U:l 

o.oo O,fJOOO 2h16·10,25 o.o00E.+Oo IEHPf.RA.TURA = 215.0 K 
1.38 0,1477 261ti<14.25 3.3oH.-•;4 
2,52 0,2527 2-:.l7"i6,2') H,Bo7t..-V4 H SIGMA FR.I::Q DELC/C 
3. 78 iJ, .DtO 2óll:l31.5:) 1,462E.-U) 
4.40 o. 3350 26l020.7.:l 2.9-JSt.-03 o~oo o.oooo 2&J299,0() O.QfiOE-t\1•} 
5,00 u ~ 3457 ).622 i:'J.5') 1.627t.-~13 2.~1 O. :n20 26H')2,75 4 ,I)'! ~t.-(1 t 
~.81 0,3'jl""6 262~J4,25 6. 452t-.-o j 4.10 0.3753 2?3'>02.sn 1,5·l6t::-!_l_t 
7.49 o. 38(10) 2t>Lb71,25 4 0 410t.-U) 4,99 O,JQ56 2&372'~."i1 3,270r.-•;J 
8,71 o. 3621 :.!6 3,}'::15. 2'1 1,1121'.:-02 b,SB o. 4.189 2t>-t:)72. 75 S,t:l77t.-oJ 

10.00 o.<H~2~ 263310. 7~ t.27Jt;-u2 7.50 v,-1282 2td2 2J. 0') 7.0l9E:.-t•) 
12.52 o.-~214 263o'JIJ.25 l.<J&7t-U2 9.97 v.u9a }.f>l-573.15 Q 0 (JfJ]t.-IJ1 
14,99 O,'lo.lt>l 2h3'1()1. 75 1,8li2E-O"l 12.52 u. ·t-662 2?'to:!70,75 l,l'l·k--ul 
17. ·Hi o. 45 l 3 2642d~.2'i 2.ont.-o.1 lS.Ol 0,4795 2651 J4,1)Q 1,3'J>l~-IJ1 

20.02 o. \b31:> 2o--1'-' H> .50 l.2221::-o.2 17. :>t v.:;.çoo 265360,5.) l,S(J6t..-Ol 
22.~0 0,4742 2t~-t772.0U 2.JC111:;-!J2 19.99 0,5007 2ó557·t. 7') 1,72'Jt.-Ul 
25.00 u,·HH"i 2o4ól>.l6, 75 2.ssgt-v2 22.50 0,509] 2f>5175,25 l,<P>lt:..-•-'2 
27.50 v. 4<134 265H7,75 2.712t:-Ul 25,01 O,Sl!H .2t>5"l53,50 2.0ll:lt'.-1)2 
29.99 o.Súl-1 li:>S3~5,7S 2.8·HIE.-l!2 27,19 o.s2t~2 2ó~ltJI:I, 75 2.1311:.-'Jl 
32,48 'J,:,091 ~!}5533,7<:> 2,'::17/lt.-02 30.01 0,5335 .2t>to232. \l(J 2,:lf,f>t:.•Ul 
35.02 O,Sl':><l ;.!6')7:J2,0r.J 3,1J5t:-ul 32.50 0.5399 2oolJI,O'J 2,3791:.,-0l 
37.50 0,5221 2fí'Jê'>1.25 3.21':1~·()2 35,02 0,5460 2ób'5'l7.0') 2 0 olA2E..oo\Jl 
39,n 0,52':11 :<:6:,4'}')

0
(,n) 3,32--Jt.-Ol 37,50 0,55{ló 21>6701,5•) 2.~85E..-iJ2 

42.50 O.S33h lobl20.0f) 3.424t.-U2 39,97 O."J558 2t>!l817,SO 2.o73E. .. Ql 
45.00 0,51?•_1 2~t>?51.25 3.5251:;-02 44.99 0,51:153 267059,00 2.856t:;-!J2 
so.oo u.547R 2f>o1•3'.1.'l•.> 3,700t.-U.! 50.02 0,5748 26 72>i8. 75 J,•)l5E.-IJ,! 
55,00 0,55&') 26o':>92,5:J 3,BfJ2t: .. U.! ss.oo O."J825 267458.75 3.11:lOt::•u2 
60,00 0,56H "iboijtJ'oi,Ho) 4.012t.-U2 t>o.oo 1),5ij9fl 267!)21,75 3.2Y4E-•Jl 
b4.91J o.~6Q9 2670tJ1, 75 4.14-H,-02 65.00 v.s9&0 26771:l,50 3, 4·)6f--O.l 
70.01 ll.57t>l 2117227.50 4,271t.-U2 70,00 O,b018 267'U:4.25 3. 513E.-v .l 
72,08 u.s77s 2672'J3

0
1)'J 4.321E-O:l 72.0B O.ó033 2ó79!H,OO 3.5561:.-02 
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IEHPEHATUPA = 211).0 K TEMPt;RATURA = 190~0 K 

H Slc.;"\11. fR.f:;(l DEJ..,C/C H SIGMA fREO DELC/C 

o.oo o.oooú 2ol2ú] 0 ':1~_l o.0o0t+OO o.oo o.oooo 2&7&88.25 o.O'JfJE+OO 
2.28 o.257t:> 2':'>322<;.1':,> 2.1'l5E:-01 2.50 0.2!!to0 2676ô9.50 'J.JJ9t.-vto 
s.oo o ... SOb 2td4'52.•Jn 1.9.JH.-(JJ s. 02 o.S230 1&7734.5-Q 3. 4.'5ót:-!H 
ó. 27 0.4-722 2oJ'.>:l] 0 (l') J.6h3t.-OJ 7.50 o.&068 267890.25 t.509E.-uJ 
7.51 o. ~!140 2t>J2S3.~-'1 <\ 0 958f ... Uj 10.01 o.t.2sa 2600lh.50 l.452l-!J] 
8.99 0.4:CJ4:7 2:>-ii)21.75 E>. 211E-!J3 12.49 0.6Jb2 261Jl31.25 3. 3101:..-U.l 

10.00 o.soo1 2oll27.1)'1 7 .()j')[-l\] 15.00 o.b42n ,l6l:l229.25 4.0·t2f.-vl 
12.53 0.5125 2;.,-tJ<:.~.:-u 8.8<15~.-0J 17.50 o.o4Sl 2õtdll.•JO 4.71U:-v3 
15.01 o.52H :b 4':'> 13. Vi 1.•l-Hr--v2 2o.o2 0.1>528 2&84 1.)7 .so 5.371í:..-o3 
17.48 ü.5o321 2'>·1'1<,1."){) 1.13"l•~-U2 22.50 o.5~68 2613B4.VO s.94.St.-ol 
2o.oo 0.~4•)2 2,-, -l'ol j 7. "') l.Jl<J:::-ol 25.02 O.b605 2óti5ú4.l5 t..515t.-ul 
22.~1 o.sot73 2o::,l.Jti.o' l .. H·Jf.-vl 27.49 O.t>b41 261:JOltl.OfJ 1.096E-vJ 
25. o 1 o.'i540 2e>~L:Sd.i'l'J 1. ~0 )f,-(}2 32.50 O.bb97 268712.00 a.n'J7~:.-o3 

27.~3 (;. ':l59 ·~ 2rú :;.,Js.l:.. 1.b7SE-IJ2 37.~1 ().&752 2f>!:ll39s.oo CJ.016t:-ul 
lo.oo 0.~&57 2'.>5535.2~ 1.77-lE.-u:l 42.52 o.t..li04 2090{)-1.75 9.83&1:.-03 
32.50 o.:. 711 2.;!JtPJ8.ônJ l.87~t.-u2 47.50 O.t>!:l44 26<Jto7.oo t.o&ol:..-u2 
3:..02 u.S74Y :;:f,S7':J7.5q 1.-;loS!:.-Vl 52.50 O.b885 26921JO • 50 1.130f--Ul 
37.51 ü.51:i{JS 2t.5l:I'J7.SO l..0-19t.-U2 57.50 0.6923 2h'J27':1. 50 1.1~9t.-02 

40.01 o. 'i FI 47 2,59':H.75 2.12':lt.-u2 62.48 0.6948 2o'J358.1S 1.21'3!:.-0l 
45. o 1 u.so:q7 2t>o201.7S }

0
2HI)t;-U2 67.50 O.b976 2&14J3.0(1 t.3o;t- .. v2 

49.':1':1 u.599':1 2totd>J4.•Hl 2..-H'Ir~-U2 72.02 0.7009 269491.50 1. 311E-ü2 
s.s.oo o.oú~2 2fo•~5,tY.7.~• l..".o Ht.-v2 
6o.oo ü.t>l05 2r>•.>6::15. 7~, 2.656E-IJ2 
65.ú0 V.t>t5e z.;t:>S33.Sn L. 7hll~-u2 tE!-!Pt;~ATURA = 180.0 K 
69.98 O.t.>211 1t>6959.01J 2. b56f--U2 
72.08 O.b2H 2670iH>.uo 2.R9Jt.-02 H SIGMA t"R~I'l DELCIC 

o.oo o.oooo 269270.75 o.OOOt:+OO 
l'Ef-H'ERATllP/1. = 200,.!) K 2.52 0.2927 2rio'J272.15 1.4~51:.-()5 

s.oo 0.':1370 26'J2'hl. 75 2.ogo1:.-v1 
H SlG~lA FRE:Q DELC/C 7.5<0 0.6447 2r,<J4tHi .O•) 1.0l9t--UJ 

10.00 o.oM-1 2óqS00.25 t.711St-ü3 
o.oo o.oooo 2657i7.25 0 0 1)1J01::+0U 12.49 0.6744 26'JS7b.1'!J 2.27Jf,-uJ 
2.52 o.:c:925 2.>')7'JG. 7~ 1. >)16i!.-04 15.00 0.682<J 26<J64ó.OO 2..7871:..-Ul 
5.02 0.5024 2t~~dl.1.:?5 7.v74~.-u1 17.50 0.•>872 2ó':I71S.Oll 3 • .300t.-Ol 
b.79 o.~JB 2t>•>•)H.75 2. Hlt:-u3 20.00 ü.b92tl 2..,rJ775 0 2~ 3. 717t.-UJ 
7.49 U.S•Hq 2tt>:>i)87.:.:<:. 2.5~~~-03 22.53 o.t.954 2b'lil32. S•J ·1.172t:-v1 

10.00 {}.5622 2M•>27t>. 2'::. J.';lfJH.-U3 21.49 0.702.1 2699-H .ú(J 4.':176f.-03 
12.52 u.~721 26o431.2':i "i .1 ·'I':H~-t)J 32.50 0.7071 27!Jú--lJl.75 5.719~-(Jj 

1~.00 0.'31:11)7 2tio~7•). 75 t.>.lCJ(Jt.-03 37.51 0.7111 270124.1') to.3<ê3.:.-UJ 
11.50 u.'lEit>b Lt>'-> 71Jõ.O•! 7.2l&e.-Ol 42.53 u.11~o 27oJ2•J9. 75 6.974t.-UJ 
20.02 o.~9J;i: /!nt>>l 31 ~ O<J ;;t.15bt-03 47 .st 0.7192 27<J2b&.25 7.394E-U3 
22.51 o.~9ti9 2f>~;>'::11b.7S 9.1)27f.-U3 52.~1 o.722R 270336.25 7.'H4t-o3 
25.00 O.'J04q 2f>70'>t.5'1 9.i:i~3f--Ol 57.50 0.7240 27Ui02.SO H • 4-06t.-ü 3 
30.00 o. o 143 2ti725o.'lfl I. U6t.-02 bO.oO v.7259 27U42J.•)i.l s.sseE.-u i 
35.02 O.b224 2n74Jl.•)O 1. 2'J 71:~-02 6~.02 o.72tl7 270H3. 75 ii.935t:-u3 
40.04 o.o3(•3 2.:.75~2.0:) 1.3'lb~-U2 69.98 o. 7320 27!>523. 75 9.3-)h-uJ 
45.03 U.t>Jb4 2;,77J7.nn 1.--LIJE-1..12 72.05 0.7324: 27lJS·12.5o 9.HbE.:-ü3 
50.02 {J. ~4]1) 2 ... 7~•.•3.5;~ l.~·)Jt.-02 

ss.oo ú.t.4ll7 2n7'17t>.5•) 1.~>78!:.-02 

60.03 O.b532 2ft>J(•:J2.0·J t.7b'::.E.-Ol 
bS.03 O.bSfl l~:.1':l2.t)') 1. 840~.-02 
69.9t:l o.o62ó 26'ci2U3.51J I. 9iJ':lt:-U2 
72.07 Ü 0 bb39 261:1319.5() 1.9JbE.-02 
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TE"!PLHA.TUR/; = 170.0 K TEMPf:RATURA = 140.1) K 

H SIGMA FREQ OELC/C H SIGMA fRI::W DELC/C 

o.oo o.oooo 27::1537.25 O.OOOt:+OO o.oo O.OOr)O '269791.00 O,OQO[tOO 
2.~0 U,.LilUo 27!J5J5.0'' -1.663E.-u5 s.oo 0.~429 26'31%. 75 4. 2f.dt:-IJ"J 
~.02 o.s3to 27üS~4.0,) 1. 2JB~.-u4 10,01 o. ·n 31 269994.25 7 0 654E-U~ 

7.~0 0,659!;:1 27ii'>S0.00 H • 927f.-tl4 15,03 o. Jq73 26'i92q.·:)0 1,023~-UJ 

10.(10 J,&86H 21•1135.1':1 1.4~h-uJ 20.00 O,tP)6'1 2b9Goq,()O 1,320t:..-U3 
1s.oo U,705~ 27!!~"34,25 L. 3 UE.-1.13 24.98 o.&IOb 21oous.no I 0 S!I!)t.-1.Jl 
2o.oo 0.7145 ).1•1'hl. 7':; 3.l3~E-l'3 30.01 O,l:ltSt 27u021:1.ClO 1, 7'>71:.-UJ 

2i.9!l o. 121 ':1 271050.~' .. J.;;rn.-t/J 35,00 O,d175 21<JO':J 1. 00 t.92h-uJ 
30.01 0.7272 211!;:'1,51) 4.378t.-1Jj 40.00 O.R211 27')u71.•)') 2 .076E.-U J 

3!1.02 (/,. 7317 2712&1.7~ l. 'H n-u 3 45.03 0.:1233 27fJQ'J~.f)() 2.251-f.-Uj 
40.01 o. 7315 2712,,0.0·'1 5,313f.-03 50.02 O.d:HS 270115.0.'} 2,4o)2t.-UJ 

·~.úü o.73bh 2713·11.7'5 '} • 6'_l6t.-U 3 55.00 !J.Sit.~ 270116,50 2 .. ··PJH.•03 
5!),.02 o. 711 ':! 2713-iS.?'J ~. J77~.-(Jj &o.ot (l.rJ277 27•J152.0o 2.t>7bt;-IJJ 

5:>.00 u.74J9 2713t:J,rLl b,25?.t.-v3 &s.oo O.é!l90 270170.50 2.~13t.-l'3 

bú,OO 0,7476 27I4P9,CC• f;.'~'i~t-03 70.00 o.tl302 27fJl!il,t'O 2.89H.-tl J 

6S.OO o. 751_10 271 J.'d.(ol) t>.Ed6l'.-ú3 72.07 V.t1310 .1!7fJ11H.~O 2.'195E-Ul 
63.9t! {),.7527 27147b.OiJ 6 .9-tot.-uJ 
72,ú7 0.7537 27 H~l:l.25 7 ,031H.-OJ 

fEMPLHATUkA = 120,0 K 

IEHPt:;Rr.TURA. = 160.0 ' H SI:;MA fKt:Q DELC/C 

H 5JGMl', fP:EQ DELC/C o.oo o.OC.fJO 271004.00 o.ooOE+fiO 
5,00 o.~4'jO 271012.00 s.91)-tE-tJ5 

o.oo o.oooo 2716Bt.8n 0.000~.+00 1 o.oo O.bl44 2710'1~.·Jú 6.716t.-04 
2.50 o.;H164 271fJCJ.J.J l'l.il28t:-tl/) 15.00 U,i:l45~ 271116.<)') 8. 20M.-O 1 
s.oo 0.~401 27lb92.51l 1, 876E.-o5 2o.oo V.bS-16 27ttJ3.0() 9 • 52'JE .. tJ~ 
7.51 ú,bfoO~ 2717<•6.0) 6,1':1tJE:-U4 25,02 O,bS76 2711 '.>:l, o o I.•J92t.-u3 

to.vo o. 72tl9 271~13.~·) Y,6'·l')i:.-U'I, 30,00 O.<ióOS 2711?-1-. 50 1.1B4t.-!Jl 
12.~0 u.7422 271BSJ,5;! 1. 2•,4i:.-o3 35.02 o .li IJ 21 27lt79.5•J 1.29~t:-OJ 

1s.oo o. 74l:lb 271d':ll-l.O.' t.'ll8t.-()] 39.98 0.~650 271PI!:i.50 l,.Hl2t.-U3 
20.00 o.7S7b 271':1ó'J.25 L.rJ87E.-u3 45.03 O,til:>t>2 27l).OL.SO 1.465t.-UJ 
2~.00 o .. 7.,23 ·;o·.;:n·H.2~ 2.'J2tt.-uJ 50,02 V.H72 271207.51) t.Si.l2t.-lll 
30.00 0,7h72 27L'I>.l),5,) 2.'-'':ih-o' ss.oo O.B6B5 27121) •• )0 1.616E.-Ul 
3:).D0 (),7700 2121 H.S'' J,l])t.-{Jj bO.Ol o.t-t.')s 2.71220 .. 0:) 1.6'J]f.:-t)j 
40.01 {),7737 L12l61.0) 3,ú7'lf:.-Oj 65.00 O,rl703 271226.~Hl l,bJC:IE-u·i 
45.03 o. 7H>2 27221'-1.2') J,<JSf,t.-03 7!),04 Ú,i:!7ll 271231.5!) 1.67'H.-OJ 
so.oo 0.77~0 27.c!.l!.>0.75 •\,2t..2E-uJ 72.08 0.8715 2712Jó.ü(J t.712t.-L•J 
55.00 ú,7t101 272201,51 .t.·~t')t.-u3 

b!).Oú o.7nt~:~ 272310,75 4,630t.-u) 
&4.99 0.7840 27LH9 .. 7'5 ·1.d141::-IJ3 TEHPt:RATURA = 1 o o .. o K 
70.CIO 0,7BS!:I 2723oQ.S•J 5,LJ63t.-U] 
72.07 u,7Bo4 27237Y.00 5.132t.-UJ H SJG~!A f"Rt::O DELC/C 

o.oo 0.0000 27196 3. 00 o.O!JOE.;+()O 
tEMI'ERATUt<~ = 150.0 K s.o2 o.~~27 271Q'-'-1.so 1 .1 03t.-o~ 

10.04 O,fl4ó8 2720·1'>.50 ó 0 (Jb7t.-U1 
H SIG!-IA FREO DELC/C 1~.01 o.~n4n 27.20S2.'lO ó.5!:12E.-U4 

20,02 O.b~~9 2720&5. 'lú 7,5)8~.-U4 

o.oo ú.:JO'lO 2ó'J0•l6 • DfJ O • Q.")f)E+UO 25.01 0.89~7 272073.00 f:f,Of39t;-Ul 
s.oo (1,.~410 269014.5•) O • 3 2')l-U5 30.03 o.9oo4 2720'J5.oo 8,972f.-U4 

1 v. on 0.7522 269126.50 8.95%-04 35.00 o. '::1020 2720JI1.fl(l 9,340E-u4 
·~.[li) u. 7734 2o'Jlt1l.O·'l 1. lOH.-uJ 40.01 o.'.ifl32 27ZO'H.5u 9,&7rn:-04 
l'J.99 \.1,7820 2ó9232,ú0 t,t..3or.-uJ 45.03 o.~u53 27lo'-l7,5o 9,89H.-U~ 

2S.Oú O, Flt•~ 2i>'J2i:!·1.51J :.!.Q71t.-(J] s~.9a O.'Jü73 27J.0':17.0() 9,8541:.-IJ.\ 
30.01 0.7':110 25"JJ21,<JO 2.342E.-r)] bO.Ol ().'JOdl l7.!0'J8.51J 9 .Qt>S~.-01 
35.02 0.7934 2h'J356 • .ji) 2,61J21:.-Uj &~.02 0,909!:1 2721JJ7.oo 1,059E..-03 
40.00 o.79~':1 2'>'}3':lb,011 "/. 0 825f.-OJ 70,01 o.':~tot> 27.?1 1Jti.IJO 1. Obbt.-0.~ 
44.99 u.7Q7Q 26'1422.0;) 3. o·nt.:-oJ 72.05 O,'Jt14 272108,00 1.06bt;-03 
50.03 l!,t;li1U3 2t.Y•H.J.·J'~ 3.249E-03 
54.91:1 V,Elf!H 2t>i4l>t>. ':H 3.424t:-ú3 
oo.oo O.,ti040 21-i'J~I)4,00 3.703E.-UJ 
65,18 U,€1054 26 <;I') 21 • 'J() 3,b33E.-ul 
70.01 o.Botot 2fd'J3L.•J·) 3,91H.-UJ 
72.08 o.!HibY 2095Jt>.5"J J.9Ht.-u3 
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TE:~tPERATUP A = so.o K TEHPERATURA = 40,1) K 

H SIG~!;, fPI::Q DELC/C H SIGMA I'RE:Q DELC/C 

o.oo o.oooo 27..!638,50 O,OUOE.+OO o.oo o.oooo 273581,75 O,OOOt.+OO 
s.o9 o.~45fJ 272fi.Hl.ü0 -1,8341:.•0') 5.02 ü,~bS7 27J'S73,00 -b. 3971::-0'> 

10.00 ú,87~1 272.716,5'.1 s. 722t.-04 9.98 0.9117 2.7Jb37 ,5() 4,0761'".•04 
14,99 O,CJ23S 272724,5') 6,3!J'Jt:-04 15,0l O,<J&HS .273651,00 5.2~2f:.•V4 
20,00 0,93~? 27.t735,iJI> 7,079E.-V4 20,00 0,9(144 27]6~3.50 5 • 21'H:.-Ii4 
25,04 0,~425 27i7H,5~~ 7.~Sf.:lf..•04 25,01 0,98BS 27)o5],~r) 5,245€'.-ü.:l 
30,00 !.1,9442 27L7H,ln 7, 7 ]QE.-V4 30,01 v,9910 27 ]6~9 ,IJO 5,647t.-04 
40.01 0,9472 272735,5•: 7,11H·U·i 35,02 (l,'ôl910 "27 Jó':d.OCt 5,2B2t.•Ul so.oo 0,~4'1] 27.t7J-t,r,o 7,fJ0ót.-O'l 40,00 0,9910 27 )o-lil ,00 4,í:143E.-O<\ 
bO,OO 0.9511 272727,5·) h, 529f.-U4 45,0] 0,9910 27lóH,50 4,ssn-o·• 
70,01 o. 95 21 2727l5,G'J 6,3-1'>t•ú4 so.oo (),9910 273bl1,75 4. líll:)l-04 
12.05 0.9523 21272~.(\') b, HSE.-(J4 

5~.oo 0,';1910 27J6-t4.0!) 4,55tt.-o-t 
60,01 o.9910 :.!73611,50 1, .JilYI:.-u .:a 

6~.02 0,9910 27]01~.5{} 4,660f.-04 
IENPt:RATURA = 60,0 K 70,01 0,9910 ~7J~H:5.SO 4.bb(Jt.-04 

H SIGMA fRLQ OE:LCIC 
72.05 0.~910 21Jf)·15.5o 4. &t;,or.-uc~, 

o.oo o.oooo 273195,25 O.OOOE:+UO 
l'E~IPERATUPA = 20.0 K s.oo 0,5565 27H~n.Gv -2.l79l-05 

10.01 O.tl'927 27J26!J.~;J 4. 777f.-(J4 
ts.oo 0.~3':19 273274.50 5,8tJ2f.-O'I H SIGMA fRI::Q DELCIC 
20.00 0,953E! 27J270,S:) 'j, SJ'H..-04 
30,03 0,';1587 27J2<J9.5-) ~.·13b!:.-01 o.oo o.oooo 211877,25 0,0001:. ... 00 
39,9d o.959s 271265.5-1 '5,113f.-U4 2.so 0,295fo 27JB?4 .s~ 5 ,29oli:.-U5 
50,02 0,9015 2732•--'b.O•; 5,17'H.-04 s.oo 0,5585 273921,0·') ) .1 ')5t.-IJ t-
60.00 0,':1615 273246,5•) J. 752f.-O'I 9,98 0.92)6 273fi57 •'JO -t .-nYt.-uo~ 
7o.oo (J,9b15 2732·11. 50 3,38bE-lt4 14,97 0,974.3 27JijQ4.5V -'l. 311 E.-v'::l 
12. o~ O,Yó15 2nno.o0 3,27t.t.-04 20,00 O,YQ1fi 27J&t;>0,50 -1,22)1'.-U I 

25,00 V,99tl4 27J8o4,0•J --IJ.67t>i'..-(J"; 
35,00 O, 99 R 2 ~7J8oO.OO -1. 2b!J[-U·1 
4o.oo 0,99R!I 27J':!I;J1,50 -9. Jll!'.-US 
45.00 0,99138 27JHt~J,5ú -l.U\IH.-ll4 
50,02 !J.SI968 27J>:ltJ5,50 -a .s~rJt.•05 
60,00 O, 99\HI . .::73~75.00 -t,tl.\)C:-U'j 
6~.00 0.998!i }.73'370, 75 -1,741~.-os 
70,00 0,998!'.1 nJ8o,-t,oo -9. b7&t:-v'::l 
72.05 0.9988 27J8tJ1.00 •1,11J7i::-V'I 

c3333 c~ I /cJ. H//b: 

TEMPERATUHA = 300.0 K TEMPERATURA = :290,f) K 

H SIGMA fREQ DELC/C H SIGMA fP:Ea DELC/C 

0,(10 0,0000 2}0227. 5 1) o.oooEt-OO o.oo 0,0000 22022J.Q(J O,OOOE.-tOO 
5.50 0,0174 22ú207.1);J -t.862t.: .. U-1. 5,51 0,0206 2i!Q1")9,(}rJ -3,08~E-04 

1(•, 96 o.oJ-18 :a:JtSJ.·F, ooh 0 766~.-U<l 11 .. 02 0,0412 22otv1.oo -t,o5Jt:.-o3 
H>,45 V,O')l!lo 22U067,<1'1 -1,4~8f-03 lb,45 o. 0613 219972.00 •2.280t::•OJ 
22.02 o .ut~4~ 21SI':f1t>.00 -2,'::>5bE•iJJ 22.07 O,UBló 2t':I8'J-l,OO •l,íiO~E .. u3 
27.45 0,\1803 2J9Bt4,d:J -3,755t:-03 :l7,45 0.1007 219616,00 .. s.Sl]t. .. OJ 
32.99 v.1n21 21'Jto·>~,.)'"l -~;.t:J~r~-ú.l 32,93 0,119& 21~116.50 -7,J-21r.-U) 
38,38 0,11 'i <_.I 21'~'l2'J.O'i -t>,.HlE.-vJ 38.39 0.1376 ll?225.S!J •9,0SQE-OJ 
43.93 u,t34o 2l-.ll19.0•J -7 ,7()61'.-03 43,88 0.1518 2190H.75 -1,070t:-U2 
49.3& o.H9t 21':12·>4,5•1 -B.927i..-03 49,40 0.1714 2ta8?4,SO -1.216~-02 
54.&4 u.tt>33 21Cl10C.'l•l -t.nt6t:-u2 54,84 o.1ü64 2HI752.SfJ -1. 33St:-o2 
t.0,37 o.t7h9 ~J'3<~.;~.oo -1,125~-02 bO,)b 0,2017 21~tl)-itl,()O -t,H2t:.-o2 
65,€3 o.u.:.2 21-':li:l~t.(}•) -l,:ll)~.-02 b5.88 0,215ij 2Jt:i5ó2,00 -t.Sf}~tt: .. u2 
6H,SB 0,1Q~4 2Il'&·l:O.GO -1,lbOt:-02 68,58 0.222ó 211;5~6,0') -1.51H--u2 
70,t>5 o •. wo.J 21fl>iu4.0IJ -1,293f..-02 70,&5 0.2278 2}b5o2.SO .. 1,5õJE-u:Z 
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TE~tPJ::RATURr, = 28').0 K rEr-tPERATUHt. = 260.0 K 

H SIGMA f"P t:O DE: LC /C H Sl;.iMA fREQ DE:LC/C 

o.oo o.oooo 22iJ181.00 o.ooo~ ... oo o.oo o.oooo 220J7o.so o.ooOE.+OO 
~.53 0.0211 22011fl.SI• -4.769t:-04 2.80 o.ot~H 2 2V l·H. ():) .. ..,.OJ'J;E-fJ-1 

11.01 ú.O·Hiq 21':1':lt:~J.SO .. 1. 79-H.-fJl 5.51 o.oJo4 220124.00 -2.2371::-{)3 
16.48 0.072t. 2l97oH.5') -3.H-7E-03 b.l:lb o.o452 22•>nu3 .so -l.J3tt:-u3 
22.03 ú.U'-lt>3 21 ':1'}tJ6.5-J -t..t27t:-u3 8.24 o.u5J8 Jl'fí:IOf...OO -4 0 57'H.-UJ 
27.48 o.It>l& 21'J2·l:O.Sr! -!:1.51Jt:-ul 9.03 o. ()b 30 219109.25 -n.ootE-ol 
32.91 U.13q9 2109'::11.5,) -J .')~OE.-02 11.00 o.n12n ll9533.5r> -7.!>96E-03 
3b.4b 0.1617 2J•j7•.-~.::.·J -1.7\JH.-u.! 12.38 o.utiuO 2193'10.5•) ... ~.9?5t:-u3 
43.92 O.lH20 L1~Si";3.0í; -1.4'l2t.-u2 13.75 o.oii9B 21'H2S.oo -1.0·lOt.-V2 
49.41 o.:too~ :211J lVJ.S;J -t.!ld1t.-o2 1 5. 16 o.v9!34 2t9r)u5.So -1.1~H.-u2 
~4.9V V.LJ1~ 21;J332.<ll_i -l.6tJOt.-02 16.47 0.1072 .2tiJ'H0.5{) -1. D7E-ol 
b0.37 0.).342 2101'Jll.5•) -t.71óE-1Jl 17.91 o.tt62 21?786.51} -1. 138t;-o2 
65.88 0.449!) 21:l21'>.'>) -1 • 78'iE-0:.1 1~.21 o.t242 21'Jt>62.oo -t.SSIE.-ul 
bB.b7 0.2570 218:.1-ii).'J~l -1. 70':11:.-0'l 2ú.64 0.1334 2.t8SH.SO -1.6.,2f::-02 
70.b4 0.2627 218195.·)(1 -1.30--lE-02 21.98 0.1412 2liHl7.50 -1. 75·1E .. 02 

23.4 7 0.1502 2133H.75 -1.·~ \HE.•02 
24.68 u.t567 21&2b">.50 -t,•HM:-lJ2 

1'EMPE:RATUHA = 270.0 K 27.44 o .1725 218115.50 -2.02~E-u2 
Jo.lB o.t&B2-- 2HOU.50 -2.111~:-uJ 

H SiGMA fRJ:o:U DELC/C 31.58 o.t941:l 2ló•J11.•)0 -2.H1E.-o2 
32.98 0.2013 2179r;i:I,So -L.l62E-02 

o.oo o.oooo 221.1031.00 O.Or)üE+OO H. 28 0 • .!072 lt7'·ns.·Jo •2.t74E-02 
5.59 o.u2BA 21'1973.'}.) ·<J. 81-<;t.-o 4 35.bB 0.1144 21791J4.50 -2 • 1 SH.-02 
9.79 Q.051íl 2l9775.0f) -2.7&1E.-ol 17.07 O.l21b 217q~9.50 -2.1'38f.-Ol 

11.06 0,05!;'> 2147r.HJ 0 00 -3.4"J2í::-ú) 1~:J.45 ü.l275 2179óO.iJIJ ·2.1d~E.-Ol 
l3. 71 o.u72t. 21)~)20.•1'1 -t>.O'JHt:•OJ 39.&2 O.l314 217'-!63,50 -l.lt!SI::-02 
16.47 u.oR7r) 219325.00 -6.1170f.-U3 41.17 0.:.!)94 217973.00 -2.176t:-02 
17.91 o. 11'=1 41 .ll'J2li:l.ü') -7.841t--03 43.94 0.2512 l17')'JÇ

0
V! -2.1')21:":-02 

19.20 0.1007 2.l'J126.5(l -t!.&7'H.-ul 46.ó5 0.2625 21S037.so -L.tt7i.-OL 
20.70 O.lfJ~t. 2l'J'l22. 7'; -9."l17E-O] 49.39 o. 2727 2H0tl6.·-J0 -2.o73E-o2 
2t.'H 0.1154 2ti;'1ln.:,.-;. -1,040~.-02 52.23 O.iR29 21;JlU.OrJ -2.()2]E.-ü2 
23.30 0.1221 2tfl8H.so -1.12bE-u2 s~.oo O.L93B 2112fJ].;i<J -1.% 7~·ú2 
24.72 o.t289 2li:J"h1.5.:: -1.20>lt-.-iJ2 57.62 o. ]028 2t'>l67.5;l -1.909E-ü2 
26.17 0.1361 2lól:l'>7.5•) -1. 29·1E-Ul 60.51 u.3112 21>;i1Jl.O•J -t.H~lt.-02 
27.50 0.1422 2lti~t:2_,- .. 1 -l.Jfâf,-t!2 63.21 ú.3l'J2 21 ti395.•Ji) -1. BJE.-1.12 

213.8':1 (1.1491 2ll!':i•)l.t'•) -l.·l36.C.-02 b5.95 0.3269 21 "4f)2. 5!) -1. 732E.-v:l 

JO.H 0.15!><;, 21'1Ul.50 -1.499~-02 68.62 o. 3335 2tt~52H.ov -t.67:2t:-IJ2 

32.91 0.1671 2t!JJU.50 -l.flll7t.-rJ2 7ú.65 O • .]]Q2 2)8580.'50 -t.625t.-02 
J5.69 0.11:102 Lt ''3?·)1 .(I!J -1. 7t)31<~·U7. 
3H.47 0.1921 21tJ121.00 -l.?tllf .. -02 
41.23 O.lfl3h 21Br.nq.lpJ -1.847E-OL 
43.9 3 0.2140 21-JI.J!>J.í)') -l.B'::I()E..-02 
4~ .. 44 o.233ó 2t7U3o.r)') -t.q~o:_~r ... ú2 
ss.vo 0.1521 2t79li-i.:)') -1,4&6~.-02 
60.40 o.2t>Ht> 2179Jt.•ji) -1.954f.-Q2 
63.25 0.2772 217919.{),) -t.93H.-u2 
b5.88 (J • 2 B 4u 2179bti.':i') -1.420f.·02 
60 .. ó5 o.:t926 21 "/':l'H.•)ü -l.H97f..-U2 
70.65 0.2991 21~014.0(1 .. J. 878t:-02 
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fEHPERATUP.A = 250.0 K tEMPERATURA = 2Ho:l K 

H Sl';;MA fR~Q DELC/C H SIGHr.. fREQ DELCIC 

o.oo 0 0 ú0f)O 220o&q.so O .OOOE>tOO o.oo o.oooo 19ó702.5o O.OOOI::tOO 
2. 7S 0.0331 219R70.00 -1.~1H:-o~ 1.17 o.ul9J 1 ~5072.•)0 -1.041?~.-02 

4.17 0.0499 2t'Jo53.0iJ -3.705E.-03 2.89 o.o9t6 t9t0Vt>.Ot) -!;I. 7'18f: ... 02 
s. 4 7 o.Vfd2 219.3C!o;.{Jr) .. 6.1J][ ... u3 5.58 o.tS9~> P2'H!;I.50 -3.630E ... tJl 

6.90 O.'JBl·l 21':10'Jn.25 -B.845t .... U3 ~:~.Jó o.2tt>O 19155J.ou -3.202E.-<.Il 

13.27 O.ll,ol 21~B-j0.75 -1.153E-02 10.97 0.2SB t9·t011.5 11 -2. 73oe.-o2 

9.&3 0.1107 2Jti52:l.S•J .. 1.~14E. ... 01 lb.48 u.Hfll tH7.JS.•JO •l.950E.-02 

11.04 o.12~:d 21'3/.'Jil.S'I -t.G·\f>f. ... u2 22o01 o.3oo9 t'.l"JH9.5ol -1.376E:-ú2 

12.37 o. 13Q 3 2100-H. 75 -l.~HE-ul 27.~5 0.)1195 1QS792.0·1 .. 9.2SSE-03 

13.74 o.tszn 217(('53.5.") ~2.014E-O.l ]2. 91 0.-tiH 1;,•J14t>.OO -s ... saE-o.3 

16.49 o.n~:~"" 2175H.S•) -7:.2'13f:; .. t)2 38.49 o.H4S l!lí)-to9.St"i -2.3ó9t-01 

19.29 0.2014 21H42.50 -2.B1f:~02 44.013 o. ~'5')9 pt.70:.6.25 ó,.482E:-!J4 
20.~íi o.:lltS 21 7 .j !)0. •-:'l:l -2.126~-1!2 49.37 V.4ót::>9 1Q<;;9':18 0 0•J J. o')st: .. o 1 

21.9 9 0.222~ 2l737..J..1!:J -2.-.t51t:-o2 54.90 0.4791 1~7219.5•.) s.2s1~-uJ 

23.36 O • .i!3J2 21737t."in -J..<l52E-02 &o.3J 0.4111:15 1'11124.25 7.338t.-03 

24 o 73 (1.2:42" 217 B 1. 5·) -2.HJf:: .. u2 65.87 0.4988 1Q7616.75 9 029,t;-uJ 

27o42 O.LbU2 2174-Jl.\)(l -2.31J>)i:-02 68.61 IJ.SO]j 197701.75 1.Qt9t.-02 

30.i5 o. 27&1 21751.\..0:J -2.322f. .. 02 70.b8 o.so71i t977oR.25 1.084€-02 

33.02 o.291'J 217011.110 .. 2.2JJt: .. o2 
35.73 o.3(JR5 217720.,50 -2.135E-ú2 
38.45 o. 3214 211!l.D.,50 -2.032e.-o2 tEMPERATURA • 225.0 K 
43.93 u.341CI 2J•j!)I;H

0
50 -1.~19:'..-02 

49.40 0.3o51) 21tU;)2. 75 -l.!:o06E-Ol H SlGMA. f'REO OE:LCIC 
54.97 v.3A30 21d529 •. )r) -1.4oJOf!. .. u2 
b0.43 u.Jq~:~s 2J>:l741.50 -1. 2~)7~:,-o(l] o.oo o.oooo 130616.25 o.ooot:+uo 

65.~5 ll.41.2ü 21 d9-~\).5<) -1. \126~ .... 02 0.78 0.1)6')5 1l'J51}4.•JO -1.7t9t.-uJ 
08.5~ O.H90 2l'J'JH.~O -9. 4J6~~ ... Q] 1.65 o.ues l.3iJ2S'J.2S -S.•I&ót.-0) 

70.65 0.4.231 21':1107 .5-) .. a. 1 -UE-o3 2.78 Oo2210 1Jt>0':12 0 Ll,) ·S.tdOt.-03 
4.09 O.l711 l)1J265,. 75 -5.3fl7t. .. V3 
5.57 o. 3069 t3')5So. 2~ -t.vttt:-ot 

l'EflPt:RATllHM = 2-10.0 K 6.67 0.32?0 1!01lOo2'> 1.746t.-03 
8. 45 0.31~11 1 Hi921.5·l 4.t..7-H.--U) 

H SlG"'A fREQ DELC /C 11.09 u.J75B 1311'.11.25 I:J.&Slt. .. OJ 
11::lo6Ó 0.417\ !H'l73.00 l 0 4.ó5t.-U2 

o.oo O.fJOIJO 219615.00 IJ,.OOO~tOO 22.01 0.4.45-1 1]1!:lB7.75 1. ~ 1Jt.-uJ. 

1.36 O.ú2bol 2192~1.•'lP .. J.l15~-uJ 27.61 0.468~ ll21·t5.:l~J 2 0 3-1}t.ooU2 

2.04 0.0417 21bê':17.75 -6 0BOSE...,03 33.15 0.18&1 132Ht1.75 :.!.65.3t.-01 
2.77 0.0!:.64 21rl<llj9.!1-) •l.O'J~r!:-02 36.51 0.!;1000 13252605) :?: • 'J25E-O.i! 
4.13 0.01113 217610.5J -t.82SE:•U.l 44.07 0.~119 1Jl69Q •. )'J 3.1 75t:-U2 

5.51 ú.lOtH 21711H.S.') .. 2.21u:-v2 49.37 0.~231 1Jl82f,o2S 3,.3B.\f.-U2 
&.32 0.157~ 210h77.0ú ·2.07ó~-02 55.08 O o 53 H t32'J54.2"i 3 o 5'1flt.-!J2 

11.0-1 OoL127 21to7l4.~·J -2.o2H.-1)2 60.38 0.5411 1HU'l>l.2'; 3 o 7 39t:-02 
13.77 Oo2323 21695.3.00 -2.424E.-Ol 6b.05 0.5493 1ll15>3.UO 3.B<;I2t:•Q2 

lt>.49 o. ,l627 217225.')1) -2.176~_-o-z 70.D3 oosss4 133231.51J 4 o 00--\f.-lJl 
1~.32 0.2fl91 21H;I3.0ú -1.927E.·02 
21.95 0.3090 2177 í5 •. )(J -1. 7•J3E-02 
24.b8 0.3277 2t7•J'Jl.50 .. l.478E-02 
27.42 o o 34 51 21>3217.,5,-J -1.27H.-ll2 
32.~tl o.J7l4 21tJ6 Hl.S•J -8.9IIE-03 
3tJ.49 o. JC,'jf) 2l>j?J9.5v -5 • b05E-OJ 
44.01 0.41-11:1 21'~]2').00 -.2 0 6<JJt.oo(J] 
49.~0 0.·1797 2l'J5'.l!l.50 -loS''IJ~:-04 

54. !,f] 0.4447 21Y!li'>0.0•) 2 .. 2 31 t:-0 l 
bV.31 u.~S72 2]1J'J'J2.25 4 •. HbE-Ol 
6!;1.ij8 o.~&íl4 2/!JJn.su 6o261~:-ol 

61:1.61 o • .:.144 22')}.)5.•11) 7.13-1f. ... Q] 

70.68 o.47B2 22U-t71.SO ·1.az1t:-oJ 
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TEt.tPERATURA = 220,.0 " TEHf'F.R~TURA = :.:!00.0 K 

H SIGMA FREQ DELC/C H SIGMA fRCQ DELC:/C 

o.oo o.oooo 15oijó0.SJ O • QfJOt:+OQ o.oo o.oooo 1S'J210.IJO 0.000t:.+00 
1.45 O.lfd7 156f:lb9.5~ 1. tVH:-04 5.53 o.sn<:~ 1S42•Jr..~O 7. og:~:n.-o4 
2.&0 0.28{!3 1'5tJ903.-J() ~.·119!:.-04 11.04 o.~7'J4 15'J52f,,.5rJ 3. 976t.-o J 
4.17 0.36(11 1570'13.5·) 2.333E.-UJ lb.U 0.5945 15'JI:>'J9. (J0 6.14Jf.-UJ 
5.~s v.3R7t !S72713. 75 ~. 33 3E-U3 22.03 0.6059 1S':I8'J4. lO 8.09H .. -vJ 
D.9o 0.4043 1')7U3.7":. 7 • ]íVJt:-03 27 .lj2 o.tot14 15tl'179.íH 9.ó7rH:.-\J] 
t:l 0 40 o.4th(l 157SBJ.•)CI <J.212t:.-u3 32.96 o.t-226 lb'.JllO.OO t.lJH .. -02 

lO • 4t o. '+;313 157712.-J•.J 1.1o2t.-U2 
3~.46 li.'J2~~ l!'..J21Jl.50 1.21H .. -v.i. 

12.33 V.HJt 1579:;n>.Jn 1.361i-02 43.'n u.t>JH lf-(JJ02.00 1.372f.-U2 
16.44 0.4~48 15t)21)6.2') 1. 71f)F..-u2 49.41 o.'d'J& to:.J]dh.r;o 1.47h .. -02 
22.1 o o. 4~ •• ~ 15>j')24.'Ji) 2.121E.-02 ~,1.95 o.o449 lo'I·I?C,.~Q 1.577t.-(Jl 
27.49 o.~O,l5 15d776.7S l.443E-ú2 b0.41 Ú 0 1l4QS 16;JSH.iJO 1.6611'-0J 
33.04 o.~t':f2 l:T•J'Lló.2~ 2.12k•02 b~.9l u.oS26 lli-<1h:H.OO 1. 7 t7i:.-Ul 
38.3S o.5315 l~d1i5.2~ 2.'.,151E:·IJ2 blj.62 O.b547 1 iJ<J62~. <)/) l 0 7Rtt. ... tJ2 
44.01 0.541J 15"~3<tO.J:_) J.1blt.-ü2 70.b8 u.oss9 lb0ô4b.OO 1.8r.t4t:-02 
49.44 0.~51? 15')4~7.5,) 3.ll'lf..-02 
54.95 o.~S>:!'l t5'lólb.Sn 3.')1~t.-02 

b0.41 o.Si>S9 t:.'nH.5•J 3 0 t,)=\í:.•U2 1' E~1P t:HATU R;. = 190.0 r. 
b5.91 u.snn 1 ')9846.l5 .1.aon-u2 
70.64 0.5190 159931.25 3.915E-O.! H SIGHA F'RI:;Q OELC/C 

o.oo O.OQO!J 1&1JJ01.30 o.oont:. .. o<l r EMPERAT U fi A = 215.0 K s.s7 0.554!:1 lb•Jll7 .o v t.959t. ... v-l 
11.04 O.bl':lt lh;)509.Jt) 2.5<J'>f:-OI 

H SIGMA F'RE:Q DELC/C 16.51 0.?138 1'>~)612.50 4.2571:.-VJ 
21.98 o.&42>t tf.-J7~s.oo !l.bólr~-u3 o.óo o.oooo 157873. 7~ ').000t:+00 27.46 o. 65t)2 1"''1141.30 t~.7J7t.•Ol 

2.14 o.l92f> 157~Só.2'1 1.'>~4E:-01 32.98 o.r>S75 lt>-19}6.60 7.921lE-vj 
4.61 0.4182 157'?9-t.::.') l.">30t.•03 )ij.<i9 O.Qt>21:1 l'JJOll.SiJ 8.6oH.-"J 
6.27 v,<t4f,!::l l'lBI':I2.5!j 4.0Jlh,-03 43.96 o.totJt>'} h I (h,d. 00 9.5•Jlt..-1Jj 
tl,72 0.4f,5~ 15;;342.·J'J 6. S65f.-o3 49.46 O.t.719 l">tl'J'J..');' t.Oh2~-o2 

11.09 0.4187 }58'150.,7') e.576t.-o3 S4.Y1 u.&7"i5 1~11•->fl.S;J 1.1<>7t .. -••J. 
t3.ó6 o. 4914 1:><i7•J5.'l:l t.osu:-v2 b0.40 o.o792 lrol21J.•)') 1.17St. ... uJ. 
16.56 o.5C•2·} t58B63.<10 1.2"i3í::-Ol 

6~. 91 (1,6833 lol.!dt:o.>l!) 1.2-'J•IE-ül 
19.31 o.~t14 t">bY':J6.<J:J 1.422l:.-iJ2 bô,Stl o.totl45 l:dJ 1J9.')() 1.25Ht.-l•.! 
2},88 iJ,S2<:•5 1S9lr"IS.7') 1.5fdt:-02 70.68 o.o85d lto1J17.:)() 1.2bH.. ... u2 
27.48 o.sJ~o tS'JJ2k.7'l 1. !J43t:-U2 
33.17 o.547'> 15':151'1.5 1J 2,•J7'JF.-02 
3t!,ó0 0.5577 15':16d2.<J0 2. :.19H, ... 02 tEHPt:RATURh = teo.o K 
44.16 o.~671 t:d5::7 .5·') 2.·11%-02 
49.44 0.5737 1':>9'~'..>6.1'1 2.6J%-ú2 H SIG 1·1A 1-"Rta DELC/C 
55. 12 o. :li31 4 1~:>1JU7t.sn z. 1a·u.:-o2 
60~b0 o.~inó )60173.7~ 2.':114t.-O.! o.oo O.IJ(J00 2f:l5ri3b.OO o.o'J~"~t+O•) 

óó, 14 0.5937 lh;J2ol:l.0'J 3.0J3t.•02 5.02 0.5-411 25~A-Il.ll•1 4.5Hf .. -O'l 
70.b3 o.~99o 16V341.75 3.121t.-02 10.02 o.~.~b25 2floi}:.O~.vo t.7':>H.:;-<_I~ 

15.00 O.b77B lf>!'J22rJ.S•J 2.893C:-V} 
20.02 o.oB&7 2n»J'J1.5u 3.137BE .. iJ3 

TEHPER!.TU?.A = 210.0 K 25.00 u.&932 2:l':>4&7.•)(J 4.717t:•'l] 
29.99 O.QQ~<l :loó5(,f:l. l'J 5 • 5 JH:-v 3 

H SIGMA FRt:Q Dt::LC/C 35.10 0.702•1 2.,u6o3.,00 o. 22lt..-·J l 
40.00 0.7069 ;;,ioó7•i7.5J 6 0 il5df. ... U3 

o.oo 0,001)0 157fiH.,5'J O.OOOE+OO 
4~.01 o.11oq 2t11)1317

0
i'JI) 7.3riOt:-Ol 

5.47 0.432"> 1579~).<):) 2.1JiJ8t.-03 50.02 0.7tJ7 2o'>8J1.<JO 7 0 937t, ... !J) 
11.05 o.~tst 15'i~H!.sr, b.'>lJt: ... QJ ss.ot v.7164 2fi?·~~ -i.OO 8.411S-·Jl 
lb.54 o.~1s2 1561.>20.5() 9.96o~-oJ 60.03 0.71'-0 267015.50 R.97·H:: .. <~3 
21.99 o.~4Ql l'i!;iélJ3.3'1 1.2i:>OE-U2 b5.02 o.721<l 2t.7ú64.00 9.23':H .. -OJ 
27.~5 0.~61~ 15'::11)13.3•) t .4'Ht.-02 70.01 o.72JB :.!~:>7ttt.so 9.t:ol'h.-uJ 
33.04 0.5712 1S~17·:J.o1iJ 1.7Q4t:-02 72.05 u.7252 2&71Jo.oo 9.7BI)t; .. OJ 
31:1.39 Úo5hlJO 159310.5:1 l.fl7Vt.-02 
44.01 o. 5925 15':4h2.;)CJ 2,Dl7E..-02 
49.39 o.~449 1595·t.tr.O'l 2.171E-02 
54.86 o.t~ott 151fJ}5.01J 1..294E:-f.J2 
60.44 o.bOó4 159735.5'1 2.H9E-02 
65.tf8 o.t>129 l':i':JH21.5d 2.5l~t: .. 02 
o.o1 o.td4.2 15'Hió1.51 2. 56'n•o2 

70.68 O.t>l~9 15'H!g':f.5ú L.6J4E•02 
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l'EHPERATURA = 170.0 K TEt·IPERA.TURA = l-lO. O K 

H SlGI~A f'REQ DF.LCIC H SIGMA fREQ DELC/C 

o.oo o.oooo 2&7004.50 {l.()iJOE+OO o.oo o.oooo 269725.50 o.OOOE+OO 
5.00 o.sH~ 2ci7°tl2.50 -1 • .;.':l~E.-u5 5o.,Oú 0.5362 2õ')129.UO 2.~~5t.-OS 

10 .. 02 0.~916 267254.~() 1.27Ji-~-U3 10.01 O., H65 26'3810.50 o.JoE-u--1 
1~.00 o. 712b 2>:>7 3t.o~.\)!") 7..100f:-03 15.03 0.7904 26YB70.5•) 1. 075f.-(.d 
20.00 0.7224 2;7-lú).,I)•J 2. 83H.-ü.) 20.03 0.7956 269905.50 1.335í:.-0.3 
25. Q(l o. 7273 2ó7'::1·)4.50 3.415t:-03 25.02 0.,79f;5 26';:1938 .so 1.579~-03 

30.00 o. 73:l2 2t~71"l2S.!;.:_, ·i.051f--u3 30.01 Q.fj017 26'}'J7t • S·J t.,I32H.:-oJ 
3~.00 o.73o3 2n7.,}'5

0
úl' -1,.572~.-03 l1.'J9 0.6041 2i-'J997.0') 2.,013t;-OJ 

39.,9>1 o.7l'!n 2n77S4.5•) s.ot7t.-o3 40.00 o.c.oot 270020.,50 2.,1Sh.•03 
45.00 o. 742'< 2r-7812.0J 5.,-Ht(L-01 45.00 o.soeo 27VCHS.,OO 2.Jú9E-U3 
so.oo 0.7449 2673;,1.5.-, 5. ~q ):lt.-11 j 50.00 o.~o94 27lliJ6l.OO 2.50Jt:-u1 
s::..oo o.H7~ 21)7°12.01) 6.t'J7t.:-u1 55.01 O.illüó i!700I:It.oo 2.63rlE:-03 
&0.()0 o. 1494 2679':18.•)'1 b.Sut:-ul óo.oo O.d122 270102.5;) 2.7\JSf..-03 
&5.00 0.,751>l 2679'J1.5'J 13. 7n...:-v1 65.02 0.:5131 ;,:7•J117.00 2.90H:-o3 
7o.os 0.,7531 2t,803ó

0
00 7.125t.:-01 70.01 O.,óil42 2l:.J1lO.OO 2.,9J9F.-v3 

7:.!.05 0.,7547 261i0ct5.0'\ 7.H21::-u3 72.05 0.,::1154 27'H37.50 J.o5sr,-o3 

TE:MPERJ..TllRA = 160.0 '· fE:"tP~RJ\T.URA = 120.0 K 

H SlGMl. FREQ IlELC /C H S[Gt<IA fRt:C~ DELC/C 

o.oo o.oooo 2&tH15.50 o.OOflE+OO o.oo o.oooo 270957.0!) o.OOOE:+Ui) 
:;..o o 0.5325 2t>'J116.5n 7.,4~9E-Ob s.oo 0.5352 270957.,01) O.OOOl.+UO 

lO.íH o.72t,l 20fj2')7 .5'J 1.059t.-01 10.01 0.,7920 271)9139.00 2.3t;2t.-U-l 
15.00 o. 7431 26":!315.0,) t.,63h:-o1 12.!:10 o.tl179 27099S.sn 3.063t:-O't 
20.00 o.7~1f! 2of:P .. J0.5.) 2.126t:-03 15.01 O.d2úij 271015.·)') ~.751E.-Ol 

24.96 0.7559 2t>i:i·•<>2~"ir) 2.5il8f.-!Jl 20.00 U. ti HI 271058.50 7.·l92é..-oJ ~ 
30.{13 o.7"lQ~ 2ótl!>:.24.5:) J.O~tE:-03 25.00 0.03!12 l7107b.50 l:l.82li:;•()-o 
35.00 o.762t~ 26657').0,) 3.·\2B~:-o3 3u.OI 0.~390 27l09l.S"J 9.92%-u+ 
40.01 o. 76')2 2ó':!622.0J J.7Bt;-o3 35.,00 O.t14ú7 271107.0~1 t.lOH.-ú.J 
45.00 o.7o71 i_ Ó 1) 0 IJ .( • (}oJ 4. •192r~-o 3 40.00 ú.tl423 211120.0~) 1.,2'Jlt~-o3 

~0.02 (1.7601 2&87(10.5') ..t •. Jó ;tt.-fJ] 45.00 o.8431 271129.()0 1.2701:.-U.l 
~5.01 o. 71(Jq 2tl:;"IJ3.CJV -t.i:>ú6i-:-v3 so.o2 0.1:.1141 27113H.·)(l 1. 31f>t:-o l 
bO.OO o.7717 2o87&7 0 ')!] 4. %OE-V J 55.00 0.84oH 2711-:i:R.OO 1.410~-03 

b5.02 0.173S 26o:J7..:jF,.'}:) S.•J?t:.E-O.l óO.Ol o.~472 :Z711~S.•JoJ t.<tolE-ü3 
7o.oo 0.77';,0 2'Jd82l.O·J S.2óH.-V3 65.,02 O.ii472 27llbt.O,) 1.~0bE .. ú3 
72.05 (,l. 7762 2';)bl'!3i:>.OJ s.J75t.-o.l 7o.ot o.tH72 27\1~·\ 0 \)J 1. 52''lE> .. IH 

12.05 0.8472 2711u7.,0·) 1. 55ot:-u 3 

TH1P~HATURA = 150.0 K 
TEMF't:RhTURA = 100.0 K 

H SIG~1f, FREQ N~LC/C 

H SJG~IA t'RE:·:~ DF.:LC/C 
o.oo o.oooo 2689!.!2.00 O.OOOE+OO 
5. 03 0.537'> ~o8<Ji30.')tl -t .4q7f-05 o.oo o.oooo 27191laSO O.,OOOE+IJO 

10.00 o. 7491 2o<J093.00 a. 2531'.-v-l 4.99 0.5\87 271916.5!J 3.67JH:-os 
14.97 0.7693 2r~4h8.1)0 1.23-jf.-1)) 10.01 0.8181 21UHO.Oíl -l.052E:-Ol 
2o.oo 0.11~2 .2tlJ2U2.,rJ0 t.616E.-vJ 15.00 0.8bl1 2717<:.Q.üi) .. 1.07,)t,-uJ 

25.00 0.7801 26'J2·1H • Ol) 1.97RC:-03 17 .. ~0 o.a6~9 271920.0•.1 b.252f~-us 

30. o 1 l). 71] 30 26")2'l2
0

(Hl 2.305t.-U} 20.00 o.!l68o 271937.5!) 1.912E-04 

3~.00 0.7859 26-:13.2>3.00 2.571~-03 25.01 Q.,!j1Q8 271950.51) 2. Bt,9t.•o4 
40.00 0., 7&P.7 26'J3u3.0·J 2.RJ3::;-v.l 30.01 0.,8736 271956.00 3. 27Jt:-u-~: 
45.01 0.7CJ0'1 26'))':f5.5') 1. 075E;:•l•3 3~.00 0.8748 271964.5•) 3 • 898E-ú4 
50.,03 0.7924 269122.00 3. 2121":-u 1 40.00 0.,8757 271970.50 4 • HVE:-04 
S4.9R O. B3<i 2t>94·id.•)rl 3.4651::-03 45.00 0.877J 2719Jb.QI} 4.,7l4t:-o,. 
59.99 o.7'J5n 26'.141:18. o o J.l>l·H~-(}3 SO.,Q() 0.8765 271979.,5!) !> 0 002l-U4 
bS.02 o.79ó9 lf>'HB6.,Q') 3. HJt:-o3 ss.oo o.ts7B9 211no.oo 5.,0JijE-Ll4 
70.00 o.71J77 2o';:I')Q6.,00 J.,B96E:-o~ bO., 01 o.ts7~9 2719d7 0 0•) s.ss31:;. .. o1 
72.,0S 0.7983 20';:1512.50 3.,94SE:-03 65.02 O.ii7S9 2719135.,50 S. Hlt: ... uot 

70.01 O.B7A9 271964.,5(1 5.31)'1t:-li-l 
12.05 0.9789 271965.50 s.4Hc:-oo~ 
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TEr-tPE:HATURA = ao.o K TEMPERATURA = 40.1 K 

H SIG!-IA FRLQ DE:LC/C H SIGMA fREQ DELC/C 

o.oo 0.0000 2725ao.oo O.OOOE+OU o.oo o.oooo 2115-tt.oo o.OOOI::+OO 
5.00 O.S-lOO 272588.'><J 1. BJ·H: .. u'í 5.00 o.S430 2735-tt.so 3.656E-Ot> 

10.00 O.d33ó 2725o5.00 -1.5-llt:-v.t 10.02 0.6721 27]')19.5 1) -1.572t:-04 
14.99 O.:ltlAO 2724H.5r) -l.·'J Hlê:-vJ 15.00 0.9479 273-l~S.Oq .. b.28iiE-04 
20.02 O.!:l'l65 272375.00 -1.543t:-OJ 20.00 0.9604 273379.">·) -t.tBtt:-oJ 
25.00 o.<P~8& 2725~3.üt) -2.·f21C:-'i-l 25.00 0.1&31 27Bo2.0·J -l.H7E.-UJ 
lo.oo 0.90111 2125r)7 .s() -2.091~:-v.:t 30.oJO o.CJ&b9 2732'51\.5') -2.n95E-OJ 
35,.U2 o. 9otH 2725·.)1.S-l -1. 7'Ht.-04 Js.os 0.9&83 2733,•o.l'-'J -1.71di--uJ 
40.01 0.':1026 27 2504. ').) -l.577:':-u4 40.01 0.9690 27Ht~l:l.So -l.ttSE-uJ 
45.01 0.9043 l725tJ8 0 ti0 -1.321t.-IJJ, 45.01 o. ~6 q I:J 21339 t. ';r) •l.093t;-uJ 
50.02 ú.90Sl 27256ii.80 -l.32li-O·~ so.oo o. 9711 27J3·J,J

0
5o) -l.lUOI':-01 

55.,00 0.9051 272'563.0<! -1.2PE.-Ol ss.oo o.172ó 'J,7J):i7.0t) ... 1.126E-V J 
60.03 0.,9051 272567 .•)J -1. 3'H2-U4 oo.ot u.972~ :l733d7.0l) -1.126€•ul 
6-t.99 0.3051 2725?5. 5,) -t.su1e::-o~ &5.02 o.:~72d 27JJ85.Sn -t.1J7E-u3 
1o .. oo 0.9051 2725f,J,.0') -1.614t.-04 70.02 o. '1728 27J38t.O.J -t.17'>E.-o3 
12.05 o.9u5t 272562.00 -1. 76tE-01 12.04 0.'1728 27J360.0J -l.l77E.-03 

tEMPERATURA = 60.) K TEMPERATURA = 20.0 K 

H SIGMA fRi::O DELC/C H SIGMA fREQ DELC/C 

o.oo o.oooo 27315&.5') 0.1')01')1::+00 o.oo o.oooo 2731':!01.50 0.000E:+00 
5.44 o.Sh!:i4 273162.0~ 1.027E-0'5 5.00 O.SJOb 273%2.00 1. ns H.-oo 

10.00 fJ.Oo20 2731·i4.5fl .. H. 1aor:-u~ 9.98 o.tt79t 27j7J7.•JI) -9. O'Ht.-ú4 
15.00 ú.9?05 273057.5J -7. 2~tJf>-fJ4 14.99 u.':l629 27367?.(1o) -1.333~;-o) 
20.02 u.~J14 2729t>9.0':1 •1.373E:-;)] 2o.oo o. 9724. 27 36iJl) • S·J -l.~(Jbf.;•l)) 

25.01 0.9350 272898.1)1) -1.89JE-ü3 25.00 0.91~'} 21J52s.su -7..·15-~t:-0.1 

30 .. 00 o. ?362 2731JH.•)') .. H.9t>':lt.-04 lo.oo 0.1771 27J•to7.V·J -2.H81E:-o3 
3S.OO 0.9374 27JOól.51) -6.iiS6t.-lH 35.00 0.9183 27H&I:l."i0 .. 2. O 70t:-•H 
40.,00 o.~395 27JOo3.0~1 -b. 8 :ttii.-01 4o.oo u.97'H 273';18.5•) •2

0
5!1'5t:;-IJ} 

45-. Ot o.94u3 27J05Y.sv -7 • \(12E-O>! 45.00 o.cnos 2735•J:l.n·J -2.1nn-vi 
50.02 o.YHt 27301)].1)·) -6.B46E-04 51).00 0.9799 271570.5() .. 2.12~E.-u3 
55.02 0.9111 2730"10.()•) -1. 066E-O-l 55.00 0.97~9 21}571.0<) ... 2.ll:ll.•UJ 
60.01 o.'Htt 27305S.,H) -7.4321'::-IH 60.01 o.~7Q9 27 3570.•)1) -2.129l.-IJ] 
65.02 o. 9411 273052. 0•) ... 7.bSlf.-u4 65.00 o. 9799 :OJ571.01) -2.122E-Ol 
10. (JJ 0.'.1411 273050.0() -7 • 7'Ht_-O-i 70.01 O.'H99 27J57().<;') -2.125t:-ul 
12.,04 0.9411 273050.50 -7.70lf:-V4 72.02 0.9799 27J5o7.so -2.1 t7t:-o l 

c3333 c~tt<J. H//c: 

l'EMPERATUR/~ = ]00.0 K TEMPERATURA • 290. o K 

H .51 G:.tA fR8Q DELC/C H SIGMA fRLQ DELCIC 

o .. oo o.oooo 265B6.51J O.OOOf:+OO o.oo o.oooo 265471.00 O.OOOt.+OO 
2.50 ú.oos..a 265433.2'1 -2.449E:-os 5.02 0.0108 26~459.75 -S.47bt;-05 
5 .. 00 O. 0HJ9 265426.2') •7,72JE:-U5 1U.01 o.o211 2t.5431.51J •2.976l-O-t 

10.00 o.o19q 265,~03.25 .. 2,505E-01 15.00 o.o32Q 2o::> 3iiJ. 7~ -o,'J7Jt:-uot 
15.00 u.oJoo 265365.2') -S.169E•01 20.00 o.o<\25 2t>')Jl5.25 -1.\73E ... U.l 
19.,99 0.0402 26530B. 75 .. 9.t>26E .. JJ1 2o\.98 o.o~;;a 2ó~2JJ.25 •1.7'.J1E.-V) 
2~. OI 0.(.1~02 26~239.?.5 -l.·f86E-uJ lrJ.Ol 0.0632 2o~t;J.75 -2.541f.-Ul 
Jo.o1 o.o5°8 26~15G.;JO -2.113t:-OJ 35.00 0.0732 265'120.75 -3.H2E-u3 
15.00 o.o699 2650)9.25 -2.H<t2E-U3 40.00 0.08)5 2PHtPl.50 -4.3a~E-()J 
40.01 O.OtWl 2o19~4.25 ·3.6Ht:-O.l 45.00 0.0934 264:7.19.00 -S.·B9E-OJ 
45.,1)0 o.OH~6 2~HJ5.25 -4.530l-1Jl so. 00 0.1032 4~-t599.75 .. t;,. sou:-u 1 
50.05 0.0990 2t-17os. 75 -5.50bE-Ol 55.01 0,1129 26-1439.00 -7.775E-o3 
54.98 O.lliR·I 2645!)9.25 -6.535E-Ol 60.01 0.1221 21:14~1:>6.25 -9.r>7M:O•Ul 
óO.OO o.tt7o 21:>4426. 75 -7,60HE:-UJ 64.99 u.1317 2fli:O'H.OO -1.0311:.-02 
óS.OO o.t2hn 21:>427H.75 -8.723E-01 1o .. ot o.140b 2td9tt:!.25 -t.1701::-V2 
70.04 0.13~~ 2?H25.S0 -9,B78E:-UJ 72.01 0.14]5 2tds:l·io6.00 •t.224E.-V2 
72.05 0.13~b 264000.75 -1.037E-02 
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lE~PERAtl1RA = 280.0 K TEMPERATURA = 250.0 K 

" SlG'1A fP.:f;Q DELC/C H S{..;HA FRI::ll OELC/C 

o.oo o.oooo 265471.25 O.O?OE-tOO o.oo O.'JOOI) 26 UJS2.00 O.OOI')I'.+OO 
4.99 0.0121 .2?"i4SH.75 -9.Hn-o~ s.o2 O.{llb5 4!1'dj;j2!1.2~ -1.7',130:.:-u<t 

to.oo 0.023" 26'J41 a. i!S -.1.<JC!3t:-v4 9.9!1 o.vJ2l 20-!752.25 -7.53L: .. -O-l 
u.ot o.o3~1 26~JI)J.•jl) -B.155J::-ú4 H.99 o. oH~:.~ 2ô\633.00 -1.65·:.:..-0J 
20.00 ú.v47J 2!>52:1').51j -1. :.37E.-ú J 20.00 o.ot.J2 zo·.no.oo -2 .ad·,. .. -o .l 
25.01 0.05!:1~ ;.:,:,:,174-.í'"i -2.23?E-01 25.01 0.()7!!7 2o-12o9.5o -4. 39'h .. -u3 
30,.00 o. ::Oí:o98 26"l0-~9. 25 -.1.1 7'JE.-v3 29.99 o.u940 :2~-li))~.so -o.1 tli:.-o1 
35.00 0.0811 2o·-t'J03.5" --i. nn-o.l 35.00 u.IOA5 2iiJ1d~.25 -a.o~.~.H.-u1 

4u.oo o.v921 21>17<\4. 75 -S.47J,_._ ... v3 40.00 o.t:?21:1 26JS•H. 75 -l.!l1--H~-u2 

4s.vo 0.1031 2f>0570.5'J -h. Hót.-OJ 44.99 u.t3t>9 26J2ô.50 -1.22•k-U2 
49.99 0.1131 26·i:JB9.7~ -C.l·1>'~E.-Uj 5u.oo 0.1504 2?2<-JH.SO -1. H!lt.-02 
55.(10 0.12.;2 26 l194.ll•1 -q.623t.-OJ 55.00 o.tt.J5 2626·15.25 -I.6f>6r.-u2 
60.00 0.13\3 2o"J<J91 .2S -l.llflt..-02 H.ül o.t7tll 2~2l'.d.OO -t.a;n-:-u2 
6S.OO 0.1446 26H':n. 7"1 -1.7.bH.-02 6.}.99 O.t~B5 "2':>2'H·l.OO -2.'J98t;-v2 
7o.oo O.l5!tb Z035"J7.or) -1.412~-0l. 7o.oo o.t9?B 2til7'19.S<J -2. ]Q"ir.-02 
72.07 0.1582 263508.75 -1. H9E.-Ll:l 72.02 0.2015 ,bló92.00 -2.3l}bt.-02 

TE~IPERATUHA = :oo.o K 1' E.'•IPt:H: A Ttl RA = 2-3.0.!) K 

H SIGHJ\. FRt:Q DELC/C H SIGMA FR!':Q OELC/C 

o.oo o.ooou 26541t.or~ O.OOOE+00 o.oo o.oooo 2t.HJl.25 o.oi'''Í"-+OO 
5.02 o.otJ2 2ti53'J5. 25 -l.I87E-Ot s.oo o.vtaJ 2t:dli'JS.OO ... 2.8'1'-lt.-0" 

10.ú0 o.u26o 2!>5319.1)0 -4.f>12~.-01: 10.00 O.UJbO :lóldJl.SO -<,~.AJ2~:.-U4 

ts.oo o.oJ'-)9 26527 J.?:l -1.03-+E-OJ 15.00 o. v 'i 4 I 2óJO')l.'lO -2.0-f~H;-tl] 

20. ,.:;o o.vsJ2 ;.:ostof:I.'J·l -1.~2h-03 20.03 O.J71b lQH':!S.S•J -3. 3'Jlt.-Ul 
25.00 O.•Jt>óO 265037.iJO -2.818t-O.J 25.01 O.J8ij6 2fd2t)8.51) -5.1))7~:.-l)] 

30.01 o.o7B9 2bft877. 75 -4.úlHE-03 30.00 o.to&o 2"iJ1))0.th) -6.815t.-t;] 
35-.00 0.0'117 201702. 7? -S.337t.-UJ Js.oo u.t22l 26217&.25 -8 0 7~7t.-OJ 
39.,98 0.1041 26-"t510.()~) ... .,. 78';/t,-{)1 39.99 0.1 H8 7..)250~.2'5 -t.07'J~ .. -u2 
4~.00 0.11f>-1 2td.J•.l!.S0 -l3.31.>1t>•U3 45.01 v.1~4~ ;l6;.!2j4.)') -1.237~.-v;.:o 

Sú.02 U.l2B2 2o~OB7.25 -~.975f-01 so.oo O.I'.J!JJ 201'~•->l.S·J -1. 4J-lr.-•J2 
54.(jtl 0.1401 2td803. 1'1 -1.16óE..-02 54.98 0.1839 2ot&':H.OO -1. 69'.1!:.-0l 
60.03 O.,lStl 2o3td2.~ú -t.J-i:f)i:.-02 bu.oo u.1q79 2ti1Hl.:.o -1.90'E-02 
65.02 O.lt>2·1 2td40l.Or1 -t.51Sr;-v2 óS.02 0.2115 2~11')9.25 -2.1\J"li'..-Ol 
69.91:1 0.1737 263b9. 75 -t.o.-;'h:-02 70.01 o .aso 20)1J'::ft3.75 -2.28-3~.-02 

72.07 0.1771 263074.50 .. 1. 70tt .. -02 12 • D4 o • .d07 2t>01122.oo -2.J5dt.-V2 

tEMPERATURA = 260.0 K TEMPERATURA = ll5.0 K 

H SIG"'A FP.t:Q Df:LC/C H Sl~MA fPEQ DELC/C 

o.oo o.oooo 2ó~2n.so o.oaOE+OO o.oo o.oooo 262824.00 o.ooot-':-too 
4.99 0 0 IJ ltd 2fi5181.5'J -l.SB•H:-0-i !>.00 0.0200 2&2790.50 -2 .5H:..-o-t 
9.98 0.0311 2oS11B.so -6 • 3 3">E.-O·l 9.9S o.oJ90 l62~>91.01) .. 1.0110:::-ú] 

ts.oo 0.0471 2ó'JOI7.75 -1.393~-03 1~.00 v.05!:11 2o25H.0') -2.1Sk-lll 
2o.oo O.Ob20 2t.Pltl1.0•) -2.425~-03 20.00 o.o7b9 2ó23b9.75 -3.4~H.-OJ 
25.00 o.o7t~>~ 2o-171o.so -3.hõ5E:-u3 25.00 0.0954 2o2li:!O.OO -4.9t)lé.-03 
29.99 0.091] .2M.0~2f>.G,) -5.1DU-VJ 29.99 0.1135 251990.25 -ó.H'it:-03 
34.99 0.1054 2b4)QQ .(}•) -0.73Br:-U3 35.02 0.1311 2617)0.50 •1 .Bó-St.-VJ 
4o.oo o.ttQo 2t> i: O ':IS. 75 .. a_. ~SOt:-oJ 40.00 o.t4B2 261598.25 -9 • 328t:-OJ 
45.01 o.tl2"l 2~iHIQ.25 -1.043t:-ú2 45.01 u.1b53 261-tOl.OO -l.r)ôlE.-02 
so.oo 0.145·1 263553.25 -1.2-Ht:•O..! 49.99 o.t82"i 261212.25 -1.226f.. .. 02 
ss.oo 0.15~1 2nl2i:!5 0 o)iJ -1. H6i::-02 ss.oo 0.1997 2ó1f)lli. 75 -1.374~:.-02 

bo.vo o.lio3 2óJOt7 .s.) .. 1.6-18E-02 bO.OO 0.21b3 260821.25 -l.S2'H.-02 
1&5.03 0.11:119 2n'l1·14.5f"l -1 .13511::.-Ul 65.02 0.2317 260632.50 -1.Qoi:lt.·02 
7o.oo O.JQJ2 26241Hl

0
5(1 -2.0-!7E: .. 02 b9.98 0.247S 2ó0415 .. 75 -t.SlQ~-02 

72.02 0.1~84 2o23dt.75 -2 ~ 127E-t)2 n:.o4 0.2540 26Ulb9.75 -1.868f.-02 
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TEMPERATURA = 230.0 K 

H SIGMA FREQ OELCIC 

o.oo o.oooo 262601.50 o.ooOE+OO 
S. O•) o.vn-; 2&2521J.0() -6.2ú7E.-v•) 
9.98 o.o4H 262213.75 -2. 725f~-03 

15.00 (J. •)bt. 7 261931.50 -s. V)3t:-o3 
50.02 ú.20b8 261075.0') -t.ttJH:-o2 
ss.oo o.:aR4 2612iFl.5·J -1.'Jo7E-02 
60.00 0.2457 .2ó12bü.S·J -l.VU6E.-02 
bS.OO 0.26 H 2n1310. 75 -<:I.B30E-cd 
70.00 0.278Q 2613()5.511 -9.87•)E-OJ 
72.04 0.2851 2612':1?.50 -9.939E:-03 

c3131 cVtã. p; ;-;.). H;/;,: 

TEi-IPt:RATURA = 3oo.o K IE~t.Pt;HJ..TURA = 280.~ K 

H SIGHA fREQ LlELC/C H SIGMA fP.f:;Q Dt-;LC/C 

o.oo o.oooo 157309.75 o.r.H)OE+OO o.oo o.oooo 157?76.75 O.OOt)E+t.l!l 
s.o2 O.Olb5 157112.25 3.178E-tJ5 s.oo o.•J23o 157~'H>.25 1.2IJ)~-U··I 

1o.oo o.u323 157321.75 1.526E-01 10.00 o.v1ss 15131Jvn.2~ l.73S~.-nl 

15.00 O.fJ484 15 73J~. 2') 3.212t.-u1 15.00 o .. 'J6~0 15>s(JJ4.1JO 7 ,.21ll~.-u·l 
2o.oo 0o>Jt>41 1573'>3.1.~ 5.53Vt::-O·i 20.02 o.v9o!J 1St)J73.SO 1.22St.-oJ 
25.00 o.ul3o(; 157379. 7S 8. 9•}0[-04 2s.oo 0.1121 1'31:1122.01) 1.9JQI:.. .. ,d 

29.99 O.!J451 157112.7':} l.ll'lt:::-oJ 30,.00 0.1328 151:1171.51) 2 • S:J \t.-ll 3 
35.00 0.110? 157-.i:lO,.()O t.7sst-oJ 35,.02 0.1523 15U237.50 J,.JOH.-•IJ 

40.00 o. 1 2 52 157•l'JO,.O·• ?.2'121:::-UJ 40.00 o.11ts 15&3<)2.25 ·1.12tE.-CIJ 
45.00 v.1394 1 ')7') 35. 5:J 2..~1or"-v.1 45.01 o.1 R92 15&37 3.51) 5,.1J23t.-uJ 
so.oo 0.1533 tS75H.2~ J.t9ot:-o3 so.oo O.lfl6b 15-31·~2.75 5,.9,JI)t"-i.IJ 

55.01 Ú 0 l!Jb7 1571J35.•liJ ~. USE-03 55,.00 o. 2?25 151i'>16.75 ':l.aJot.-uJ 
59.99 0.179,. 1SFld~.25 4. 7óH.-ol 60.00 O.L379 1S8S'J3.25 7. ijl)'jf.-•j J 

65.02 0.191B 151737.5•) 5.-HAt.-UJ 6~.00 0 • .2523 15df,f.d.OJ Y.7oJt.-~.J 

7o.oo 0.2037 t57'H-t.l)'J t-.1sh:-ol 70.00 u.L&60 151::1739.75 ~.ót,Or;-vJ 

12.01 0.2089 157Hl5.0tJ 6. ·12H.-OJ 72.07 0.2720 15tsH9.75 t.oou.-v.l 

l'EM.PERA.TURA = 29o.o r, TEMP~RATURA = l71.l.!) K 

H SIGMA FREQ DELCIC H fiiGMA f'P:EQ DELC/C 

o.oo 0 o 'JOOO 157t111.7S 0,.0001:::+00 o.oo o.oooo 1S70i14.50 o.l)oor.+oo 
4.99 o •. )182 157~15.0'! 4.124i::-OS s.oo 0.0279 15JIJ9!:1.50 1. 78:.H.-•;4-

lo.oo O,.Lll?<J 1~7o2h.7"í 1.903f.-V4 10.00 o.uss7 157122. 7S ·\. 670~.-u4 

15.01 0.0~36 1576H.fl,J 4.47E-0-4 15.00 0.0828 157lo4.00 1.012t.-u3 

20.02 0.0713 1571>7!d.0•) a •. tJ7E:.-u4 20.00 0.1094 157216,.75 1.6aH .. -ol 

2S.oo C 0 lil3 t:l4 157713 .~-) 1.2'Jlt.-ú3 25.00 0.1354 157179.25 2.itBQt::-u1 

30.00 0,.10')!:1 1577~b.5'1 1.i:U7E-03 Jo.oo o.ts9t. 157lS0.25 J.3B·H.-03 

35.(12 0.1227 157i:lú4.2'l 2.H3E:-OJ 35.00 ú.ltll5 157427.50 4.3&7F.-ul 

40.00 0.1394 157~5t>.25 3.l03t.-uJ 40.00 u.L03!:1 157509.00 S.405E.-u3 
45.01 o.t')SQ t57<llt.7S 3 .R;) 7t.-u 1 45.01 u.l241 157590,.50 t>,.442f:-oJ 

so.u2 0.1711 157972 .2~ 4.')7'it.-J)3 so.ol o. 2434 1571l73.01) 7.493t.-o1 
55.00 v.1~S4 15tji)J3.11-') s.JlSt.-o3 54.98 o.l60b 1S7752.25 ~.so2t.-v.J 

60.01 0.2002 1~':10~3.')0 6.1 'J7E:-oJ 60.00 v. 2768 157834.00 Q.S'lJl-tH 

6S.o3 o. ,21)7 15'3156.75 &.9tbt.-o3 65.00 O.L923 157912.50 1. QS4t;•tll 

70.00 ü.l270 1Stl219.2'J 1. 7o'JE--o·3 69.98 o.JOb9 ts79tn.7s. 1.1SQf: .. uJ. 
72.07 o.2Jt9 150215,.2~ 8.039E-03 72.04 0.3120 15!!018.25 1.1991:.ooQ2 
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TEf.IPERATUR,; = 2ó0.') K TEKPf.RATURA = 235.0 K 

H SIG~A FREQ DELC/C H SIG."i.A FRCQ DELCIC 

o.oo o.ooon 157455.00 O·. OOOE+OO o.oo o.oooo 155-tao.oo 0 0 000E+QI) 
s.oo o.'J381 157H:-5.2~ 1.302E-u-t 2.!>2 o.v&H 15~1VB.75 -4. 17Qf:-(JJ 

1o.o1 o.o75fJ t571Q7.vo 5. 335!:..-04 s.oz 0.1201 15·~5·H.25 -1.25-f:lE.-vl 
15.00 o.11o7 t57'HS.n'1 I • H3t.-v3 7.50 o.HS4 151176.25 -1,.677E-1Jl 
19.99 0.1442 1.57610.00 1. 969E ... td 10.01 0.2106 15-1133.75 -t.732t..-u:.Z 
25.00 o.t7st 1576'i6.50 :l.94tt.-o3 12.52 0.2459 15-1212.00 .. 1.6Jtf.-O.! 
lo.oo 0.2H45 1577'J'~.2':! 3.9921:: .. 03 ts.oo O • .l765 1543·t5.50 -1.4'>9t.-ot 
34.99 u ... no2 15B54.0'J 5.06~~ ... 03 17.48 v.J021!1 15H'14.•JO -l.:268t.-iJ.! 
40.00 o.:.:54~ 157941.'")() 6.17H.-lJJ 20.00 0.3250 15"i&4S.SO -t.073E-u..? 
45.00 0.2771 1513032.75 7.JJ9J:;.o!J] 25.01 O.JS<lR 15-t929.75 -7.n7t!t::-oJ 
5(.1.02 o.l972 t'1U12o.no a. H n-o 1 Jo.oo o.H7J 155193.75 -J.&i32l•OJ 
55.00 o.3151 15H2u7.50 9.559E-o3 35.00 o. H 1 l 15~42R.50 -6 • 1)25t.•L' l 
60.03 0.3315 15i.ll'J5.5'J t.06f:H:-u2 40.01 u. 431)9 155h.)7.00 2 .020!:.-U ~ 
65.(12 o.J<lr.t 15:J37.,.0:) 1.172~-\12 45.03 o. H7l 15Sf:IJO.OO 4.S02i::-03 
7o.oo o.J61)1) 1S'l159.2~ 1. 276~:-ul so.oo 0,.4&0<) t5o0'J6.00 &.7&6t..•uJ 
72.05 0.3655 15d491.08 t.31bt.:-02 ss.oo 0.4131 15fJlt>&.OO 8.824~:.-0J 

óO.OO 0.4fl43 15éJ.lt4.50 1.01lt.: .. 01 
65.03 ú.49~0 15?45J.'SO 1.252t.-U2 

TE~lPi::RATURA = 250.() K 70.01 o.~l)21 l5ú57l.25 1.-lt)bE.-tl). 
72.05 0.5045 156623.25 1.471f.-u..? 

H SIGMA FREQ DELCIC 

o.oo IJ.OOOO 155237.75 o.OOOE+OO TEMPERATURA = 230.•) K 
s.oo 0.0513 1552-\0.75 J.865t.-os 
9.98 o. 1 f)(j 1 15')252.25 1.S6St.-U-I H SIGMA fRlQ DELC/C 

15.00 u.1444 1552H2.0:J 5.70t.t:-04 
20.00 0.184~ 1')~3JU.,),) l.l~Bt.-01 o.oo o.oooo 1515:..!9.75 fl.OOfJE..+0\1 
25.01 0.2207 155-lfJO.S'J 2.097t:-u.l 15.00 u.327S 15Qf307.75 -'::1.52'H .. -ul 
30.01 O.i541 t5~ol85.2') J.tB9f:-ol 11. 51 O.HYJ 151231.75 ... j.q])E.-113 

35.00 0 • .2R22 1S~579.:25 ·1.400t.-UJ 19.99 0.3673 151591.75 a.ttlH.-u·~ 

40.00 0.30>l7 15'Jb17 •. .).') ~.65Yt:-IJ3 22.!')4 o.Hzo 151hób.SO l 0 !:105t.-<.ll 
44.97 o.:-nt·l 15::,771.;)1) 1)

0
1;7Q[ooQ) 25.00 u.J45'l 1 ') 1 'J•)S • 50 4 0 q')9t_.oo!J] 

49.92 u.JS13 155}f71."i0 S.l&St.-U) 30.01 u.H'.I& 152HO.O<J 1.056f:.•U2 
5~.01 0.]7112 15596'3.•)0 9.-toet.-oJ 35.02 0.4400 152/:,72.75 t.sr•(JI:..-vl 
60.00 v.38~3 15t~!J':>9.fJ') 1.1SBE.-02 40.00 0.4572 ts:z9so.so 1.ij75t.-u:l 
t>5.02 o.-'989 t5b1'19.7J 1 0 17':11:.-Ul 45.00 o. -l721 1531Y5.75 2.199~-0"2 

70.01 0.4122 15t>2J7.7S 1.2Bsr:-u2 50.00 0.4B43 15lH•9.50 2.•lBlt.-u2: 
72.05 O.<tlt.>5 15o27o. 75 1.33u:-o.l 54.98 O,.'l9H 1535'::18.00 2 0 7 )Of.-IJ l 

60.01 0.5054 153714.75 2.'::16H.·v.! 
64.99 0.5149 15392<1.00 3.tó7t; ... vl 

TEHPERkTIJRA = 240 .. !} K 70.01 0.5221 15~U72.5r) 3. J'H•t.-u2 
72.05 0.5252 15H27.,75 3.429t:-o2 

H SIG~lA FREQ DELC/C 

o.oo o.oooo 155536.1)0 o.ooot:+OO TE~IPERATURA = 225.0 K 
2.50 0.04b8 155414.75 -7.87bE:-04 
s.o3 0.090() 1553J4_.(lr, -2.5SIH.-03 H SIGMA f"REQ DELC/C 
7.51 0.128':1 1551':13.2') -4. 407E.-b l 

to.oo 0.16~8 l'S50'H.25 -5 .. 6Sot:-u3 20.03 O.J-:tOl 151515.75 O.Q(IOHúO 
12.50 0.1~04 15'>'H,7.,50 -ó.,282t:-'JJ 22.50 0.,-i.Obb 151998.00 b.,36bt:•03 
ts.oo 0.2257 1550-J,?,.iJO -o:..281Jf. .. 03 25.00 0.4207 152427.,00 1. 20 3E.-rJ2 
17.50 v.LS04 155030. 0,) -S.tl64t.-u) Jo.oo o. t464 1S.;Ot>S.25 2.,015l-lJ.l 
20.02 ().2.131 15::,t2'J. 7~) -s. 224E.-ol 35.03 O.<ihf..4 15i5-t9.5f} 2.6B5t::-U:l 
25 .. 01 o.Jo913 1~~2b8_.25 .. J.H3E.•Ul 4o.oo 0.4R38 !5391~.75 3.20St.-v2 
30.00 (J.3418 155421.50 -1.·141-1'..-!J] 44.99 o.-\479 1547ó5.7f) ] 0 6)0f:.-IJ2 
34.99 0.3 ... 7~ 1S'>St11,.ü0 5 • 786E:-U4- 50.02 o.S093 154.,)2.,50 3.992t.-02 
40.00 u.Jtl'lb l'S573B.25 2.,60H .. -UJ 54.98 0.5197 15 ;7&9.,75 4.295.t:-U2 
45.01 J.-1084 15':>bó5.25 ,1.4Qtf~-UJ 60.00 o.52tJ9 15·!975.75 -t.S?H.-02 
50.02 O.'i24t~ 156021.75 ó.24f•t:•OJ 65,.02 o.sJ;,s 15':.1ló5.75 4.818E-O.l 
55,.00 0.<+387 t':>bl57.oo 7.9851:.-03 70.01 o. 5434 15533&.00 5.04H:.·U2 
60.00 O.<t517 15::.275.0·") 9.503E-Oj 72.05 0.5451 15S398.25 5.125E•02 
65.02 O.-it12ó 15o391.25 1.1 OOf.-02 
70.01 o. -+731 15&502.00 1.242E-o2 
72.0~ 0.4771 15b5<i2.00 1.2941:. .. 02 
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TEMPER;.TURJ. • 220.0 K TEnPERATURA • 190.0 r. 

H SIGMA F'RE:Q DELC/C H SIGHI', FREQ DELCIC 

22.51 0.4142 152121.75 O • OOOf;+Utl 40.00 O,.t.776 150772.75 O,.OOOf+OO 
25.00 0,.4845 15J9t!9.5•) 2.-+St>E-Ul 45.01 O.bü21 1SlB1l.Uu 1,.371t--u:l 
lo.ot o.S014 1'54.9()fi,.O:I 3,.663~.-02 50.02 o.IJR62 151614.75 2.47fJE-U2 
35.02 ú,.StS':i 1556'.!7.25 4.5831:.-uL 5 ~. 98 0,.1.1903 1SJ296.75 3 o H8F.-U.l 
40.00 0.5281 15?123.~0 s.2ó1t:-u..! 60,.00 o.ó93S 15Jt!St.2S 4.084E.-U). 
45.(10 o.sJHCJ 15tJ")5f). 75 "i. ti23F.-u:l 65.00 ().t;.Qt-0 15-1317.75 4,.7a2E.-v2 
50.02 o.~47ii 15':><,I·Jl. 75 6.2~U.-Ul b9.98 0.6907 154721.25 5 .. 2 H~.-U'l 
55,.00 u,.S5t>O 15 71 '-14. 25 ti.o69t:.-Ool 12.07 o. 7rJ09 154871,.25 5 • 4 }7t.-U2 
60.01 o. St>.H 157456.00 7.nt3E-U2 
65.03 u.sr,q9 157677.5n 7.JU4-E-02 
70.01 (J.57b3 157'378.25 7.~óBE-02 TEI·H·LRf,TURA • 181).0 K 
72.05 u.577B 1579~!:1.00 1.61 3t.-u2 

H SIGMA FP.t:O DELCIC 

TEfWERkTIIRJ, • 215.0 K 40.02 0.7122 150855.75 o.ooot:+OO 
45.00 0.71bl 15212:1.25 1.b7M.-fJ'2 

H SlGMt. FP..I:::O DELC/C so.oo u.7í!:03 15Jlj~.~'J J.fJ21:lt.."'l'.! 
s~.oo o. 7l3tl 15)95:J.UIJ 4.1 •lt:ol-tli 

30.00 0.5335 154173.1!0 O.OOOE.+OO 60.00 o.7zsq 15-l-62ij.75 s.oi);H.-o2 
32.48 o.s39., 15-Hd9.5') 6.•J52t.-u.J 65.02 0.7287 15~20V."15 S.. 7bfl~•L':l 
35.00 v.54óO l'iSOS2.">·J 1.141E-o2 70.02 ().7320 15569ó. O·J !J.41H--!;l 
40,.01 0.5~58 155721. 7'5 2.tHJ'lt.-u2 72.05 o. 7321 1556b4.(10 6.640t..-vz 
45.01 u.5o53 15.,;Hn.oo 2.6'l1t.-u2 
50.02 (.1.5748 15f:>f..>'Jb,.2"i 3. 234l' .. -u2 
ss.oo o.SB2S 157()28.5·} 3. 7(t1t.-ll2 TEHPLRATUPA • 170.0 K 
óo.·oo 0 .. 58':18 1'::>73.(:fl,.iJO 4.093é.-u2 
65.02 o. 59f,Q 1575í5.5Q -t.~10~.-u2 H S1G~IA fftLl~ DEUCIC 
70.00 0.1;)01~ 15?e27.75 4. 7-Ut.-oJ. 
72.07 O.óO.H 157916,.25 4,.fl~bí:>·O..! 45.00 o. 7 366 1512'H,.ú0 o.oooE.+oJ 

47 .so 0.7404 1Sl920.W) 8,.102~-ul 

so.oo o. Ht9 tS24t:o1.00 1.51St.-tJl 
tE~PEHA'l'UR;. • ;j,!l!J.O K 5~.00 o. 74H l'H4U7. 7'J 2. 7'J1t .... l•l 

60.00 o. 74 7ó 15-H')2. 7'5 J.dJSt.-0/. 
H SIGHI. fRI:::Q DEf,C IC ttSc.02 o.7~oo 15·l)l~4.0•J 4. 10'll-•Jl 

70.01 0.7527 155<t')6.25 5.439f:.-t!L 
3o.ot 0.5657 152105.5:) o. 0fJflE+00 72.07 0.7537 t5501B,.O<J s.7t9L-!J2 
32.47 o.s111 15"i')h8.5-') 7.40JE-03 
35.02 o.SHQ 1'5:3166.25 1. 3' .. 15t:.-ú:.! 
40.00 o.~r<~-t7 1'>Jq79.SO 2.4'>4t..-iJ2 T E~lPt;R A. TIJRA • 1'10.0 K 
45.03 0.5417 15-15':ló 0 ÜI) 3 • 275í:::.-U'.2 
so.oo 0.59QH 15~104-.SIJ 3.9 1IH.-u2 H SIGNA F'P.C.:ú DELC/C 
54,.90 ().0052 15~519.75· 1.H9t.-o:.! 
60.00 0,.6105 155873.51) 4.954t:-u2 47.50 o. 7771 t524iJJ.oo o.oooE+úO 
65.02 v.ot5A 15~~176.50 5.3531:.-02 49.99 0.7780 15309-'.75 8.02-H.-U I 
70,.02 0.'.>211 15.i>4B. 75 s.7o4E.-u2 52.50 u.7791 15Jilo3.5D 1.51ijl-02 
72.05 0.6_244 15b~d0. 2'5 s.B3tE.-u2 S5.ot o.7BOt 154174.50 2.219f~-u.2 

60.01 o~7B19 l5'J0t.J6.5{) 3,.3B9é.-L>l 
65.00 0.7640 1557'1':1.5!) 4. 0 35UE.-U2 

TEHi'ERA.1"URA • 4!0u.o K &9.98 O. 7b'5R 15b·H 3. 25 s.11-H:-u2 
12.07 0.78611. 1Sbb79.00 S.SO·U .... l'2 

H S!GHA fRt:Q DELC/C 

35.00 o.i>229 151928.25 O,.OOOE+OO TEMF'ERkTU~A • 1~0.1) K 
37.51 u.to2hú 152-t':ll.SIJ 7 .·HS.E-u.l 
40.01 o.n3o3 1SJ011.75 t,.426E.-o2 H SIGMA FR!::Q DELC/C 
4s..oo o.~3t.4 153H12.üO L.519E.-02 
SO.fiO o.-t.4.3o 154512.50 J.4-02E..-V2 47.50 0.7994 149Ed6. 25 O • OllOf;+(I(J 
55 .. 00 O.b4b'7 1550~0.75 4.110f.-u:l 50.02 o. f;ltl(J 3 l51J)IJ4 0 2') s.794.t.-ul 
60.01 0.65.32 155517.25 4. 72Sf.-02 52.SO o.so12 150f!?l.no 1.6S3E-U2 
65.02 O.bS;ll 155901,.0() 5.230f.-U2 ss.ot o.~OHI 151412.7~ 2 0 3b1E.-Vl 
70.01 o.o:·f>2b 15 1 ~231,.00 s.6r,u:-o2 60.00 o.8040 152313.50 3.6QSE-U2 
72,.05 O.t~td9 15b35S.SO 5.928E-02 65.00 o.sos4 153111,.7~ 4.6J2f.-V2 

70.00 O.t!Ob1 15J712.00 5,.51-lt:..-l)l 
72.07 o.bOb9 154021.2~ s.~Ht..-o.l 
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IE~lPE:RATUftA = 140.0 K TE~1PE.RATURA = 100.0 K 

H SIG~ 1 1'. fP[Q DE.: LC /C H SIGMI. F'P.EI) DELC/C 

49.99 o.b2··,s 149909.5-') o.OClO~+OO 62.50 0.9fl90 15l41JS.so o.oooE+OU 
52.51 o.t.257 151Jf:l'~2.5r) b. t Ué.-ú3 65.00 ll.~()Q!i 15:li:I!J2.VO 5 • 21lJI-~-V3 
ss.ov Ll.b2t->S 1511u6.25 l.":.'J•;t.-ll2 7o.oo O.'HDb 15352'~.2~ 1. ·DS1---o2 
bO.úl 0.~171 l">:.d:,>:J.S.) 2.9l'H:-u2 72.07 ll 0 9114 1SJ1d6.SO l.B12t:-Ol 
65.02 O.l:i290 152'J>.J3.So -t.ot·h-(>l 
7o.oo 0.8302 1Sl'i'J3.25 4. 9o?~.-u2 
72.07 0.8310 1SJ9'J1.5;) 5.32H.-U2 TEMPI:.:RATUPA = ao.o K 

H SIG~li\ FREI) DELC/C 
Tf.HPEK.;TUE-:.\ = 12 o. 'J K 

65.00 0.9517 151719.00 O.OOOE+OO 
H SJGNA 1:-'Rt:Q DELC/C 67.50 o.<Jst9 tS21os.oo 4. 29M:-o 1 

69.98 0.9S21 tS:lH7.oo s.ot2E-oJ 
57.52 0.86QU 153002.5'.) 0 0 (}QIH.+OU 72.07 0.9523 152632.50 1.125~-02 

6o.oo o.t<t>Q~ 1~Ht!~.7'1 t>. ~S6!-.-1Jl 

62.St O.t-699 tSJ9::t..;:s 1.2"t>i',•U.2 
65.00 tl.'..i7o3 15Hv2.~:; 1.83•)t.-IJ2 
7o.oo 0.8"711 1551:,"1.50 2.B2Qr_-r;2 

72.07 ú.81t~ 1554::>9.25 3.2111-.-úl 

c3I3I (k//ã, p;;C). il!!íí, 

TEMPEKATURA = JO'J.O K TE~IPERATURA = 280.0 K 

H SI G~IA fREQ DELCIC H SIG~IA f'RE'l DELC/C 

o.oo 0.')(100 161133.25 u.n·1Dt;-tü<J o.oo o.oo!lo 1blB39.25 {).tJOOE:+Oü 
5.02 o.u1~7 161tH.25 1. 2'1 H.-0') 5.02 0.0218 1<)18·1!>.25 1. 2lbt::-iJS 

10.00 o.r)31h 1611H.25 1. 2 ·i 1 t:-u 5 10.00 0.0443 1oltH2.5o -1. '.i16E:-ú5 
14.93 O.O<lt>9 lol1Jb.2'i J. 12-a:-us l<l.99 (l.()bf>4 lt>l-~ D.S·) s.252t. ... vs 
20.02 O.IJt>lt! tfl113q.s:J 7. 7'Hl•U5 20.02 o.vél71 1!->18·ll. 7') 'i.Siíl~-05 

25.00 Ü 0 1P>:l2 lbll·i-0.25 8.65"<i~.-fJ5 2~.00 (1.10~6 161844.25 &.17'Jt. ... iJ5 
30.01 O.O'Hl 1~11Jt:.7"i u.B27r:-IJ'3 30.01 0.128Q li11~·D.5'j ~.2'52f .... J5 
3~.00 O.lí'JiiS 1S113?."lc:• 7 • 7'.dE.-OS Js.oo 0.14~6 1018-t2.5-J 4.01ót:-u~ 

40.(10 u.122~ lil1IJ.t. 75 l.·,o2t.-05 40.00 0.11',77 Hd8J5.oo -C,.?:52t:.-0') 
45.03 o.lJt>o 10113~.7-::; -l.il··2•.-0') 45.03 0.1~59 10::.11:129.•)•) -1.2&7f.-U1 
50.02 O.l~G;l bll26.7~ -a.rJ, .. ~<~.-u5 50.02 0.2020 1D1~UJ.25 -2.~'J')í:::-04 

55.ú2 (l.11:>2i:l 1~1lt~.·1<J ... 1.7úJt.-iJ'i 55.02 o.-2184 161IIOB.OO -J. 31)28-0·l 
biJ.01 V.l7'J•) 1611JK.5.) -3.17?:~.-u~ bO.Ol 0.:.1335 1 fll 7'12 • ·')t) -~.83':H~-u4 

b4.99 0.1963 1":>1(}'}7. 7') -·t.-i::-,~:-(14 b4. 99 o. 24 77 1bl7F'.•n -7.44F,t:-uo.~c 

7o.uo o.tCl7l ltil<.J>jri.SJ -5.,55-!E.-V·I 7o.oo 0.2bt3 1ol758.~l() -1.1J•J·\t.-{l~ 

72.12 0.2023 161•)dl.5d -o.2J9i-V-\ 72.13 0.2664 1617~2.25 -1.·J7SE>•O ~ 

IE!-1PERf1TU!U, = 29().() K TEMPERATURA = 210.') K 

H SIG~A fRt;Q DF~LC/C H SIGMA f'RE:Q DELC/C 

o.oo o.oooo 1614ú7.7':) 0.,0•)(\[+L\0 o.oo o.oooo 16222!:1.5') o.O::tOE:+OO 
4.99 o.ol'lt~ 16l·H9.2'J 1. 3'-:IHi::-05 5.03 o.02bO 162231.5•) J.ó'J3E:-OS 
9.98 0.0370 1o1-1~::~8.5:; <l.289i..-Oh 10.00 0.0530 ltl22l0.5fJ 2.-166€-()5 

15.00 u.11557 l!)H90.0) 2. 7;_j7t.-u5 15.00 o.o7q4 1022.2<l.OU ..,.t6·H;-o., 
19.9'9 o.fl741 161 'i'J4.25 ll •. )snr:: .. vs 20.00 o.toH 16222Y.DO 6 0 lf:l4!::oo<Jo 

2~.00 o.()<J2v 1ot4·J~;>.5r) t. ·Jd 11:.-u-1 25.00 0.1307 lb222-.I.Or! -5.5·~3!::-05 

lo.oo 0 0 !P<ln 101-t':J:,.\H ". ';171t. ... \)'j 30.00 0 •. 1539 102218.25 .. 1.264~-04 

3~.ü0 0.1262 l~t·l'.IS.,íL) B.'17'H.-v5 35.00 O.l7b8 lt>2208.00 -2.527t;-ú·· 
40.00 0.1421:1 161·1'J3.<)0 6.'J'J2E-us 40. o l 0.1982 1f>2192.50 -·1.41!:1!::-v..\, 
4~.00 o .1 51:1 f) 1h11:j>:l.2':> 'J. 1 ')21',-0!) 45.00 0.2177 lOH71:1.25 -t>.t9St.-v4 
so.ou o.1121s lt>lUil •. )·) -oj.~9-~r;-(J') so.02 0.2353 t621bO.SQ -R.333E•U4 
ss.oo O.lB71 101471.75 -t.él32i:.:-04 54.98 o • .l5 21 lh:ll-tO.SiJ -t.oas~-~3 
bo.oJ 0.2()07 lt>l4vl.25 -3.2illf.-O·~ éo.o3 0.2r,76 1621 t8.5r) ... t.356í::..-1)3 
b').OJ o.:.nJo 1':>1-HO.•)) -4. ·n. H.-o-\ 65.03 0.2R21 1o)2fJ9.3. 75 -t.6ótf.-03 
lo.oo 0.22'>0 1ól·iJ4.')'J .. n.n~7t..-o4 70.02 0.29o9 1ó20tl9.00 -1. ~66~-·J} 
72.1.3 0.2313 10l43í!.0~1 -h.·JosF.-u4 72. 15 0.3041 1D206o.oo -2.o77t. .. uJ 
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TE:"'PEH.ATURA = 260~0 K 

H SIGMA fREQ 

o.oo o.oooo 1bl512.00 
s.oo 0.(1327 162607.~\1 

1o.oo ú.Vb55 lb~t-~·10.:}<) 

15.00 ü.[l97-} 16251o.75 
20.(.10 0.12~1 t6257'J.5i) 
2!:1. 00 o.ts9u l"l'S~n.S'• 

30.01 ().107<1 lt'-2521.~1 

35. Qí) 0.2111 li>l·l':i6 ··'J) 

40.01 o.~H 1 1o2·1'>0.';/ 
44.'::19 o.i5~5 lr>L-'129.5-:"l 
50.00 o. ;(750 loL3'13.S'! 
5~.02 0.2930 1023&3.5,) 
6u.oo 0.30Y3 ltl2337,5C 
bS.OJ 0.37l'l 1522':~6.5',' 

10.00 o.J37n lo..!í'oi\,25 
72.15 0.3425 lh.22'>6,2'J 

TEMPERATUR~ : JOO.O K 

" 
o.oo 
5,02 
9.YB 

15.ú1 
20.03 
25.02 
30.00 
35.02 
40.02 
45.00 
so.oo 
SS.V2 
60.01 
b5.00 
70.01 
72.04 

" 
o.oo 
5.02 

lo.uo 
14,.99 
20.00 
3(.).00 
40.01 
so.oo 
60,.00 
7o.ot 
12~02 

SIG"'A 

O.IJOOO 
o.ot!d 
o.OF,~~ 

O.~J]OO 

v,.u4t•2 
(1 0 r,.,Stl2 
0.05911 
0.07(l(j 
u.<J8Ut 
0 0 1Jil9o:~ 

v.t•99\l 
O.lOfi ~ 
0.1170 
U.l26h 
u.13''d 
O. I 3 '-lt> 

SIGMlo 

0.00·')0 
o .. otoq 
0.(1211 
O.(l32'1 
o.o42" 
o.ot>32 
o.v~u~ 

0.1032 
0,.1221 
v.t4oo 
v.t135 

FP..I::Q 

159715. (_)() 
159718,25 
15'.1719.5~ 

15971!:1. ?~i 
159718.0;) 
1'l'-l715,5U 
1~'J716,S:l 

1~·.l?tl.O'' 

15'1711~7') 

15'~7;;~.0·) 

1 '.'>')i)üt.. 7'J 
15'~608.·)') 

1 '136;_~4. S•"' 
159bb'::i,5'! 
15':1660.5·) 
1S36t>8.5'J 

fREQ 

1f>'J111.25 
160110.2'j 
lt1'Jl;J?.25 
loJ110,(1 0 
15;.!107.75 
1"-Jl'JS.DO 
lh·J1'.!5.0d 
li')·J'J'l5.S'! 
1 0'}090. Úl) 

ln'J•J71,7~ 

lf•()<)65.75 

DELC/C 

o.ouot:+OO 
-~.sJss-os 

-1.·~10~.-ul 

-J .1 •.!6E:-v4 

-5.1-Jlt.-04 
-8.1~t:.E-ll4 

-1.119t:.-03 
-t.SSOE.-V) 
-1.8Fd~-o~ 

-7., 2 i-St.-03 
-?..t>-lh.:-03 
-J.·)S'Jr:-uJ 
-J.BrH:-td 
-J.I:Jd\ot:-01 
-4,2LBt.-'J-' 
-·1, J7sr::-o3 

DE:LC/C 

o. 0(101'~+00 
1,07'1t.-os 
5. i.>35t.-()5 
4.611}f.-O'l 
3. 7:,7E:-05 
b,2oS11!:-0t) 
t.871t:-05 

-~.0·J'Jr,-us 

-1-.fl?,•t.:-05 
-H.7ó6t::-IJ5 
-7.2<35~ .. 04 
-J.J8lt.-04 
-J.Ht'Jt:-01 
-5.69H~-o4 

-b.S25t:•04; 
-7.075E.-u4 

DELC/C 

o.OOOE:+OO 
-1. 24n:-o5 
-2.4':J~t:-vs 

-1.551E-05 
--:t.372E.-u5 
-7. üJ7t:-os 
-7,8')7E-05 
-1.9n?t:-04 
-2.6')~E-04 

-·t.'lJ·it:-04 
-5.6.'34f.-04 

TEMPERATURA = 250 ~ t) r. 

H 5[G~IA fPt:Q 

o.oo o.oooo 162979.00 
~.oo o.osQo 1&2~•->3.5•J 

9.98 0.11 B Ho:.!J2l.Sü 
ts.oo o.tt~43 162>1')(1.2~ 

I'J.99 0.211!)2 ló;l?'H. 75 
2!:1.01 0.2431 lf.272l.25 
30.01 o •. .!75Q 1ólo:~t.5n 

35.02 O.lfiB 1&2ü•J.O.OQ 
4ü.OO 0.32t>li 1?..!S':l2.75 
45~01 O.J171 162'l'll:J,OO 
~ü.OO o.Jh51 lt>l·l'>5.5{J 
5,l.98 o.Jilll 16J-n7.oo 
bO.OO o.J9ss lt>.U>$~ • -"10 

b5.02 o.40H1 11'1..!3~5. 75 
70.02 0.4197 lóo2J20.25 
7'..! .15 o. 4242 ló'l)IJ5.25 

TE~PERATURA = 290 0 0 K 

H 

o.oo 
lo.oo 
20.02 
lo.oo 
J<J.9B 
sv.oo 
60.01 
7o.oo 
12.02 

H 

o.oo 
lú.Ol 
20.02 
29.99 
4-o.oo 
50.02 
59.9q 
7U.01 
72.04 
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SIG~1A 

Q.rJOOI) 
0.02JQ 
0.0474 
o.on?~ 

o.J921 
V.l137 
0.1 H3 
O.l54ó 
ú.15R2 

SJGMA 

o.oooo 
0.02~!) 

O.O'H2 
o.o111q 

0.1011 
(l.l2<l2 
0.1511 
0.1737 
0.1771 

161J5')7. 75 
1~05~1.5.) 

1t"•·J50b, 75 
1ó!J.,06.·JfJ 
l~·J5 1 J7 ~':!·_) 

b•.i4J9.7':) 
15•)/otih~ 75 
16<_1 179. 5') 
ló•J-1,75.5fJ 

= 270.? K 

fP.F:Q 

16~,~79.51} 

li:>IJ'i'H. 7S 
15:J9VO.OO 
l>JO~IJJ,7S 

i.5úYu8.Sü 
1 O<J'l\)9 • 5•1 
l..,ü'},)b. ').) 
1óV':!97.•)0 
1ó0ti'::I8.50 

DF:LC/C 

0. 0 1J'H;+ú0 
-l.<J-JU:-v4 
-7 .•)~f)f:..·O~ 
-1. t">H.-vJ 
-2.27H~-U3 

-3.1'~31::-:.13 

-3.8?'it:·u~ 

-4. ?'llE.•v l 
-5.23lt.-(J_, 
-s. 7~ot.-oJ 
-6.],)1t:-O] 

-6. 7Ht.•(d 
-7.252t:-JJ 
-7.0·l3E-Ol 
-a.oo-t&-VJ 
-1:1.2b6t;•U3 

DF:t,C/C 

() 0 1)-)'IE.+OIJ 
-7.7Bdt:-u5 
-l.210t:-05 
-2.Hlt::-o5 
·J.ll')f:-l1 '"o 

-·o~. 9Q3t.-u'l 
-7.617t.-u1 
-J.52!Jt..-Uol 
-4.0ldt:-ú-l: 

DELC/C 

o.noot:+V•> 
1. ~FI6f:;•ú4 
2.54tlE•Il" 
3 .rJl~E.-I.l4 
J.óJSt.-04 
J. 729E.•04 
J o 2'J4t.•V4 
2.176~-IH 

2.3blt.-u~ 



JE:.~tPERATORA : 260.') K tEHPEPATURA • 235.1) K 

H SIG~IA fP.J:.:() DELC/C H SIGMA fREQ DE:LC/C 

o.oo o.oooo 1 12t>~.7) o. 1l0'Jl:+00 o.oo o.(Jr)ül') 162!)1)].51) o.ooot:+oo 
to.oo 0.0311 1 1276.50 9.6tlf:-os ~.oo O.V2111J t:):,U.IlO.S:J ij.6121:.-()':o 
20.00 0.0620 1 l2rl0.75 1. ·-IBMt:-04 1 o. 00 OoOJ'~O 152·1'l.:i.5') J.oilnE-tJ·i 
30.00 O.V91 3 lol2>.l':l.50 2.573f.-(J4 15.00 0.0581 162')51.5.J '5.<f2bt. ... ü'\ 
35.00 v. tos.; lnl2'J2.7':J 2.976E:-04 2o.uo o.rJ?t>~ 162!)&() o l),j 9.444t..-•J-) 
4o.oo 0.1140 1612"HJ.5i) 3.·H1E.-04 25.00 o.o<p;.~ tO.!loJtl.">il lo 296:.-UJ 
45.01 u.lJ25 lul300.7<) J. ~r,·.Jt.-04 Jo.oo 0.1135 162143.25 1 o 72'5!::-V i 
50.00 v.I4~4 lt:>l):J{"Jo 7r, ] 0 9nYt.-úl 35.00 o.n11 1'i'l.17•J.5'J 2 • .'Jo2~--t•J 
55.00 o.ts~t 1'"llL•r,.2') J. 907E.-0-1 41).00 0.1482 1621??.75 2.42Jt::-u3 
60.00 v.l703 l'>l];Jl.'),) 4.')·)2~.-0·l 45.00 O.ló'5J 1tJ222b.25 1. 7'>tH,-Oj 
b-4. 99 O.lt319 1!)13')1)02') L9-J7t::-O-i 50.02 0.1~25 1612·1~.5 1 ) 3 0 02';!:.-IJj 

1o.o,1 ú.l<l32 1>:>12-Bo75 3. 120t.-vo1 s~.oo o. 1 qcy 7 ló22ó'J.'j . .) J.2d lL-ul 
72o02 o.t9tl4 1Õl2'JH.V•J 3 o 027E.-U4 bO.Ol 0.21133 1 õ2285 o 5,) 3.4>111'.-U] 

6S.OO O.L317 1ó2297o25 J.b26t::-VJ 
7o.oo 0.2475 16.!:3QR.75 3.-JóiJt.-uJ 

TEMf' E R r, TU~:-~ : 250 •. ') K 72.04 O • .t540 162312.50 J. 8t5t.-•.1l 

H SIGMA t-REQ OE!~C/C 

IEI-!PERATORA : :,zJo.o r. 
o.oo 0 0 'JÜIJIJ 1~1611:!.•)0 O.QOOE:+OO 

10.00 O,.U323 t.:.tt.'Jl.S,J 1. JJr)[-U5 H SIG~A t"RCI) !H•: LC /C 
20.00 o. r)6 .12 lt>lf:.'>êo•}i) 1,.237t:-04 
lo.oo 0.0911) 1olo68

0
5,) 2.5JOE-U4 o.oo o.oooo 1ólfH7 o 75 O.LI')()E.+'Jll 

40.00 u.1221:1 151660.25 3. ';J'HlE-U~ s.oo 0.0225 lót9{)5o75 7.1o7t.-v•l 
so.oJ 0.151,4 lti17vi.7'i 6.6'):)~-04 10.04 0.-0419 1o:.!'.nJ9.5;) 2.9':17t.-•!.J 
54.96 v.ltd~ 1617<H-. 75 7 .IJ2t~:-04 15oOl OoiJób7 tó:.!~d&.n0 '}.123L-•.!3 
bO.OO 0.17.-.t 1617uti.2'l 7.-i:.i·H:.:-o-t 20.02 0 o L• 1J Cil 1nJHI.5,1 t.~.Ht.-o.t 

bS.02 t•.18>J5 li)l70?.ü() 7 .').)7E.-U4 25.01 o.tt H lú}d98.-':'H) 2.-5111'.-t•l 
10.00 (.1.1948 }':ll7(J9.•l') 7.~~U.-04 Jo.oo 0.1322 1td294. 75 3. ()2-l!::-1,'). 
72.04 0.1045 lô17u9.0tJ 7.-5<l7E-04 Js.oo 0.152~ 1=' l'i82.•1·J 3.J7'-JE.-t;2 

40.00 0.1721 t~-t7eo.,>n J .fi l. ]t:-u~l 
4S.ut 0.1905 10. \?l2.·J.J J.HIE-u2 

n: ttP ERA TURA : 240.!) K 49.99 O.illBB 1<:~5031. "i<} 3.9J-J,r~-vl 

55.00 o.nH 1{'>')111.75 ~l.'JjJ~-;J) 

H SIGMA FRE;fl DE:LC/C b0.-0.3 0 0 24S7 lt>J171.5.) 4. L•71:.- 1J2 
65.02 0.21134 1"'>212.5D 4.15·:!E.-(J} 

o.oo O.OOOtJ 1<:.2039.25 0.0002:+01) 70.01 o.nec~ 1~5-J.<i4.-Jr) 4.1'17~~-\;,1 

10.00 () • IJ )tJ (.l 16F;.;·t.5') tJ. ·lBOE-05 72.05 O.:lí~SI 1652~9.(}!J 4. 215E-t1 2 
19.99 o. (J 71 t> 1'-.",ll'}5fl.75 2. HH.-04 
25.00 o.Orifih 1-l2ll?8o2) 3o'>19E.-u-1 
lO ovo o.1ot-.u lhl.ll<i0 0 >J~• 5. O 3'H.-04 TE"'PERATtiHA : 225.() K 
35.00 o.t223 1':>2 01 -n-.">.l t>.">72~:-04 

40.00 Ool3K'< to21-.~':io5'l 8.177E:-04 H SlG~A F'RCQ DELC/C 
45.00 0.1512 l::l2113.5·J ':l.II)4E-ú4 
so.oo u.16'13 162120.5-) 1.'JVH.-03 o.oo o.oooo ló7.02t).51l o o i)•)(}f;+{)() 
ss.oo 0.1839 1 i.'l126. 5[1 1.;nH:-ol 5.02 oorJ21ó 1~2'!\Jí:l. 7~ ... 1.-150~;-t·l 
60.00 O.JQ7CI 102137.~) 1.213t:-o3 10.\JI) o.ol26 16l'J">0.2') -1.lJH:-o{)1 
65.00 u.211S l"121-i-l. 0 0IJ t.29.Jt.-ol 15.03 O o ub '\3 t?1i,ib3.2'.J -1.1.:.1t.:-u1 
70.00 ú.l250 1o214f>ol)-) l.JPlr..-03 19.99 Ú 0 I) /i'\ 1 1'>1777.2') -.1. :J:1Jt.-u 1 
72.ó4 \1.2307 1621-íS.S-J 1. 31 1E--03 25o01 o o 1 (11-9 lóli•~B.':i'} --t. ·h~t.-í.l I 

30.00 0.1252 101-172.2•, -b.7>Jqt.-(t~ 

35.00 V.l4-0 tnt2V.2:, .. q.-i'J-H.•t•l 
40.02 Oolf>30 1ó0~75.5r) -1.2:FH.:-v2 
so.oo 0.1YR6 lól';~O.O•l -5.43':11:.-vi 
ss.ot O.:r!159 1.;197t.O•J •ó.llOt.-04 
60.00 O.LJ22 1"2217.7'5 2 • HSE-ú l 
65.03 O.l.4!i9 16235ri,.S'l 4.172t:O·V} 
7o.oo 0.2&3!! lk2l52.00 s.ll&~-UJ 

72.05 O.i&92 16H14.25 s.6oU.:-v3 
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c1313 ct.11t. Pt;ã). iltt~: 

TEMPE:H.A.TURA = 300 .. o K TE~IPERA.TliRA = 210.0 K 

H SIGMA ffl E:Q DELC/C H SIGMA FREQ DELC/C 

o.oo o.oooo 217R56., 75 O.,OOOEtOO o.oo o.oooo 2188l5.,1JO o.OOI)t;+OO 
s.oo u.vtb':l 2l78il.,51) -1.40:1~-1.1.4 7.50 u.0411> 21UI:!40.,00 4.,571}t.-U') 

10.,00 0.~321 217's39.~1) -l.SS·k-04 15.04 O.,OB2R 2J3f:l19.51) 1.,3251:.-04 
14.99 U.,\1484 2t1i:>i3.,7S -t.1J3t.-o.~ 19.98 0.,10')4 2l•J858.,25 2.,l2'>~-o~ 

24.98 u. (}80(1 21735o., 75 ll.,IJt)'I!:."+UO 24.,98 0.,1354 2l!:II:H0.25 3., 222E:-V·l 
34.,99 o.ttot~ ~17874.~0 l.,ó]'JE.-(J•l 30.,03 0.,1596 2tlJ890.,51) 5.,072t.-(.14 
4:5.,01 o.t3Q1 2l1t17~ .. oo 2.0'o3f.-U4 35.,02 0.1825 21~914.,75 "7.289~-(J.\ 

f,S.,OO U.lbb7 2178:!8.,25 2.8'.l2t.-04 40.02 0.,2038 218946.75 1.,02H.-U3 
65.05 0.,1916 2t79•J2.so 4.2J0t.-U4 45.,00 o • .n .. u 218975.25 1 .282E.-03 
72.02 0.20ii9 2179lél.OO 5.623E-u4 so.oo u • .Z434 21':1009.-50 t.59SE.-03 

54.98 O.lbOt. 219038.7'5 1 .862t.-03 
59.99 o.:Of:>tl 219072.75 2.173E.•OJ 

TEI-lPE:RA.TURA = 290.0 K 64.99 0.1923 21'!115.';•) 2.5(df.•V3 
70.00 u.3069 219H4.00 2.~241:.•03 

H SIGMA FP-i:-:0 OELC/C 71.98 0.3120 219157.00 2.913f.•OJ 

o.oo o.oooo 2181&'1.75 o.ooot:.too 
7.50 o.u2t:.tf 21iH'Il.25 -4.12~E.:-US TEMPERATURA = 260.0 K 

20.0ú 0.0713 21Bld2.2S -3.2utlf.-05 
Jo.ot o.to~H l:ldl'J4..7S a.2sot..-os H SIGMA FP.EQ DELCIC 
4o.oo o.t39SI 2ttl2'J3. 7~ l.bSOL-0-1 
55.00 o.td59 211>225.50 3.61H.•V4 o.oo o.OOC'IO 219198.25 · o.oor>E:-too 
bO.Ol o.~ooz 2ld235.25 ·1.537t:-04 4.99 o.OJR1 21 noo.75 2.nu:-u~ 

bS.02 o •. d 37 21ti2 i5.25 5.4S1f.-U4 9.98 0.07'50 219203. 2'> 4 • 562t:-•U5 
70.02 0 • .2270 21 ,•;2')'1.50 6 .71:>fJ1:--04 15.00 0.11~7 219111.75 I • 2 32E•IJ·~ 
72.01 0.2319 2J':I2?3.5;J 7.127f.-fH 19.99 0.1442 219.U5.50 j. 39<Jt..-IJ4 

25.02 u.t7':»t 2t<j2o7.orJ o. 27 Jf ... !J4 
29.96 0.204';) 21';1303.SO 9.b03E.•04 

Tf-~1P LK h TURA = :.!ti o .I) K 34.99 O.ll02 219HJ.5rJ I • J25t..•U.l 
39.97 o.L541:l 219379.50 1.651-l:..•UJ 

H SIGMA f'REQ DE.:LCIC 45.00 0.2771 21 'J·\25. 00 2.069!:.•03 
so.oJ 0.2972 21"Ho7.')!) 2.·157t.•Ol 

o.oo 0.(.1000 2184513.25 0.000~+00 55.00 Ú 0 31~4 219~18.51) 2.922t.•U3 
7.~0 o.\1344 .ltdl•.:d"l.25 t. fJ 11 t:-os 59.99 0.3315 21'::1So7.25 1. 1~11:.-oJ 

14.97 u.ohko 21~b.i.U.j 4.3l9t:.-o5 65.00 o. Hbl 2Hbl3.75 .l. 791E.•U3 
22.~0 ú.lúll 21tl-1.7t:o.2~ 1.618f.-04 6'}.98 0.3600 2196~9.00 4 • 201.t..-U 3 
29.99 u.l32l:l 2HB1.2"i 3. 021E:-o4 71.98 o.J655 219682.75 4.421E.-03 
35.00 0.1521 2tti')07.so 4.51)'J!:.·U·t 
4o.oo 0.1715 218525.5:) ó 0 l~H.-U<\ 

44.96 o.t8lf2 21'15-il.O;} 7.'J76t:-Ul TEt·lP~RATURA = 250.0 K 
so.oo 0.2066 21d555.2') 8.8i;i')E.-04 
55.01 o • ..:225 21il58•1.15 t.12tt..-Oj H SIGMA rP.EQ OELCIC 
t~o.oo o. 2371.1 21 >;t')·JB.50 1.2i:IH.-03 
ó4.9B o • .t523 2JO:joJ9.00 1. ·l1 u: -u 3 o.oo o.oooo 2195b2.25 O.O!"ll)t:-tUO 
70.02 O • .lh6ü 21~61!6.51) I .72.lt.-OJ 4.99 o.os tJ 21 'J552. 25 -9.10?E-v5 
71.94 0.2720 210657.25 1.B22E.-Oj 10.00 0.11)01 219572.75 9.'564E:-u5 

15.01 0.1444 219600.5\l 3. 4a u;.-o4 
20.00 0.184!> 219652.25 8 .198F.•04 
25.00 0.2207 219713.50 t.37d~-uJ 

Jo.o1 0.1541 2 I q77b • 25 t.94'Jt::-u3 
3~.03 o.2e22 2t'Ja,u.7s 2.56-\E-03 
40.01 0.30!;17 219914.75 3.21tE.-ul 
45.00 0 • .3311 219984.50 3.84f)E.•U] 
49.98 o. 3513 220051.50 4.457f.-u3 
ss.o1 o.37o2 22uto7.5o 4.9&7f•03 
59.97 0.3851 :.!20lf.lb.7"l s.sobt.-uJ 
65.00 o.39fl9 220224.0•) &.0213t::;•03 
70.01 0.4122 V02tH. 75 6.'>54E:-o3 
72.04 o.H65 220303.75 6. 75-U.•Ul 
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TENPE:Ri\TllkA = 240.0 ,, TE~IPE:RA.TURA = 225.0 K 

H SlGI--lA FREQ DELC/C H SIGMA FRE:O DELC/C 

o.oo o.oooo 219963.00 0.00'1E+OO o.oo 0.1)000 221103.75 O • r)fJO~.+UO 
5.00 o.~l9oo 219Ytl1.25 1. óS'Jf.-04 5.02 O.l&t!S 221082.50 -t.922E:-04 
9.9í:i 0.164~ 221JI)-,i7.75 1.1onr:-o1 Y.98 O.i77J 2ll2·H.25 1.298t.oo0] 

15.00 o. :t257 220t:.:·J.5() t.SHt.-03 14.99 O • .i417 221411.2'; 2 0 7t3H.-U i 
20.02 o. l737 2202 33. o o 2.-lS'Jf-03 19.99 u.l9flt 2.21514.25 J.!l'::llf.-llj 
25.01 u.J09ij 221J335.5:) J.Jôh-03 24.98 o. ·1201 .2110~3.25 4.q7a.-ul 
30.03 0.341~ 2l.OH7.()<) ·1. 4) 1 t..-(;J Jo.oo O. Hó4 221756.25 s.9nt.-uJ 
3<1.99 O.J67tl 22054.2.25 5.2-??t.-03 34.99 o. 4&(.4 221>:153.50 6.7U2t.-Ol 
4U.02 0.3ti~UJ ).)IJ6i3.5l) o.oq&E.-oJ 3::1.98 úd{l)ij 2ll 944.75 7.60H.-v3 
45.01 O. 40!H 2)U715.7":> 6.8·Ht.-V3 45.01 u. H79 222021 .ao 8 • 35H.-lJ 3 
50.00 O. U4f:l 2207Yl.5·J 7.'551t.-(;J so.ol o.~o·u 2221•)1.25 9.02Jt.-OJ 
54.98 O.·tlM7 22(J!)IJ1. 7') R.l72t:-uJ 54.98 o.st•n 22ll'J2.51) 9. 5 77t.-td 
60.01 O.ijS\7 22<_1933.2'.> fi.B:n~:-ul 6o.oo c...51tl9 222235.01 1.023~~-02 

64.99 0.1n50 2210üiJ.O'J 9.429L-U) b~.02 0.53&5 znzn. 1s 1.0711~-02 

70.00 0.47/:h 2.210'lS.~n 1. Ü'J2t.-U2 70.01 O.S4H 22lHA.oo 1.12~~-0l 

71.04 o •. n7t 2210'.l1.5·J t.026t:-02 72.07 o.~4'H 22llb7.25 l.IHE:-Ol 

T E"tP t:Rl< TU R/, ; 235.0 K TEHPE:RATIIRA = 120.0 K 

H SIG~IA fRE:Q DELC/C H SIGM!1 FP.EQ DELC/C 

o.oo o.oooo 22()22-1.7') O .Of:lf)t.+ti\J o.oo 0.0001) 22U.7t.sv O.OOOF:+OO 
!>.02 0.1201 2202bB.25 3.<J~li:-U4 5.03 o. J4~7 221581.00 2.717t.-fJ] 

10.01 u • .2UH.o .221JJ'Jl.00 l.SH't.-UJ 1o.oo 0.41125 2211~':1.25 4.49f)f:.-1Jl 
1~.oo 0.1.7r,5 22~J5()ú.2') 2.'ion.-o1 14.92 0.4db3 221912.50 5.7Y4t::-JH 
2n.o2 0.325<1 220blb.7S J.'}f.)')E.-!J) 19.98 o • .,bJ6 222'HO.OD b.Q-'1-fl~ ... uJ 
25.01 o.Js<~o 22'J7·~'J.oo 4.7t:J1E.-v3 25.01 o. •jl,j ~'5 2221-10.75 7.lJ~7E,.ooUJ 

30.00 O.Jil73 220l:i56.2~ 5.73~E.-UJ 29.99 0.5011 .222'245.25 8.110H.-U} 
l~. OJ o. 4] u 22·)951. 75 Ó 0 !)<J2t.-03 35.02 o.~t58 2213·15.75 9. 7ti)E.-1Jj 
39.98 0.4309 21'1ü'J4.ov 7.531E.-UJ 40.00 o.S2H4 2l2.J24.25 t.•'H2i:.-U2 
4~.00 0.447] 22113t.ou B.230E.-uJ 44.99 o.slB~~ 22lS06. 75 1.117!:.-ul 
so.oo o. ·tt) l)<j 2212íJ5.5r) B.<~•Ht:-oJ so.o2 0.547!:1 222'.óij.11Q 1.172f..-1J2 
~~.ou o.<t73~ 2212-i0.5tJ 9.5:jdt:-v3 54.95 o.s~oo 272~38.00 1.2J'>r.-tJ2 
60.01 O • H~ 19 2213')5.0<.' 1. ~J2bE-U2 6o.oo 0.:>631 2 '} 2. ,_.. oj<J. 7') J.2f:l2t.-\Jo! 
b4.98 o.-.j,942 221·123.'),) 1. ()>jl;l~~-02 64.98 o.5b99 2)1.111 .50 1. H-1-E .. Ol 
70.02 ll.~rdJ 2?111j7.0'l J. Hf.ot.-02 69.98 o.snJ 2227'J9.5o t.Ht~.-Ul 

72.04 u.5<.o4« 221514.50 1.17lt.-02 72.11 o.~17k 2U819.75 1.3'1<JE. ... U2 

TEMPE~ATURA = 23'J.O '- TEMPE:R.\TIJRA = 21~.0 K 

H SIGr~A FREQ DE:LCIC H SIGMA fP.~;r.) DELC/C 

o.oo o.oooo 220622.5:) o.ooot:+OO o.oo o. 0000 2:?1731).50 O • Q(l(lE+OO 
~.02 0.1701 220632.75 9.2?2t:-o5 2.80 0.29S4 Vlil32.00 9.155E.-Ol 

to.oo u.:uJ71 22:)fl•JO.OO 1.&6h-oJ s.oo 0.3956 2120Sb.Si) 2.'H1f.-UJ 
1S.OO ú. 3275 22')~ 12. 5,) 2.9Glr.-QJ 10.01 O.H98 ll.!L64.00 4.'-lUI:.-113 
20.02 0.3b7l .<!21fJ77.0IJ 4.t2'Jt:-o3 14.99 o. :t7'l5 2l23'Jo.so S.953t.-UJ 
25.01 o.YJ5Q 22l1'15.so s.t91t.-oJ 2o.oo 0.~1)07 2].<!506.•)0 7.01H.•03 
30.00 u • .ll'J~J 221313.srr b.2G41::-L•J 25.00 o.~tt~t 22l&;;P.5iJ a.o<.Jtt:oo(Jj 
3~.00 0.441)1) 221409.25 7.132E-03 2<J.99 o.SBS 222725.50 8.'::17SE.-CJJ 
40.00 U.l'i7l 22150'l.50 7. ')'-)bi::-1) 3 lS.02 o.S4bú 222817.50 9.anst:-oJ 
45.0\J o. 'i121 2l.1'5>J'J.25 8.7ó4t:-u~ 39.98 o.s~sij 2221;195.50 1.0SH:-u2 
4'::1.99 0.4843 Z21ó3S.O:J 9.360E.-U3 45.03 o.sll53 22.2'"~65.50 1.114~ool)J: 

54.9R {/.4941 1.1.1730.25 1.022~-U:l 49.98 0.5HB 223026.00 1.ló9t.-U2 
sq.99 0.51)")4 2211:121.7') t.OB7E.-OJ: ss.oo o.~BlS 22l·nn.sl) t.2.2H:-o;z 
65.00 o.strt'.l 2219>:<-1.25 1 .l·t4t.-o:.c: oo.ot O.SB9k 223147 .so 1.2BE-0.! 
69.98 0 .. 527.1 2219B.2S 1. 1 'nE-tJl 64.98 o.s<J60 223201.110 1. 326t:-02 
12.04 0.~252 2219o3.01J 1.2l~E-02 72.04 0.1)0)] 223270.01) 1.389E.-02 

7o.oo 0.6018 223227.00 I • 350~: ... 01 
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TE:~IPERH.TURA -210.0 r. TE~IPEHATU~A = 180.0 K 

H SIGMA FPF.:Q Df.LC/C li SIG11A fPEO O€LC/C 

o.oo o.vooo 222213.0') O.()QfJE+OO o.oo o.oouo 2152~1. 50 f) 0 Q•lM.+00 
J. 84 o.::s'14" 212474.2:, 2. J:.tt.-(lj ~.oo o.~n,_, 22~o:>D.25 J.iHS~:-vJ 

4.99 o.4so;, 272~o2.25 3.1-·Ut:-03 9.'H o.otdl ;(25':!52.(11) 5.JJ:tt.-·JJ 
9.9a o.~M)t 2227S7.75 4.'-~'•3t.-OJ 14.99 o.od2Y 2)~'Ho. 7'J 5.9'Jót.-uJ 

14.97 0.5234 222>.i7::l.7.5 S.'JlSr.-OJ 20.03 o.t.92a 2.!5~~:~1.25 6.47'lt.-•J3 
2ú.OO o.~402 2.22419.1.5 ó.il'JH..-03 25.01 u.o9o:t9 2lt..oOJ5 .<J:) tJ.957t.-ll3 
24.94 0.554.0 :L.7J079.7'; 7.801!:.-03 Jo.oo o.70JB 2lól'H.75 7.Sú7t.-L•J 
3o.ot o.~f->~7 22311~9. 75 li.tJllf:.-U_J 35.05 o.7oR7 ~lotJ?.SJ 7.iP3'it:.-•JJ 
3~.00 0.5744 2231. i1.2~' 9.:?55>:.-03 39.98 v.7122 2.!1..>1~5. 7'} B.3~ tt.-u3 
40.00 v.5El47 2.l.Hl7 0 (l') 9. 9 36t.-(}] 45.01 v.7ltJl 21•.>23b. 75 8.7 'P.lt.-(1'} 
4~.00 u.~917 2133'35.?.~ l.'l':i')t.-02 49.99 v. 72(lj l,2f)2f~Q 0 ')1J 9.212~-vJ 

50.02 o.5CJ~u~ 2/H54.CHJ 1.117t.-tl2 !)4.98 u.72Jij 27~JJ.l4.'J0 9.'>11f.-OJ 
54.9d o. o 05 2 22.i':iuh.5fl l.lo·;~.-02 bO.Ol o.7L'Jtf 22,JlS2.SfJ 9.77bt.-vJ 
59.99 u.~:>lo5 2.d~I:J5.S:J 1.217t.-U2 tJ5.oo u.72tS7 2lo3~'~.2~ 1.0l'Jt.-u2 
64.99 O.t>15H 2J3bl'J.25 1.1'ú!~.-ú2 70.00 o.7.J20 2lo119.75 l.037t.-<J.! 
b9.98 {).b21l 2)3L<J8 0 2~) t.lt.Jt.-0?. 72.04 o. 73:i4 .ll'..o-I-H.2S 1.o~n-o2 

72.ú4 o.b2tt1 223btl7.~<) 1. 32h-02 

IE~PERATURA = 170.0 K 
TE:iPI::RATURA = :.:uJ.o K 

H SIG~IA fKt:C~ DELC/C 
H SIGMA fRE;(J fJELC /C 

o.oo O.OOf•O 21QOQ8 • Ql) o.o·.,o~ ... oo 
o.oo o.oooo 223347 .sa o.ooot.-tou 4.98 O.S311) 22b 1:.19 .0') 3.-tS'-Jt:.-Ld 
2.1:10 U.3217 22342':1. 7~) 7.3o5l-04 9.9tl O.bSt~8 llt .. 7':1J.5(! b 0 fJ!J5t.-iJJ 
5.00 0.5024 27J5':11.'.i•> 2.1B'lt.-V3 ts.oo 0.7051 /.2 1 .>~21.15 6.tluH.-u3 

10.00 o.S&l2 2:?3'ilo.":.·J 4.2'J•H.-03 19. 9a 0.7145 lftJt!1b. 75 7.IS5í:.-u) 
15.VJ o.~&o7 273'!20. 75 s.tB~:.-uJ 25.01 0.7219 2l•J932.50 7.&-i>lt.-•JJ 
20.00 u.-:;938 223'::1'-lli. 2~ s.•J27r..-ol 3o.oo o. 7272 J}>J97tJ.5,) H.o37t:-uJ 
25.00 U.ó04':1 nrOL!5.7S ó 0 óllf.-OJ 35.01 o.7Jt7 /l}I)J1.25 fl.~2n.-l'i 
30.01 O.i:.l O 22-1160.2) 7.:n::~t:-03 39.97 v.7J.;s tl70oJ.r),) R.8·!3t.-td 
3~.00 o. 'J22'3 n i2·FJ.2~ 7,9:Hf-IJ3 4!).01 o.7Jt~o L]7n'J0.75 9.01'lr.-u_J 
40.02 o.o3!J3 2?.1HL.OO s.•~nE.-oJ so.ou o.74l'J .0:17110.0:'1 9.V14-i:.-ul 
4~.00 IJ.o3ó·l 22d70.2~ 9.153f.•OJ 5!).00 0.7439 2771<;0.15 Y.B1H.•ü3 
49.9Y ú.f>430 2J4--L~':I.•J0 9.~:~8H.-U3 59.99 o. H7b 227213.25 1. 0 t3t.-(J2 
55.00 ú.b487 2.l•t•l>::5.<:i l 1.017~--02 ó~.oo Úo J5IJ0 í!:I72Jó.·];_) 1 .uJJt.. ... OI. 
bO.Oú l•.o532 224'JJ1.2'l l.Oo3t.-02 69.98 o. 75?.7 ,.:}72';)13.2:, t.O~df:-vJl 

64.95 u.o~81 224':>;31. 7~ l.lllt:-02 72.04 0.7537 22727t.sn 1. 1)/;)')~.-(Jl 
7o.ot 0."J62h 271632.rJ•_) t.ISOi:.-02 
72.02 o.oú3'J 22<tó50,5·J l.toH.-0.! 

rt:11Pt:RATUkA - lS'J.'J K 

1'~:-tPI::RA.TV.RA -1 9 !J. ·') K H SIG:~;. fR~Q DELC/C 

H SIG~IA FPJ::Q DF:LC/C o.oo o.oooo 227-l61J."i<) 0 0 0\Hlt::+OO 
s .. oo o.~419 2l7'Hl.SO 3. 9121::-u 3 

o.oo o.uooo 224356.1Ff o.oorH:+VO 1 o. o 1 o.7S22 :.:!lH43~l. 7.5 8.2'-l?f:-uJ 
s.oo 0.~23<) :n-J611.5'J 2.273(•!JJ 15.03 0.713~ 1l':i4'Jb • .!~ ~ • B77t.•v J 

10.02 u.&2Sl! v;c..tl.7'J 4.J·lBr~-OJ 20.00 0.7d2i) 22U5D.75 9.3l•.JE.-..Vl 
14.99 O.o'l2o L21Y26.St) s.;.JiJ<:>c-03 25.00 o. 7%5 22ti5;0, 75 9.ú:t!lt..-OJ 
19.99 o.oSl~ 21'Jti•J2. SQ 5. 7bH.-ü3 30.03 0.7910 V!:Sf>lS.SO 9.9!>2E.-03 
24.98 o.oóoS 2251J•A •• 75 l>.13bt.-03 35.00 o.7-~J4 220jb~l:l. 75 l.')Jlt.-CI.! 
30.{10 u. \)t.f,t> 225U2.2S 7.0<'l'Jr.•úJ 40.00 0.7959 2/_UbS\!.1~ t.o<:.H.-·H 
35.00 O.t>723 L2':>2 112.2'J 7.5-iH.-03 4S.Ul o.7'i79 22d7L7.25 l.091t.-tll 
40.00 0.~-.>77fJ 215251.75 !:I.Ol2E-03 4'J.9ij o.so,)J va7 ... s.oo l.l'Jt>t.-(12 
45.03 o.:::.íl2t l. 75 Yn~. i) O t:. 4•,9'-.-03 54.95 0 0 ti01H 22Q7')5.5!J 1.116f. .. V2 
~o.oo ll.bH62 2l53S7 .sr: 8.gn~.-ul &o.oo O.tj040 .i:)o7~::>4.00 1.123t.-U:l 
ss.oo O.t>YIIJ L2"1 ]Y·l.SII '-J. 25é<F~-U] 6 <t. 99 o.~f,S1 22!:1777.nrJ l.13SE.-ol 
too.oo IJ 0 59J5 ;n?·H9.2:, 9.657f.-03 7ú.OO o.I:IOol 2}:l381J4. 25 1.1~\Jt:-u.! 

&~.02 U.t.Yf)O 2}';dt:~5. 75 1.1),J7t.-02 72.01 o.au&9 .00823.00 l,.t75t:-V}. 
7o.oo O.o9'H 2]5523.25 1.0--llE:-02 
72.02 0.700'1 nssn.~u 1.1)53E.-02 
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TEHPt~R/,TUR/', : 130.0 K TE~1PERATUPA = 70.0 K 

H SIGMA fREQ DELC/C H SIGHA fREQ IH:LC/C 

o.oo o.oooo 221954.50 O.OI)OE:+OO o.oo o.oooo 22~l31J.50 O.Oilil~.+OO 

s.oo 0.5437 22:.!339.7S J.47H.-ú3 s.o2 o.s4qo 22~41J2. 75 l 0 97·ié.•IJ] 

10.01 0.7933 222BJ3. 75 7.92lt.-ú3 9.97 o.&s&s 2'2'>2'Jt •• 5o 9.9]21:.-!Jl 
15.01 O.t1217 2221:!?0.51_) B.HH.-UJ 15. (10 0.9329 22f..o4'ol5.25 1.lbH.•02 
20.00 o.t~Jof> :t22916.5;J 8.66~f.:-OJ 20.02 0.:1477 llt>522.25 1.192!:.-{U 
25.02 o. 6343 22295S.so 9.02')~.-(.1] 21..98 o. 9514 22 1 ~53&. 75 1.2'J5t-v2 
30.01 0.8378 2n9b'B.oo 9.l13t.-uJ 35.00 V.'l534 22 1..>'lU7.7"> 1.23;f.-u2 
34.99 0.8403 22JOul:l.fJo 9.4':13~.·03 45.01 o. '1552 âb')%.50 t.:t-n<:.-u.2 
39.98 0.1;1431 2230J5.fJn 9.73bE.-IJJ 55.00 u.'JS'>t~ 2}•)f) 17.00 1.l7ut.•02 
45.01 0.8412 223057.')) 9.931E.•OJ 64.99 0.~573 2/otd2.25 1.2P:';it.-02 

so. 02 o.&4~lj 22JIJ75 0 MJ 1. 01 o~-u1 72.04 o.':'S7b 24!i>b)7.25 1.295t-u2 
5~.00 0.1:!477 2?JOti6.5rt l.02rJE-U2 
60.03 O.ij4f!5 223106.2~ l.'J.18t.-ú2 
64.~9 0.!;5{}(1 21J119.5Q 1.1j5flt.-u2 TE:.I.IPERATUR;. = 50.') K 
70.02 0.8512 22J1JJ.f)l_t l.Ot.2E.-V2 
72.04 O.d513 2231-1.0.00 1.0&61:.-02 H SIGHA fREO Df:J,C /C 

o.oo o.oooo 22~757.25 0.0!1'1~+00 

TEHPERATURA = 110.0 K 3.54 0.40'}2 21~715.50 l.&tn:-u<~: 

5.03 o.ssq5 2l'J9l5.75 1.4olt-v3 
11 SIGMA nu: o VELCIC 9 0 9d o. 9014 2:.!6530.75 t~.B~J2•.-u3 

14.97 0.9')34 2}()569 .•1<) 7.1'1ll-Uj 
o.oo o.oooo 22Jll4.00 O.'J00E+00 2(1.{1 o O.'J68~ .22t~~d:ls.oo 7.333t.-v3 
5.00 o.o::.soó 213510.0<) J.not.-03 30.00 o. 9742 22•)S'J2. ~o 7.1(/•}t.-(Jj 

9.98 O.'d3(13 2241!:11.25 9.3871:..-03 40.00 O.'H4b 221Jf>22 .•)<J 7.661t.-ll3 
15.03 O.BólfJ 2242JS.on Y.8'J5F.•U3 so.oo 0.'1718 22t>b5l.O•) 1 .·,:n!:.-•JJ 
20.00 o.~74H 22'i2'J2.0·J l.011f:.-ú2 6o.ú5 ().9748 22f,(>t.)I.SIJ a.ottt.-oJ 
2~.00 u.s7B3 .2H29A • 2~ l.O<Hf:.-02 72.04 0.97<\S 2ltd;•64.SIJ s.on~~-'JJ 

30.01 O.t~b()& 22·131ti.(Jl) l.Oólt.-02 
35.02 o.~S2& 2213":>0.1/ll 1.fJ<.Jtlt.-02 
40.ú0 O • tiS 46 2243•.)1.{)0 t.liJ(J~.-02 l'I::MPE.RI\TURA = 30.0 " 45.03 O.IJR~9 2.)1J>j]~\i(J 1.12\Jf:.-02 
so.úo o.tHl71 224~09.00 1.1-1lf.-0,1 H SIGMA t"f: 1::(,1 DELCIC 
ss.oo O.BRlJH 221125.01) 1.1S7!:.-U2 
59.97 o.-;s9t 22HJ!:l.50 l.U,9t.•\Jl o.oo o.oooo 22F.d57 0 50 o~or•·1f'.•vo 

64.99 0.8912 22·1151.50 t.te.a.-ol s.oo o.~b1B 22•.)& lH.SG 1.~:>H7t.-Oj 

70.00 o.a9zt 22H99.0o 1.2231:.-0:l 10.00 0.9201 'i277u2.50 7.1l"lt.-'J3 
72.04 o.B923 221504.50 1.1281:.-02 14 • ~:17 0.9710 277271.50 7.1S'Jt.-rn 

20.02 0.9877 22"1Lo5.5ú 7.1 l<:>t.-!J3 
zs.oo o.:t922 2272-14.0•.1 ó.916E.-!J3 

JEMPE:f<ATURA : 90.0 K 29.99 0.9934 227246.00 6. 9fdi".-IJ 3 
40.01 0.9934 227213.00 6. ·:n H.-u 3 

H SIGMA fP.t:;O OE!,C/C so.oJ O.'J934 2]72b9.2S 7.1 f>'H.-•13 
60.01 0.9934 227279.50 7.260~-vJ 

o.oo o.oooo 22-1160.75 O.Q!IIH.+OO 64.99 0.9934 2272d,t.oo 7.2')'.1!:-l•] 
s.o2 o.s47A 221511.25 3.127E-03 7 2. 04 0.9934 22727~:>.00 7.22'-'t.-u) 
9.97 0.8629 22':>2:~4. 7'5 1.012~.-02 

15.03 0.9047 22':>418.25 1.122!:.-02 
20.02 O.'H77 .225415.00 1 .Jr1bt:.-02 
24.95 0.9211 215490.0~1 1.1 •:P:·t.-02 
30.04 0.9231 2}.5518.5.) 1.211t.-02 
35.00 0.9243 225':>18.2S 1.23':!E-02 
39.97 0.9260 2255oB.50 1.25b~·v'! 

44.99 0.9272 22'.>580. 25 1.2671:.-02 
50.02 0.9266 225601.50 1. 21<5~-02 
54.97 o.9297 22':>601.75 1.28!">!:.-0/. 
64.99 0.9321 22'J60tl.5~) 1.292t:.-02 
72.05 o.'J33o 225622.50 1.3041:.-02 
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cl313 c't.//c, p;;ã). il11<, 

lE~!PERATU~A = 300.1) K TEMPERATURA = 210.-? K 

H SIGMA FP:EO DELC/C H SIGMA FREQ DELC/C 

o.oo 0.001)0 21B2b8.,0'J O.QOOEtOO o.oo 0.,001)0 219142.25 O.OOOE-tOO 
5.,02 o.vtoY 2l~2G3.5:'> -4.1/JE-IJS 5.00 o.o1J2 21'HU.SO -b.84SE-Vb 

10.00 0.,0199 2lY2t.O. 7'-, ... 1).&431'..-VS 9.98 O.Olhb 2t'H37.,'i'J -4. JJ5t.-ll5 
ts.oo o.OJOO 210254.25 -1.261)~.-01 15.00 o.o399 21 'J129. 50 -1.1i>1t.-o~ 
20.00 0.,0402 21 ij2-Jb.25 -l.I111H.-O<l 20.02 o.oSJ2 219117.50 -2.259~.-04 
25.,00 0.,0502 L1 i:i'l-H.,0fJ -2.4-74E-U4 25.01 O.,Obt.O 21'HVJ.oo -3.Sa2t.-u4 
3ó.,Ul u.o5Clfl l1ii2J).FJ!J .. J.2rJ7t.-U4 30.03 0.,07H9 21'l0tl~.tl0 -5.,316t.-O.J 
J5.02 u .. o7oo 2102:.::2.75 -1 .. 11oE.-U4 35.02 o.u917 21 '10t~5.f)f) -7.o50é.-ue~ 

40.,01 o. 1Jii01 21EL7.11., 25 -5.20r)t.-04 40.00 0.1011 llQ0-10.,51) -9.,2':!&~--o~ 

4~.01 o.o~96 .2ld2uo.r,~) .. t-o.:na::-v4 4~.00 o .. ttt:>4 219016.7~ -1. H'>~-~H 
so.oo o.o99fJ 2J3lb'b.7"J -1 • .;4'5fo;-O-i so.os o.t2Fl2 219002.,00 -1. 2'10t:-03 
54.,98 0 .. ]08-1. 21~17<t.5rJ -e.5b7t.-u<~ 55 .. 00 o.t4ot .l1d?H.25 -1.4-Slt.-03 
bO.,OO fJ.ll?ó 21til'><J.Vq -9.9lj8t,-U4 60.,00 o.tstt 218957 .,5i) -l.fl:-:lf:.t.-03 
b5.,00 O.,l:.!IJó :.!H11~3.7':'> -t.,04H:.-O~ 65.,02 0.1fl21 ll<i'H-1..,:.!'> -1.8-·I!;IE .. oJ 
69 .. 93 0.1359 Z11:lB2.25 -1 .. 152E-03 70.1)0 o.t737 21 1J910.,•)') -2.12()t:-IJ3 
72.07 0 .. 1396 218137.,75 -1 .. 1931::-03 72.08 0.1711 210902.,25 -2.190~-•H 

TE~U'LRAIUHA = 290.0 K tEMPERATURA = 260.!) K 

H SIGMA ff~t:O DE:LCIC H SIG~1A fREO ogLCIC 

o.oo o .. oooo 2lí:i52Q., 75 o.ooottOO o.oo o.oooo 219589.25 O.()Ol'lt:+IJO 
~.oo o.•Jtt_~ói 2PJ519.,:,·1 .. 1 .. 14H:-fl'> 4.99 o.ott.J lt1SiiO.,•JO -8.-125~~ ... ~·5 

10.00 O.:J213 llb52 1J.,')') -2 • 238t.-U6 10.00 o.tJlt1 2t'J~·~·J. 1 )0 -l.(!·HL-0-i 
15.00 Oe0320 21ô511.,2~ ·-8., 695~.-úS 15.,00 o.o47t 21~ 1 556.5fJ -2.YEI3t.-o-t 
20.02 o-.u42S 21t:5w.!.2') -1 .114t~-()4 20.02 o .. r_•62Q 2J'J5J2.,5!) .. s.t6~t. ... u4 
25.01 o.uS.lH 2f1J.i"Jb. 7~ -2 .. 014C:-U4 25.,00 o.o7r:.!l :.!J9'H 0. :)0 -7.21~t.-U4 

Jo.ou u.'J"-:J2 .dô tJ4.G~J -2.4''.!.lt.-ll4: Jo.oo 0.,0913 Zt <J 182 .,s:, -':1. 7 }.Jt:-0·1 
3~.03 0.(•732 21 ':14-::o. 7':;. -J. 1 12!:.-04 35.00 0.,1054 21'::14';3.,50 -1.23bt.-OJ 
40.01 o.u835 2H4':il.,2S -].bl'lt.-1)4 40.00 u .. 1190 2191.!0.,25 •1.S3'Jf.-U3 
45.00 o. •)q 3 4 21>.!471.1)·) -4..553E-U•) 45.00 o.tl25 21':1Jt::D.5•) -t .'J')lt,-(./3 

50.02 O.l(J32 21í;4b1.,5·J -5 .,tOl]t.-V-1; so.oo 0 .. 1454 2t93·ô:l. 75 -"1.2-fS~ .. OJ 
54.,SI8 ().1129 21t<4~t.7'J -t>.315t.-u4 ss.oo 0.,1581 2l'Jló7.75 -2.,5f:>1t;.--U] 
óO.úO 0.1221 21<14-J4.,2') -7.91H.-u4 60.00 o.t7rJ3 21'J275.5r) -2.asa~.-o1 
65.,0.3 0.1317 21? u 6. 0:,(1 -9. 3~81:.-04 ó4. 99 0.1819 2192.31.,•)1) -3.26 Jt:.-u 3 
7o.oo o.14oh 21tl4<;1.0'.) -1.0'}6t:-uJ 69.98 o.t9J2 21'-Jl!l~.so -J.67H..-uJ 
72.08 0.1435 2183'::13.,7S -1.tô2t.-OJ 72.09 0.1984 .ll'J165.,00 .. J.!;jbi:l:.-0] 

l'EHPERATUP,,\ = 28 o. o K TEMPERATUI-!A = 2SO.f) K 

H SIGMA t'PEQ DELC/C H SIGHA fPE;O DELC/C 

o.oo 0.{}000 2JUY23.,111J O.,OOOE+00 0,00 0.001)0 219905.75 O.,OfJOF~+OO 

s.o2 u.0121 2Ji::l823.2S 2.28SE:-06 4.99 o,Olt>S 21 '19• .. 5. so -2.27 3E-Jb 
1u.01 o.u2H 21082.1.25 -1.59%-05 1o .. oo 0.,0323 2199i9.25 ... J .. S00t~ .. 04 
t5.vo (l.,Ul54 2HH17.50 -~. n21~.-us 15.00 0.0478 219925.75 -3.,f)j7E.-U4 
20.,{12 o.u471 21?1:l'JQ.75 -1 .. 21H.-U1 20.02 0,0632 .ll'J81J7.0!) -7.lb0t. .. 04 
24.97 O.O~IJ<j 11'-'~05. 75 -I.S77E.-U<t 25.00 0,0787 21lj!<JS.')0 -l.,t8'h.--U) 
30.00 O.Jh9tl 2J!}f;JI).')~j -2. 056é.-ÍJ4 30.00 o.u940 219777.75 -1. ]t)9~-(IJ 
35.,03 ú.,•JElll 2J'i79l.ü!J -2 • ':l25t.-U4 35.02 O.,t0ij5 21'1715.')0 -2.2í!Ot,;-ú3 
40,01 0 0 1J921 .ll ô774.WJ -·1.4.79E:-U4 40.00 o.t22~:J 219650.,0·) -2.,ij7lt.-u3 
45.01 0.,11131 21':i7':!7.5'J -5.987t.-U-\ 44.99 0.,1369 219517.•)0 -J.535J:.-<J3 
50.00 0.1137 LI~7Jb.7') -1. BiHE-04. 50.02 0,15f•1 219498.,00 -'1.2531:.-03 
55.01 0.1242 2Ul1tn. 75 -9.7llt;-04 ss.oo 0.1635 219421.50 -4 .. 'HS~-o 3 
óO.OO 0.1343 lJ tfb'J4 .. 0(1 -1.1 Ht.-U] bQ.,OO o.17t.t 4!J'H4B.,OO -5. 617E.-uJ 
65.,02 0.1446 2160,'12.00 -1.<!R9t:-OJ 65.00 0.1885 2192B9.,'lQ -ó. 149t.-IJ 3 
70.00 u.1546 21 !:l67}.,.')•J -t.JHlJt--ul 70.,00 0.199~ :l19236.00 -6.ó35t-...-03 
72.08 0.1~t11 21t16&2.75 -t.~t~SE-Oj 72.08 0.2045 219220.00 •t.. 781E. .. o3 
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TE~\PE.:P.ATURA = 240.0 K TEMPE:RATUkA = 230.1) K 

H SIGMA fRt:Q DELC/C H SIGMA fFI'EQ OELC/C 

o.oo 0.0001) 2203')1.00 O.OOOt:.+OO o.oo o.oooo 21t>t2B.ou o.oor>E.+tl() 
5.02 o.u1H3 22'J Flt. su -s.&2H.-'J5 s.oo fJ.U225 216021.0() -9. 9')2i.-1)4 

10.01 O.'J300 ,22:JJ31. 25 -s •. nn.-o-1 to.ot 0.0419 'l.15b•J7.!J!) -4.2f)f:lt.-03 
~~.oo {l.0~41 221!252. 75 -t.255f.-U3 15.01 o.ub&7 21 \7'Jil.25 -1. J14t..-U2 
20.02 O.IJ71tJ 22'JllJ.S:J -2.21fit:-U3 20.0) O.OH91 2142';:11'1.2') .. l.&'JJ~-02 

25-.00 0.08HIJ 2.2:.1011.·)0 -3.4Hi'.-U3 25.01 o.nu 21031.75 -1.b'>}f..-0). 
lo.oo 0.1060 2J'J'cl')!J.2~ -4 o 9()H ... O 3 30.00 0.1322 21ll19.50 -1.&7-H.-(12 
.3~.02 0.1223 2t•)b<J&.50 -6.393E.-03 40.02 fJ.1721 21\313.25 -1.679€.-0l 
40.00 o.tlB"I 2J95JJ.25 -7 • 7'1 H.-u3 49.99 o.~OI:IH 2l42J7.25 ... 1. 7~0f~-Ol 
45.01 0.1~42 2t9D-t.oo -9.04!!!:..-03 
so.oo O.lb03 21'12:>~.50 -t.027f.-02 
55.00 O.IH39 21Y1Jt.dtJ -t.l.l.H.-02 r E~\P ~R A. T(J k/, = 22~.0 K 
60.00 0.1979 21')1.il':l.75 -t.2Ht.-Ul 
64.99 0.2115 21-?'117.50 -t.3J7t.-U2 H SIGi-IA fF~E:Q DELC/C 

7o.oo o • .t2~o 2Ji;i817.00 -I.42üt.-Ul 
12.oa 0.1!'307 2tó7cS.2!:! .. 1.457t::-ol o.oo o.oooo 2fh470.so O.OOIJF.+UO 

2.~0 o.oJ 10 21')·l1h.OO -2.2641:..-04 
4.99 o.v2Ib i11. .. 37A.op -H.SH:>!~.-01 

TEMPERATURA = 235.0 K 7.50 o.•J32l 2162'5ij 0 !JIJ -l.'hdt.-01 
10.01 u.·J42& 2160~7.2'5 -J.Slll'f.-L•J 

H SIGr.!A FRE:Q DE: LC /C 12.:lll o.osn 21'5374.~0 -1.0131:..-02 

o.oo o.oooo 2134'.>7.25 O.OOOf~+OO 

:).02 0.0200 2t33'J4.25 -5.903!::-ú" 
10.00 O.()JQO ;.!13216.25 -2.25(lí:.-03 
IS. o 1 O.uSHS 2ILYJ6.5•J -4.l:i7'·H~.-u3 

2fJ.0.2 0.076'::1 2125·10. 7~ -B.217.t.-03 
2~.01 O.'JCJ54 212L-l~. 25 -1.1 Jf:Jt.-02 
.lo.oo u.ttJ'.l 2tl'n''l.50 -t.43H.-U2 
35.00 0.1311 2tlf>29.51) -1. 713t.-U2 
4o.oo o.1'1k2 2ti1t?.so -1.977~~-Ul 
45.(10 O.lb53 2JllG~.75 ... 2 .141:>E:-o:t 
so.oJ o.t f:l25 211 1J·IS.15 -:i!. 2S'1f.-!)2 
ss.oo 0.19'.17 21<)9!'!.75 -2.3~~!:.-02 

E~o.oo u. 2163 2lJ":!t4.2!> -2..448f.-V2 
65.03 0.~117 210775.25 -2.513!:.:-{J.l 
70.01 0.1475 2t07Jb.25 -2.54':h~-U2 

72.07 0.2540 210727.0') -2.551lE.-Ul 

c2121 clttt1. p//~). ilJJ1: 

TEHPt.RiíTURA = 300.0 • TEMPERATURA = 290.1) K 

H SIGMA FREQ DELC/C H SIGMA f'Pk:l1 DE:LCIC 

o.oo O.OOIJO 150583.0() fJ.OOOEtOO o.oo o.oooo 1Sl.i7QJ.75 o.ooot.+Of) 
s.oo o.otbs 151J5::l2.50 -6.306t.-1Jo 5.03 0.0182 1SY7~14. 75 t.2'>9E.-05 

to.oo O.íJ3.:t3 15\;5'32.25 .. 9 • ·159f:-Utl 10,.01 (J.03b0 15t17~~4. 75 1. 25'H.-05 
15.01 O.<J4R·l 15ti'>IJ3.51) 6.l06E-OO 15.00 o.oSJb 15'37<J~.25 t.8~'H.•U5 

20.00 0.0&44 t5851JS.25 2.83Bt.-U5 2o.oo o.o71l 15d7'Jb.OQ 2.8Ju:. .. os 
25.00 ú.OhOO 15$'l>jJ.I)(l s.o15E. .... U5 25.01 o.ost~4 tS":f7'JCJ.so 7.212E..•05 
Jo.ot O.IJ9~4 15U'Jf)8.'25 b.621f::-í)5 30.00 o. tosa t5>~>:!1J3.so t. 228t:.-(!4 
35.00 ú.110h 15•J5'J4.25 t.·H9f..-01 JS.OJ 0.1227 15>i8'Jl:i.OO 1. 7<J~H;-o4 
40.00 0.1252 15•J5'J9.25 2.0<\:IE-04 40.00 0.1399 15~F:.i14.50 2 • b1 ]t. ... ·tH 
45.00. o.13Q4 15dhfH. 75 2. HH.-04 45.01 0.1559 158":lo.oo J. )(Jf:l€:-U•\ 
so.oo 0.1533 15::1fJ12~51) J. 720E .. U·1 so.o2 o.1111 15tHJ2lJ.50 4.J77E.-O'I 
ss.ot o.I6b7 IS>Jt:>to.75 4.509F..-V4 54.98 o.1as<J 1 S':IJ.l·H .on s.9sa.-o4 
t>o.oo u.l794 15d&Jt.75 6.1-1.8t:.-04 bO.OO 0.2002 15f:Pf53.25 7.4'Hi:.•0'1 
c,~.03 O.l91H 151:1':1'01. 7<; 7 .409f.-'J4 65.02 0.2137 1 :.1Jij/;J'::I 0 t)l) CJ.47!:it::-U4 
7o.oo o.:tt)37 1';1Jh55. 75 9.17St.-04 7o.oo o. 2270 1S!Jijll5.2S 1.152t:-tJJ 
72.05 0.2089 151J6'J9.7S 9.ó79t.-04 12.05 O.ll19 151JH92.50 t.24u.-oJ 
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TE~IPE:RATURA : 2f:!O,.Q K fE:"1PEHATUkA : 2Sú.'> K 

H SlGHA f'P.I;.Q DEL~IC H ~lG"~A FPEI'l DELC/C 

o .. oo o.oono 159()J1,.2'i o.OI')f)t.-+úO o.oo o.oooo 15~7f .. {.,.01 o.o10'i:1''JO 
4,.99 u,.o2Jo 15~f•J2,.5u 1,. 572i:.-V5 4,.99 1,),.0513 15'J7t>1.5'1 -s.~JJt .. -v!l 

1 o. 0•) 0.~455 15'f•JJ],.(J;, 2.2nu:-us 10,. 01 1),.]001 t5'J7 H. 75 -.2.6o'-'t -o4 
14.99 O•IJ6BO 15'-I')H .25 3,.11 _k-(J') 1!),.00 o.1144 t5'_q2~. 75 -4.&~3c.-u·< 

20,.00 o.v<:~os 159035.·)0 4.,71'bt.-ü:, 19.99 0.16 -H• 15'oi729,.5'J -..t.. s·.~ lr.-·J l 
2~.01 0.1121 tS<JnJJ,.s:_, 7,.~60t.;-U5 25.01 o.nc,7 15'-~7JfJ,.2~ -4,.475r.-'J4 
30.01 o .13 '.2'<:1 15~::>::3.orJ l.,4HE-O.f l•J,.Ol u • .tS4.t 15'17.;.7,.75 -2.2<J''Jr.-rJt 
3~.00 0.1523 15":1051,.·10 2.43-tt.-!!4 35,.00 >.l,.l1<12l tc;.n71i,.O,) 1,.5·.•2"-.-I.H 
40.00 o .. 1 71 ') l'dtJ59,.•)~1 3.4'J1Jf.-U4 4tl,.Oi! <J,.3UIP ]5'~1'!14.75 O,.l!J3t.-v-i 
45.01 o.tBn t5:>'0t>9,.25 4,. 7191::.-'H 4~. 01 (l.,j]l4 t5'Jtc~~-IJ·1 1.1141'-<Jj 
50.CIO Cl.l066 15'-J002. 7S 6,.477!:.-V-l sv.ov o .. J513 !S".H'I'J':I,.25 1,.o:,;~.-·JJ 

5~ .. 00 0 • .1225 1'l'JO'J7,.7S ~.3<.d~.-V4 !:15,.00 v.3702 l!l'H45.SJ 'l,.24.1t.-,)j 
60,.00 O .. .tJ74 15'Jllb.7"> l.075!:-U3 59. ~7 ~~.jriSi l'l'J'_l:JJ.'}) l,.i:I2Jr-'-•J 
b!).(J] O,.LS23 15~1 HI,.O~• l,..HJf.-03 bS.OO .J,.39R9 J<:>'}•).;0,.7':; ~ • .;.LI~.-U] 
70.02 v • .ttJ6ll t5''1J>l,.c~; l.!)';I'Ji_-1)] 6':1,.91:1 0 .. --1122 H••J<J'J2,.5:1 4,.!Jil7t.-V:6 
12.-os 0.2720 15'Jlo5,.25 l.,or>95t.-iJJ 72.0B u. -Ht>S 1;,.UtH.2o;, 4,.3~Ut.-Vl 

TE~lf' ER io TU P.A = 271J,.O r. TEMI'lkATUPA = 240.0 ' 
H SIGMA fREQ IJ(L(/C H SIG"fA fP.E:O DELCIC 

o.oo o.oooo 15'::12':l9.01J (),. QI)Qt;+UO o.oo o.oooo ]b0101,.75 D,.QO(Je.1'iJ<J 
4,.99 o.o21~ 15"J2ó'J.5:J 1.B~4i::-U'j t.99 o,.•J900 t~:~oOo0.25 -'}.1~·l!-.-O-% 

lo.oo o.OS'i7 ]':;':};?ó<J,.S·J 1,. ';1'-;l.<.t.-U':t 7,.50 0.12!!9 161J029. sn -9,.tJ2~~-'J4 

15.00 0.!1!:12!:1 t5'J21,0,.7.~. 1.57oE.-iJ5 to.oo 0.164~ tt>•_)lli':-J3.75 -1.2l.l~.-·JJ 

20.00 v. 1 {J':i-1 !SY2?1.'5;J 3.1 t•Jf.-1)5 12.!:10 IJ .. l%4 .15'-19>i~. 7'l -t ,.llL" -\.'3 
2s.ot U,.l35t 15 J2oJ. 7~ s. 9t:o:it.-t)'.) ts.oo t',.22S7 ]549>1-1.0') -1.~71!;..-IJi 

3o.oo 0,.159'• 15"::!2·Jb. 5,'; 9. '11 ':h--•JS 17,.51 O,..l5n4 15'J'>I~í:i .2') -l.il:l:.-•.13 
3~.00 0,.1H25 159275,. 1)•) 2,.tJ:)Qf:.-IJ4 2U.02 l/.,,,0]7 1..,';' 0 J7.7:, -1.24-1~_-(J:.J 

40.01 O. ;.!O.HI 1~·J2~3.•)!) J,.04.2t.-U4 22,.50 o .. ~92b l~VOll .. ~·-1 -1.127~.-\d 

4.5. o I IJ 0 .l24l 159h•2 •. )1_J 5,.4(P\t,-I)..J 24.~8 o.3V9H toO.ViJil:l,.7e, ... q.11'h.-0-t 
so.oo 0,.2434 t'l'!lll.uo 7 • 7B6t..-IJ4 30.01 (1. 341 ij l':>•Jfl71,.25 -J,.íl1'1t.-o~ 

S5.0t 0 o Lt>Vt> 1'>91 U.2'J l.•l53t.-U3 3!:1.,00 L'.3t~7fl 1Õ'!l.l2,.0."J 2.5311r--ui 
. 60,.00 O,._,l7bil t5::'3'.l--l,.S,, J .. J75!'..-03 40.00 o .. Jdq& 16<1175 ,./.:, '.J.ti-:12!:.-•.J--i 

64.(J9 0.2923 t5--13J7.2S 1 .. 7J.,~.-uJ 45.01 O. 4<Hf4 ló02H.2'> l,.tJ43f--ul 
70.02 O.JOt>~l 1 ">'H~7 .. 7"> 2,.119t.-•J.i so. 02 0,.4246 l"'il2'H.7'J 2.17.l~.-ni 

72.05 o ,.3120 t5'H39 .. 7'::. 2,.~7'Jt.-V~ ss.oo O,.·Ut$7 16;;~'J(J.50 3,.1 '17~:-:.U 
bO.,OO O.-l.S17 1to'J4Ul3,. 7') l.HJS!!.-l'i 
ó~.oo U.'lo62n 1h'J-t71.0.) 4,.1)1J:. ..... tJi 

TE!oiPERATURA = :.l&o.o K 70.01 0,.,731 lb-J5J1,.25 ~.3t.5L-oi 

72.07 o. 4771 }Óf)5':J':J.'j<J 5,.1)tli:li::-Uj 
H S!Gt.otA fREQ DELCIC 

o.oo o.oooo 15~512,.1}') 0,.000E+00 
5.00 O,.ü]Bl 15'}510.2~ -L.l'J4t.-us 

lo.oo 0.0750 15';15:)4,,.7';) -<J.·:H'h::-us 
15.00 o.ttn_7 I~-1499,.5u -l .. Sf:.7-!:,-J4 
zo.oo 0,.1442 tS>11'Hi,.50 -1.f>'~3t.-u4 

25.00 u.t751 t5'JH9.2'l -t.S'~9~-'.!4 

30,.00 o.~o4'l 15J'):Jt.5n -1.317f.-ll4 
35.00 (),.2302 t5·}':llt..sn 5,.f:d2t.-05 
40.00 O.iS41:1 15'J'l31J. :10 J,.J:::l')!:.-ll-1 
45.03 o. 2771 lY-15tJ3,.fJIJ c.J':!St.-•J'l 
so.o3 O,..l972 l~'JS92.2~ 1 .. ')~l':>t.-03 
55.02 U.315~ 1 S'>I'Jl'-~. 2~ l.-i7'JE.-IJ3 
60.01 U,.3315 t5'ht.~"t.5-J l.'-112t.-1.13 
6~.0.3 0,.34111 t5'J7•J2.75 "l,.392i:.-UJ 
70,.01 O.Jb(IIJ 15'HH.5'·, z.•not.-o3 
72.08 o.JbSS 159762,.0<1 3.135€-()3 
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TE: r· lP ERJ.l'U RI. = 23~.0 K TEMPEfiA.TUkA = 225.') K 

H SIG~IA FRI::Q DE.I.C/C H SIGHII FREQ flELCIC 

o.oo O.OOO'J lt.(j2S'J.50 0.0'10~+00 o.oo o.oooo 161')11.0·) o.ooot.+oo 
2.50 0.0634 }~OJ23<l 0 'l'l .. J.bí::I2!:.-V'i 2.4a o.o9t9 16fJf:!l).5') -2.329E:-Ol 
s.oo 0.121)1 lt>'i1~4. 7':> -t.182t:-u3 3.65 u.tJo2 16'JS72. 75 -5.·144t.-UJ 
7.51 o.t6H4 lri'J121.S·J -1. 72/~.-vJ 4.99 o.tb8S Jó1JI50.S.J -tJ.9•J2E-vJ 

10.00 o.llOó 1 h<J()'JI:j. 7 5 -2. !)'lt!E.-0 i 7.51 O.i302 l61J)'JI:!.5:) -7.6or:~t.-trJ 

12.':>2 O.L4~9 l"V'J'J5 0 7:; -2. •;-tlE:-v 3 10.01 0.2713 t6V399.GO -7.6021::-vJ 
15.01 o.;.7o'l ttlur;;9.2') •2.r;0'J.::-uJ 12.50 O.JlJtl t6•JH5.25 -7. 40•)E>•u 3 
11 .s1 u •. Fl2rl ln<;110.5<J -1.6~')~-uJ 11.99 u.H47 to•J4JEi • .25 -7.114~•01 

20.01) 0.32~0 1'>·J1Lil.2'j -1.r:>l':!~-u3 20.00 0.3901 16'>1':18.1)0 -~:>. 372E-oJ 
25.00 0.3540 lbiJ173.·"J') -l.o)7'h .. -fJj 2'i. 00 0.1207 161J'5óZ.50 -5.!>71f.-OJ 
30.0J 0.3~73 l Q()',.!2ó. "'2~ -4.15')r:..-u<\ 30.01 o.-+4,4 t6Ufl)J.~(J -'l.bf:l91:. .. 0) 
3~. o o 0.'1113 l';IIJ2l)J.').) 2. '_1~)':>::..-(J ~ J5.02 0.46/;,-l t6·H!J0.5f) -3.857t.-u3 
40.0() OJ. 't3u ·~ tou3 i7 .L5 1, •J'}'jt;-O J 3'J.9il 0.4838 lf>•J745. 2~ -3.301t.-uJ 
4~.00 0.4471 1o'Ji10.r};J 1 • .':!7-:i.._-03 4~.00 0.'1979 160759,50 -3.124t.•V3 
so.o1 O.<tb:19 l~·J ~76.2') 2. 705:::...-o.J 50.02 0.5093 160!:130.2~ -2.24Sr.-oJ 
ss.oo 0.'1731 !I:><JS.;4.2'~ ~.SS·E .. -03 55.01 0.5197 t6t•~u0.5'' -1.373t..-03 
bO.Ol u.4!:l43 },:,,'róll.'l'J -1 • .J'd7t.-OJ 5':1.99 0.!:1289 16.JCJ71.2"> -4.93Ht.-U-1 
65.00 O.VHO l"'H>71. 75 ~) .1 .\'"}~-{) j bS.OO O.SJQS 16103!:1.2':> 3 • JOSI::•(J-1 
70.00 0.5024 16'J7<t0.()1) 5.'H7t;-IJJ 7o.oo o.s.B4 lolt03.'25 t 0 l4ól:-U3 
72.05 0.5045 tr,oJo;.J.'LJ 6.2'~·Js-o1 12.07 0.5451 1&1128.50 t.,l6o!:.-oJ 

l'eHPERATURT, = no.o '· rE~IPERATURA = 220.0 K 

H SIGMI. rRC::;J DELC/C H SIGMA fREO DEI.C/C 

o.oo ú.oooo 16·J5-Jú.5) o. o:10S+UO o.oo o. 00l)0 1bll7J.rH o.ooot.+l'O 
2.51 o.rJ~S9 1t~UHU.7') -2.'J6.l~-03 2.52 0.2527 1610-~9.5•1 .. J.533E-ld 
s.oJ 0.1701 lt'>'l2'J4.1JI) -3. 7117t.-U3 3.69 O.J1H2 Jf,lJf39J.~I) - 3 • V:;o!:l t, ... IJ ~ 
7.~0 (J. 2214 1r>J2'.> 1l. 7'J -4 • j.)f>r~-0 3 s.o2 o. 345 7 100675.75 -6.17ot-u3 

10.01 u •• ui71 ln•J239.olr) --l.4'.>2!'.-u3 7.5o o.Jé!O() 1&•JbO<l.L~ -7.0~i:lt.-vl 

12.52 o.J•Jfl4 ltw2;-1.2'5 - t. 3i7t:-O] 10.01 o.40L~ 161J(,.;4.51) -7.ú55t..-03 
t5.oo o.J275 1'->,)2')!:1. 75 -·i.~J~..>:::-uJ 12.50 0.4214 ló1..•1l21.51) -b. ij J6f.-tJ] 
19.99 o.Jo7l 16')j<_o5.5·• -3.r:.J.-E-u3 14.99 u.4Jtd ltliJ•>SU • 5·J -ô.n-n:-o3 
25.00 O.J9~d 16tJ3üJ.')·l -2. ;:::I'J2~ .. -!)j 20.00 u.-Hdo 1óU71ó 0 00 -~.?711':-o.J 

30.00 u.-;14~ l&v424.7S -2 •• nh=-o3 2'i.98 0.48'15 16•J7'd6.01) -4.81)21:;-03 
35.(12 O.'t4WJ 16il·H2.r},J -1. LlH .. -UJ 30.03 o.sot' lôUH9.50 -4.01<\t.-OJ 
40.00 0.4572 ltt•l'-"f~.l.2~ -.:t.2b'5c~-LH 3:'1.1:19 o.~l5B 1ó'J'>li9.00 -2.9~JH ... U3 
45.01 0."1721 1b•HJ29.25 -t.•JrH: .. -v4 40.ú0 0.5284 lli10U~.75 -1,911E .. ~Ij 
50.02 o.4H43 l"'lJ69~.75 l.J..7j5,-03 45.00 o.5lk9 lblO'H .2':> •9.-ltJO~-U·I 

55.0(] 0.4Q47 16V7V4.Scl :l.iJ'}2!:;-U3 so.oo 0.~475 161171.5·1 -1 0 B6li:.•OS 
óO.O.J u.Sú">-1 ló<Ji:l33.<J') 2.9t5t.-o3 ss.oo o.s!>~:>o t612-lõ.7') 9.152f.-U4 
65,00 o.!:d49 ti,•J4';11:l.5·) 3.76lt.-0.l &0.03 O .Só H 161]10.75 l.?d'H:-uJ 
70.00 0.~221 lt~CI9b0.75 4. ~ .. H ... ~-u 3 óS.OJ 0.5099 10ll79.~r) 2.5ó2E.. .. OJ 
72.07 u.5252 161)9tJ8.S·J 4.S:~82t:-o3 7o.oo o.s7ó3 lblH3.25 J.J5H.-OJ 

12.01 0.5778 1614o7.so 3.6SH.-Oj 
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TEMPE:RATlJHA = 215.0 K tEMPERATURA = 2oo.o K 

H SIGMA fRI::Q OELC/C " SIGMA f'R.!:;Q DELC/C 

o.oo o.oooo 1ó1398.75 O.OOOE+OO o.oo o.oooo 1580(14.00 O.IJ!JOt.+OO 
2.5co 0.2720 161314.5(1 -1.•)·141:.-0) 2.50 u.2ns 1579~9.25 -5.6641::-U~ 

3.96 o.J7oJ lf>llo5.7'1 -2.H87E-03 4.99 0.5024 15Hll.OO -2.] 1 f,E,-03 
4.99 o. 3956 1609o5.50 -s. J6'1F:-v 3 7.53 o.SH9 JC",7ó79.0ll -4.1HE.-01 
6 0 46 0.4156 160859.75 -&.679~-új 10.01 0.5622 15.18bS.S'J -1.753E:-UJ 
7.53 0.12;:12 160839.25 -o.9J3t:-OJ 12.52 0.5721 15li0u0.1)'J 7 .'H&~.-04 

10.00 o.449ij 160832.75 -7.fJt1r.-o3 15.00 0.5807 15~S145.0 1 J 1. 7a5t:-uJ 
12.50 0.4óti2 160l356.5U -6.719[-0J 20.02 0.5938 15'l2'l7.0:) J.20LE-uJ 
ts.oo o. 4795 1ôiJ890. 75 -t). 295f.-ü 3 25.01 v.')•HY FitlJ':12.25 ·l.40!1t,-0) 
2o.(JO Oe"J0()7 1t>u9&t.sc; -s.tnn-oJ J0.01 u.o1 H 15-HJ'l.">:l ~.~13t:.-U3 

25.01 o.suq l610H.50 -4,39:Jt-o3 35.03 O.tJ22o:t 1~-3521.(•.) ~>e'>Ht~-OJ 

3ll 0 00 0.~335 lóll21.75 -l.132t.-o3 39.97 V.tJJ03 t5?5Yo,r•~l 7.1PJI:..-03 
35.02 0,5160 1611':J9.rH, -2.475E.-UJ 15.01 o.t.lh4 15.'.1676.00 ~.506!::-0J 

39.98 0.55<)1:1 161277.25 -t.sr16E.-rJJ 5o.o2 0,6·130 153716,•J'Ü 9 • 392c.-OJ 
45.01 0.5653 161354.50 -'5.B3!:.-ü4 ss.oo ú.t:o<t87 lSdl:ilJ.SO l,V251:..-02 
50.02 O.SH11 16H2I:I.OQ 3,625t.-U4 óO. 01 o.b"JJ2 15':l'tHi0,00 1,10:1t..-lJ2 
55,00 0.5825 1611':15.5iJ l 0 1'J9t-03 65.02 o.osa1 15-:l'~J7.ilC• t.l>llE-uL 
60.00 0.5B98 ló15~2.25 2,'126t.-u3 7o.oo o.&t-26 15'39}7 

0 
5o") 1,258t.-V2 

bS.OJ Oe596Q 16162!J.00 2.fl41E.-U3 72.07 0.6639 I5':Jn1.So 1.28Bí::-02 
7o.oo 0.60111 16t6J3,5•) J.6S2~-03 

72.07 0 0 b033 161715.50 3,925E:-OJ 
rEHP~RATURA = t~o.o K 

TE"'PERATlJRA = 210.0 K " S!G"fA fP.f::Q PELC/C 

H SIGHA f'REQ DELC/C o.oo o.oooo 162b49.rJ•) o.OOOE+OO 
2.51 0.2fl6!) 152602.25 ... 5. 7t'JE-O·~ 

o.oo o.oooo 1629·12.00 o.oooE.+OO s.oo 0.5230 lb1H9./5 ... ).1')1!:;-03 
2.~0 0.2805 162Rf.>9 0 25 -!l.930[-04 6.64 o. 5~1-1.6 16213).()<) -o. 3'i5E-O 3 
4.09 0.413'1 1t>.012.0'1 -2,i;2H:-UJ 7.53 0.6l'68 102'1HI.SO -7.<11SE-01 
s.oo 0.450b 162505.75 -4,6Hie.-03 to.oo O.tl258 1;,2(1JJ.00 -7.57'5!::-új 
6.68 0.4707 162388.7S -o. 7'Jn-o3 12.50 o."J362 162007.')<_1 -7.f:!8~E-03 

7.53 0,18-10 152376.50 -tJ.9-11E:-uJ 14.99 0.6426 1:>2'112.5:') -7.32H .. -fJJ 
10.00 O.SO(Jl 16:.D62.25 -7.1t6E:-03 20.02 0.')528 162'J&5.·):'1 -7.1B1E~-OJ 

12.50 o.5125 lt>23.,2.00 -6,l:l74t,•UJ 25,01 O.b605 162122.25 -6.4771::-03 
15.00 0.5234 162113.50 -6.4~7E.-O) JO.Ol 0.6b66 t62t os.srJ -5.699E.-03 
19.99 0.54112 1?24'10. 00 -s.s PH.-oJ 35.02 O.l:l723 162255.50 -4.1J]'H~-03 

25.00 o.5S4u 162560.25 -·l.&12E-03 40.00 o. 6 776 1ti2315,0) -4.107E..-03 
JO.OI o.sos7 16;!1.>'14.50 -3.652t.-OJ 45.03 o.&P2t 1623H.'i<l -J • 239f.-OJ 
3s.oo 0.5-719 162718,75 -2 • 7 -tOt:-03 so~oo O.bflb2 162Hl.OO -2.~58E-03 
40.01 0.5847 16'l794.50 -1.91{)f;oo()J 55,00 0.6903 162503.75 -t. 7SIJt.-03 
45.00 0.5917 162':!07.25 -9.175t:-04 60.00 0.6935 1!)2<;b7.01) -t.')03é.-03 
50.02 0.5998 16:.!939.50 -J.'l69t:-us 64.99 0.6960 15:lb20.0!J -3.5?bE.-04 
54.91:1 o.ó052 163011.00 ti. 469t.•O .\ 70,00 o.o'J97 162671."í') J.S'J4f.-0·1 
60.00 O.t>lOS 16JOl:ll.25 1.709E-OJ 72.05 0.70')9 lb27'J5. 7S 6.978f.oo04 
65.02 0.61SR t63H7.so 2.522é.-03 
7o.oo o.o211 163217.50 3 0 382t::.-03 
72.07 Oob2H 1 b324B • 00 3.756t:-03 
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l'EHPE:RATUHA = 180.0 K TEtiPlRATUR/. = 160.0 K 

H SIG"!A fRI::Q DE'LC/C H S!G~.A fREQ Df~LC /C 

o.oo O.flOOO 16H77.7S O.OOOE-tOO o.oo o.oooo 16H17.25 o. orHE:+úO 
2.50 0.2927 !ó313él.5) .. 4. H tE.-04 2.50 0.2864 11'116J3.5il -t .01 h.-OJ 
s.oo o.s370 162'HJ0::..'5"l -3. 33U.•03 3.59 u. 40JJ 1óH15.75 -3.B7::.-ú3 
7.53 o. t.>4 41 162557.50 -7.6on.:-o3 s.oo 0.5401 15"'019.50 -!l.tO~t.-uJ 

10.00 O.t.>fi41 lt>l1U6.75 .. 8.714[ .. 03 f:l.43 O.b525 1ól7'H1.5·) ... 1.11~::.-ul 
12.52 o.t.744 162412.5'1 .. 9.37Yt.-03 7.50 0.~61)8 16JSJ9.2'i -1.-tJr:E--\12 
14.99 0.61:129 l624H.2':J -'J.JSSi:.-03 10.02 0.7289 lóJ.IOS. 7~, -1.5?2':'.-fJ'l 
20.00 O.o92R 162~67.25 -H. 7 1/Bt:-03 12.52 o. 7422 lóH>:l6.2':J -1.51ót.. .. O:i 
25.00 O.b9.S9 1'Í252~.')f) -7.9'14f.:-1JJ 15.()1) (). '141l6 lóJJ~'1.75 -t.f,tJr:-o~ 

30.01 o.70lt> 1.;2592.5·) ... 7.J7}t.ooQ] 17.52 ú.75J7 163.3:13.~'; -1.607t:-U2 
35,02 o.70!l7 ]021J::.~.75 -6. 3~H.-03 20.00 0.7'576 l&H20.0'' -1.575!::-lJ'] 
40.00 o. 7122 162723.()~) -5.57H.-o3 2':J.OO v.762J to:.JD6.75 -1.500!:.-V2 
45.00 o.71t.1 1~27dO.S·J --l.Bt>4t:-u3 30.01 0.7672 ]i:IJ5 iS • 7'1 -1. 122t-u-.l 
so.oa 0,7203 1i::>ltH1.50 -4.08~~-03 35.00 u.77oo 1fdS':I4. 7'5 -1.37'it.-V2 
55.02 0.72313 1"2'JU~.50 -3.h1f:.-OJ 4o.oo o. 7737 16Jói21,7') -1. 327t'.-02 
bO.Ol 0.7259 l"'.i959.·~·J -2,6B1~-ú3 45.01 o. 7162 ]":>Jt:o74.00 -t.2ó7f...-02 
60::..02 0.7297 1td')2t.');) -1.9\St.-03 50,02 o. 71BO lbJ711.25 -1.22tE.-IJL 
70.01 o. 7320 163'173. :s -1.2751::-03 ss.oo u,7801 bJ7·U.'lo -1.1 d:.!r.-01 
72.07 0.7324 H.dG92.SO -1,0151:;.·03 bO.OO 0,7819 loHH9, 7~ .. 1.12t.ot--02 

65.02 0.7910 tDJets,7') -1.035~--{.1~ 

70.00 0.7858 lfdS51).ü·1 •1.1J-llf:; .. fJ2 
TE~WERA.TUPA = 170.0 ' 7;,!. (15 0.7864 10H70.Sil -1.•)2i.lt.-U2 

H SIG'~A f'RE(J DEI.C /C 
tEMPERA TUI< A = 150.() ' o.oo o.oooo 1636Ej3.5·1 O,OOO~tOO 

2.50 0.28fl!) 16365tl 0 5r1 -J.<J55~-0-l H siGI'I.A fREQ DELC/C 
5.02 0.5310 16J4iH.SO -~.40'E-03 
7.49 o.os9"! lt•]010,5') -7.9571:.-03 o.oo o.oooo H:t753,S'J tJ.')Q')t: ... oo 

to.oo 1),b60g 1">l9GJ,S•) -9.531t.-03 2.51 0.2B79 1&25·12. 7'j -2.')90l-U3 
14.9'1 0.7054 lol?52.5:) -t.V15t~-v2 s.oo 0,5419 lo18..,7,n'-) -J.')q')E.-02 
2o.oo o. 714~ 1&29')6 .·l ') -9.50'):::-03 7.50 0.7154 1ól'l55.0•J -1,..J7Jt.-u'.l 
2~.01 u.72l'J li>L4o5.5rl -s. 77Jt:-o.3 10,02 0.7522 161'>J3. 7~) -1. _J(Iq~--02 
30.01 (,1,7272 lt>302'>.10 .. ll.016E-íJJ 12.52 0.7665 1,)1')~6.(1·) -1.47'21:.-U'l 
33.b5 o. 13 c·u_., 1'l306~.7') -7.511~-03 15.01 u. 77 H 1t>1S75.'l·) -t,-\Pif..•U2 
35.()0 o. 7317 1~30'.15.5'] ... ., • 1on-o 1 2'J.02 u.1a2o ]01boY.'5rr -l.)JJ!:.-02 
40.00 0,7345 lfdl t'~.·l~i -6,592f.-U3 2'.1,01 o.7k6S 1 ... 1710,0') -1.2<:1:?t.-V2 
45.01 0.7386 1fd2•.12,ül) -~.Yb3!:..-IJ3 30.01 0,7910 ]617'-l2.2~ -1.21':lL-02 
50.02 O. Hl9 11)32~7.0') -S.21E-03 35.00 u.7934 1618r).'3 0 (.rl .. J.lr.2f...-úl 
ss.oo o. 7433 1o3311.5·) .. 4.5-ISt:-03 40,00 0.79'59 161859.5•) .. 1,1J~~9t:-02 
t~o.oo o. 7476 lfd35A.Sy -J.97P.-.J3 45 .o 3 o.7979 ló1913.Sn ... 1.1'132'::-02 
b4.99 o. 75{•[) 1t>HOJ.2') .. J,4z.tt:-03 so.o2 o.aoo3 15196(1,G(J -4.7SH--UJ 
7o.oo o. 7527 16H~0.00 -2.&':1E-03 S!j.OO 0.90PJ ]o;.!1)0r),Q•J -<J. 25'.H.•!J3 
72.05 o. 7537 16B64. 75 -2.ó73t.-03 60,00 o.~o4o lo2•JH.50 -8,'335t.-O~ 

65.00 0.805·1 16207l.')'J -8.JSóE.-oJ 
7o.oo (1,8061 lb L 1'.~ 5 , ·J(J -7.7'23t.-oJ 
n.o5 0.8069 102171.00 -1 .t5e~: ... o3 
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TEMPER!\TUR1, = 140.0 K TE~PERATURA = 100.0 K 

H SIGr1A FRf.:O DELCIC H SIGHA FREQ DE'LC/C 

o.oo o.oooo 171876.00 O • OI')OE>tOO o.oo o.oooo 17243:.2.75 0 0 1}00E:+OO 
2.50 0.2B57 1718S0.7<í -2.(138E:-04 2.51 0.2937 17:.!132.00 -8 .699::-oo 
s.oo o.S4:.!9 1715'=>2.{l'J -3. 77•J=:-O} s.oo 0.5527 11:l29J.5o .. 1.1)15t:-01 
7.49 0.7318 1712'H.75 -t:. 775!:..-UJ 7 .s l 0,.7682 172112.51) -3. 71"11:.-Qj 
9.76 o. 1702 171232.00 -7 • l!Hi:.-03 10.01 o.B4óB 17195b.r)') -5.5]1}E-U3 

10.(10 0.1731 171235.•1 1
) -7.4-59'::-03 12.49 o.a7os 171~73.50 ... 5. }2H.-Ol 

12.!:10 o. 7a98 t712H.SO -7.3'18~-1)3 15.00 0.!:181') 1719~~.5) -'5.501E-03 
15.00 o. 7973 171lt>S."i'j -7.10E-03 17. ~1 o.d911 171935.0(1 -5.773t.-03 
20.02 0.11069 17132~.0·1 -b.377~_-uJ 20.00 0,.8959 1719·12.50 -5.6i!6i:::-03 
25.(11 O,.BtOb 1713tl7.~·J -5.68t~_ ... ,JJ 22.49 o.I:J972 171'::157,.0') •5.')1!lt: ... V3 
.Jo.oo o.~JSt !.714-1~.1)0 -s.,Hs~-u3 25.00 o.&CJeJ 1719n.o-') .. s.275::=-ul 
34.99 {).8175 171-1'H. 75 ~1.43">t:-tJ) 3o.oo 0.900·1 172113.0-') ... 4.%'ilt:; .. Qj 

4o.ou O.b21J 1715-15.(10 -J.Il52':.:-ü3 35.00 0.9020 1720'52. O !:I -4.41?é. .. IJ3 
45.01 O.t12B 171595.5'J -3.21)-k.-OJ 40.02 0.90)2 1721UG 0 5) -J.851t.-OJ 
so.oo 0.!:1245 171">i>l.5') -2.1)-l7~-03 45.00 0.9053 172111.5•) -3.378€-03 
ss.o·t o.!i2b5 171f)':l'J.7S -~.051~~-0~ so.oo o.90o5 172103.'51) -2.8Q1E-03 
60.,"0 0.'!1'217 1717·t7.5:J -1 • .;·.J•_E-()3 55.00 U.'J073 172223.·)·') -L.43H.: .. OJ 
65.00 u.l!i2'l0 1717'J1.0•.1 .. 9.B'?U:-04 60.01 o.90t!l 1722&0.0:) -2.0lHE-óJJ 
70.01 o.B302 171916.00 .. ">.81':1!:.- .. (JI 65.02 0.'109!1 1722'J5. 75 -1.5~-<9~.-0J 

72.07 o.aHO 171815.75 -3.52'n-o4 70.00 O • 'H Ob 172HD.OO -1.1)7f)E. ... lJ) 
72.08 0.911-1 1723'>4.50 -9.1J76J:.-U4 

TE~lPEP.ATURA = 120.0 K 
TEtll-'t:RATURA = ao.o K 

H SIG"'A FREO DELC/C 
H SIGMA F'REU DELC/C 

o.oo o.oooo 172254.00 o.ortOE:-tOO 
~.so 0.2871; 172252,.S:J -1. 712!:.-05 o.oo o.uooo 172314.59 o.OOIJE+OO 
s.oo o.s49l' t7L'J37.0'J -2. 5211f:.-()j 2.51 0.2823 17:.:!373.0') -1.7 -liJE.;•fJS 
7.51 0.7531 171>3:11:.51 -4. 755~~-U3 5.02 0.5442 17:l3ti).IJQ -6.7d!IE.-01 

to.oo 0.6H4 l717o3.25 -5. ;,qgl-_-fJ3 7.51 0.71'192 1721'lí:!.75 .. z.sa3~-o3 
12.52 0.!:1H4 1717'Õ!:!.·)'J •'>.87')S-03 lo.oo O.!:l7fll 17t937.0') -t-~.2J6E .. OJ 
15.01 o.t-:458 1717·10. 7<"; -s.959t:-oJ 12.52 0.90!:13 17:l')'J5.01) -4.287!::-CJJ 
20.00 0.~516 1717~J~.S·) -s. H>J::-oJ 15.00 0.9235 t7t<J•:u.oo -·1.S·UC-Q3 
25.00 o.&s7r, 171730.·):) -s. --Ut ::-!JJ 2o.oo o.93dl'l 171 'J70.•)(J -4.69)1::-'H 
3o.oo 0.86(15 171~JS.5·'J -'l.:t59~.-03 25.UI) 0.9425 17'2003.00 •4 

0 
31 f)!;;ool)j 

35,.02 o.B62t 171l;t77.75 -4. 3'::o'J::; .. u3 30.00 0.9412 172017.00 -J.Bjl);:: .. oJ 
40.00 {1.~1)50 171919.5') -3 0 d>:l4t.-UJ 35.00 0.9452 1720"5.50 -J.J53E.-03 
45.0~ O.dt>l;.2 171963.7') -J.37nt__-u~ 39.98 0.9472 · 17212-t.oo -2. 9(l6E:-U3 
50.02 o.Bn72 172010.5'! -2.~27~-0J 45.00 o.~~4132 1721 1J8.0() -2.J'Jf'JE:•(J3 
55.00 o.B61:1S I7'l(l'Jr).S,J -2.3&3-!:-·J.l 49.99 0.9493 1722')8 .51) -1.9:.!6E--03 
6{1,.01 o. !1tJ~l<) 172097.51) -1.817~-~~3 ss.oo 0.9505 1722H.so -t.s·HH.:-oJ 
65,.03 0.8703 1721 Jb

0 
fJrl -1.37 ')0:.:-03 60.00 0.9511 1722\:IS.r)o -t.OJ8t:•OJ 

7CJ,.OO 0.6711 17217t;..01) -9.05?~-u4 6s.oo o. 9511 172323.5•) -S.9t7t;-u4 
72.0il 0.8715 1721'H.oo -7.•)8E-04 b8.64 0.952(1 17lH':I.O!J -J.vnt-o4 

69.96 0.9521 17235";.50 -2.321~-0'1 
72.08 o.952J 1723&7.25 -!:! .412E-OS 
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c2121 (!.!lã. p/ /b) . il!!S: 

n:~tPERATURl.. = )(}0.,(} r, tE~IPt:RATURA = 270.0 r. 

H SIG!>lA fREQ DI::LC/C H SIGNA n:r.:a LIELC/C 

o.oo o.onoo 1561BS. 75 O.,OOOE:+OO o.oo 0.,0000 157005.,50 o. oorH.+OU 
10.,01 o.v3t6 1St.JH5,. 75 !) • Q')(Jt.+OO 9.,98 0.0530 157018.,75 1.6'Hit.oo(i~ 

20.,00 (J.,Oó2B 15t>197,.("J I.·Ht E-04 15.,00 O.,ú794 157015.,2"> J.,J':JI)f>ooiJ4 
30.00 o.o9H 15t.>21.3.,25 3.~21E-04 19.,99 o .1 017 157f!S1.,25 n.21'J~; .. o4 
4o.oo 0.122<1 15?234. 7~ .-.. ns~.-o-t 25.01 0.131)7 157•)7~. 7S 9.,45íH .. -rJ4 
4S.IJO o.tJt>o 15t~21S. on 7.,5'S7t:.-Ool lO.Ol 0.1539 157111.,5? 1.350t:.-u1 
so.vo 0.1500 1 'i62S6., O<J lj.,996E.-04 34.,99 0.,176!:1 t57t·ts.so l.JYJt:..-01 
54.91:1 0.1&21< 15•.J2~8.(>FJ J.,1)5Jt..-()) 40.00 ú.,l %2 157H7.SO 2.,31Yt:.-IJJ 
too. O Li 0.1750 15'..>27?.,0'J 1.191t::-03 44.99 O.,l177 1572:.18.7'5 2.a,;.-n.-v:t 
b,,.oo O.ltlo3 15,~2)3.2'; 1. nn-oJ so.o2 0.2353 1572H.25 3.·l2Jt.-ll) 
69.96 0.1973 15t.<3U] 0 0'J 1.5!.!11:.-03 s~.oo o.L'>2J 1">7313.25 3 0 9liJt.•V3 
12.04 0.2021 t5u3•J8.0·) 1.'l65E;-03 60.01 o.2&7fl 157352.00 4.41H.-U3 

ó5.oo o.:tB2t 151J<>b. 75 4.&57~.-l)] 

7o.oo o • ..?9t>:J 157-121.50 s.J2".H .. -v3 
IE'·U'ERATUHA = 4!90.0 K 72.05 0.3040 1574Jo.oo 5.4311:.-03 

H SIG~'A FREQ t>ELC/C 
ft:MPt:kATUkA = 260.0 K 

o.oo o.oooo 156428,.75 O.I)OOt-:+00 
to.oo o. o no 15ú4H.2~ 7.032t-05 H SI<;t!A t'RI.:::Q DE:t.CIC 
20.02 O.OHl 15v·-l1?,.2'l 2.t>21E-04 
25.01 0.0920 15td60,.5fJ 4.:J59E.-04 o.oo o.oooo 1512'J2.75 o.ooo~+oo 

Jo. 01 0.1096 15u4H.50 5.1l-19~ .. 04 s.oo o.oJ27 1'57JJ().7'j l 0 1Jl7t .. •J4 
.35.01) O.l2o2 151.14>39,.00 7. 11) lt:-04 lo.oo o.ooss 157J17.0'l J.OI33t.-IJ4 
40.01 0.1421:> 15,J5 1J7. 'jl) t .IJfJ7i:.-O 3 15.00 0.()97-l 157J~O.Ol) 7 .27<1t.-iH 
45.00 0.15110 t5to'::>25.25 t.2J1E.-03 20.02 0.1291 157J'H.0() 1.275t; .. ;j) 
~O.úO 0.1721j 15o5Hl.2'5 1.502t.-03 25.02 0.1S'JO 157·1<-i-3. 7t, { 0 920t.-IJJ 
ss.c.o o. 1!371 t5u5o3.í.'•'l 1.71/'Jf. .. (JJ 29.99 o.l87o 157SH0.Srl 2 .6·\2!-.--J j 
oo.oo 1.).4!0(17 ts•~':iB:Z.·)!i t. 'J')9t; ... Q3 35.00 0.2111 15751:>-l.O'J J.44:JL-vJ 
bS.OO 0.2136 15•.>f>1jl,.5·' 2. 20'H .. -o 3 40.00 0.1347 1'l7tJ.ll:l.25 1 0 2D~~.-IJ 1 
7o.oo 0 • ..?261) 1'5o620,.0') 2.·H-5t:-03 45.01 0.2555 t5761J7 .·I'J 5.·11lt:-·J3 
72.04 o.LJtO l~'•t:J27,.25 2.5382-03 so.oo 0.2750 157741.5·) s.7'l6S-oJ 

54.98 o.L9JO !';7794.0·') t> .37 3~.-0J 
60.01 O.J093 !578-17. 7e. 7.osH.-oJ 

TEr-tPEkATURA = l~•J.O K 65.02 0.3236 1579119.25 7.BJ~t.-UJ 

7o.oo 0.3376 157975.50 8.681~.-03 

H .SIG~\/~ FRt:Q DELC/C 72.07 o. 3425 159003.50 9.0J7t. .. 03 

o.oo o.oooo 1'i<l71)3.1)1j 0.001JE+00 
9.9!! 0.0441 !5•~7t2.Sn 1.21n-o4 TE~IPERA.TliR/1 = 250.0 K 

t,.oo o.ví:ln4 1 'i·~ 722 .. (j'j 2.12Sf.. .. IJ4 
20.02 0.0877 15u737.JO 4.3J9E..-04 H SF.,;MA f"HEQ DELCIC 
25.00 o.to~ó t')o75~.'lt; ti.6J7€-04 
30,.01 0.12!!'9 151.1774-,.<:\0 q.126E:-04 o.oo o.oooo 157413.7<.> o.OtlUt.+OO 
3~.02 0.145"::! 15t.7Y9,.25 1. 2:.-llt.-03. s.o2 o.osqo 157'H5.L'5 2.73 1 J~ .... V4 
39.98 0 0 1671 15'-->~24.2~· 1.519t.-UJ 10.00 0.1141 157')>,7.DO ':l. ]!,12~~-04 
·~.01 0.1859 151:>051,.7<; -1 o f:I'J8t.-UJ 14.99 o.t64l 15762·1-.oo l.bS·H ... OJ 
50.02 0.2026 15Uf:!li2 0 00 2.2BSE-u3 20.02 0.2062 157698.25 2.597t.-OJ 
54.98 0.2184 }5;J~10.IJ!J 2.642!::-03 25.01 0.2431 1~7!S07.1JI) J.97!H.-OJ 
6o.oo 0.23J5 15~>1õi37.0IJ 2.'H7E-OJ lo.oo o. 2759 1579•H.5t) 5.216~.-r)] 

65.0l ú.1477 t5t:~9~J. s.~~ 3.325[ .. 0.3 Js.oo 0.3029 157973.00 "> 0 0I:Iót..-U1 
7o. 02 0.2t>13 15":><:.191.•)(/ 3.ú76t:-U] 40.00 0.3268 1SdOJ7.7S 6 0 901H .. -03 
12.05 O.l~64 1570•)1. 75 3.l:llJE-03 45.01 0.3471 151:11 H.2'l a.t2tl:.-rJ3 

50.02 o •. 3654 15iJ2i3.S•J '}.5211:.-(JJ 
55.01 o.3tHt 150329.75 t.062i:.-<J2 
60.00 o.H5s 150H9.2S 1 •. 1lH ... •J2 
bS.OO o.40B4 15HJô.SCI 1.2')(11:.-02 
70.02 0.4197 15,J4'H.so 1.271E .. Q2 
72.04 o. 4241 15':1515.75 1o298f:ooQ2 

- 192 -



JEHPERA.TUHA : 240o0 K TEfiPERATURA = 22Sol) K 

H SIG~·!A fRE:U DE:LC/C H SIG~A FRt.O DF.;LCIC 

o.oo o.oooo 15769s.sr; O.OOOE+OO OoOO Ooooflo 1SI:I670.S~ o.ooot.+OIJ 
SoO O 0.0997 1577-t2ono "i.517E-04 2oS.o 0.2029 t5bó72. 7"i :.!.B35E-u5 
9.98 IJ. HU6 15B57.50 2.fl17E>·OJ s.oo o.z9H 15Hill1.2"i l 0 8'),i)t.-U3 

1!,).00 Oo24t>7 15o002.5·) 3.8')~é:-OJ 9.98 0.36~2 lSJ<Hl.SrJ 4.2l')l-U3 
19.99 0.2946 15'JJH.0'! s.'l23t:-o3 15.00 o.-1os2 l'io91 iii.•)Q f>.019E-OJ 
25.00 0.3301 15tl253.50 7.039E:-IJ3 1':1.99 o.B11 1 592":~'1. o o 7.544~-03 

lo.oo 0.3'1Hí3 15ti3<:~8."i-) R 0 ·197f.-03 25.01 o. q,s77 151JJ1j').5·) 9.012':--UJ 
3!..00 0.3&19 15'3471.•1-") 9.ijJ~é..-o3 30.00 o.H1ó 15'11.,~00<) l 0 02Bt:-U2 
39.98 0.400? 15ti':i72.0:) 1.l;!~t.-U2 35.00 0 0 <lH99 lS'J'>:Jt.OfJ 1.11:JL-U2 
45.01 0.1.166 t'Ho:>t.o.a:; t.219E-02 39.97 o.So2ó l'io'JI)o:.~. 7') t.2SU.-U2 
so.oo O.Bl!:> 1'i()7-t0.25 t. J21E.-o2 45.03 0.5136 t<;IJ7·l ;. 75 l 0 354c.-u2 
54.98 o.444~~ 15;JI?11.5·'J t.·t12E-o2 5o.oo Oo52JU 15'!H 14. 2":; 1.H2!:. ... !J2 
60.01 (i. <t5f,) 15~878./)r} 1.416::-u:t S4.Y7 O.!)JJ!'I 15')~17 oS O 1.52H.-U2 
bS.OO Oo-'i674 15?':112.0-) 1.5771::-02 oo.oo u.5391 1S'1'1!S.IJ·) 1.5'}4~-0;.! 

. 70.01 0.4775 15 ,;11):)1. (>.:) 1.652E-02 bS.02 o. 5·1-0() 1S9';:,'J.5') 1.6&3t. ... U2 
72.05 0.4.814 15'J021.00 1. 6 1n:-o2 7o.oo o."l!'l34 !'lO'J1) 0 51) t.7JlE.-02 

72.04 o.ssbt 10•)'Jt~J .5~) l 0 75.H.-•J2 

TEMPE:RA.TURt1 = 235.0 r. 
TE~1PE;R,; TUP.A = 2LIJ.0 K 

H SIGMA fREQ DELC/C 
H SIGM/, ff.l r.: r~ DE:LC/C 

o.oo OoOOOO 157899.75 O .IJOfJE+OO 
s.oo 0.1372 l'i~ovo.so 1.276~-U] o.oo o.uooo lSlJI;I'/1.5!1 O.OOOt.+UO 
7.50 0.19(11 15i:!()"JJ.7':i 2.457E-U3 2.51 o .2197 1S'39i4.7S 1.1?91'.-ol 

I o. 00 Vo215q 15~1do.OJ 3 0o26E-o3 s.oo o.J757 15'Jl7o.oo 4o111~--()J 

12.50 o.2bt.2 15'32•.J5.2') 4.63!Jt:-o3 loooo o. ·H':t7 15'1J::.>:>.ú0 6.37H.-li3 
ts.oo 0.294<_1 15'>3'~0 0 'SIJ ~.5838-03 ~~.oo 0.1')58 15'~ 1'.:'"::1.01) JJ.17~t.-\.13 

17 o 51 o.Jttl9 t5d-115.<:.rl 6.533t.-o3 20.00 o.-n11 l'S'JrJL~.~.0:) 9 o 777t.-(J 3 
19.99 O.JHP3 15d4S7.0-") 7.-HB~·OJ 25.00 o.~?H l'S':17JO.()') lo 1(.19t.•O:i' 
22.i9 u.JS&f> J5d553. ,J:) Y.271E-03 30.ú0 o.sn~3 1 S·Jl< J. '"~.50 1.233!:.-U:i' 
24.98 0.371 I }5d61'~o") I 9.'J53f::-UJ 3S.OJ O.'l210 15'J'Jl!::.75 1. 316t.-ú2 
3ooov u.39h7 15<l72B.:JrJ 1.0491:.-02 40.02 0.5322 tbrg•· n.:J1 1.14'1~-:.17 
35.00 o.H Bt J~:jSJS."i:J lo H'i~-rJ2 45.00 0.~113 tóo·nt.Sü 1. 5 39E.-'J2 
40.00 Oo13~'-> 15?92il.()(l J .Y•2r:-ol so.oo 0.51H6 ló'JlJb.'5f) l 0 620t.-IJ2 
45.00 0.4528 !5<_HJ12.·"1'.1 1.1(>9~:-IJ2 55.01 0.~556 1601'.•4.00 l.~J93t:-v1 so.oo o.4ó.H t5~0tli:l .5·~· 1.5·Jttf:-o2 bo.oo o.~"25 1?1J2':>1 0 00 1o7ó5t-02 
55.00 0.4719 1')9153.5· 1.5-5f!t:-u2 65.00 U.Shi:!S lóOJ!)iJ.Sü 1oB27r:.-01 
60.00 0.48-13 159211).75 lo66B(-02 70.00 0.57'::>1 thrJ31'::>.5v t. 8~·H.-v2 
65.00 0.-l'JJt 15"J2t>?.5•l 1 • 7 Hí::-02 72.05 OoS792 1603r.~.O') l.908L ... 02 
69.98 0.~1)18 15'J]2CI. 1Fl 1.8tnE-U2 
72.04 0.50b0 15'J3'tH.Si) 1. JS 35f .... o2 

tE.\1Pt;l-tATt1RA = 2l~oiJ K 

TE~IPJ::RATURt. = l)fJ.') K H SIGMA rl·u:.:a DELCIC 

H SIGMA fREQ VELC/C o.oo OoOOOO 15"Jl2b.OI) fJ.OOOE+OO 
2.48 0.2695 1S'_ll71~0~1 n.o25c..-o4 

o.oo o.oooo 15H2J"i..0!) Q
0

Q!)I_lE+01) 5.03 O.'i?.ó& 15<J6J7.51) J~847f:-OJ 

2~ 48 0.13?7 15<3212.5 1! 1. 075E-o4 10.01 o. -172'5 15')~' .. ~.0!) o.OS':Ii::.ooiJJ 
5.00 0.2'259 1583S3.75 t. i:J'Ht:-03 15.01 O.H4b 15'JYi0.0,J 7.707t.-03 

1 o. o 1 o. 31 J1 15>J56J.').; 4.538E:-().3 19o9CJ o.~tJ7 160•J'~'::>. 1)1) <J.l'>tt:-03 
15 o o 1 Oo3&~ol 151:!72B.7'J f..63H:-o3 2~.01 0.'::12!;10 t6rJ1'.1"J.OO l 0 0'itt.:·•.!J2 
20.00 o.·1o1o 1~81.!•,9. 7"J l:l.4lf.Jí::-03 30.00 o.539ó 16·)2·1'>.50 1.1541:. .. 02 
25.00 0.1272 15-':!9Sil.'_ll) 9.911í::-03 35.00 o. '.1198 lbUJ1'>.5íl 1.2?St;-u2 
lo.oo Oo4472 lS'--JO'H.•Jr'l 1.12'iE.:-02 40.00 0.5586 !,6()J;~rio')IJ 1. Hót:-02 
35.02 Oo46)-1 15Jl'J3. 75 1o2':tU.:-ú2 45.00 o.~672 tno-1-•J~.oo 1.42':H: ... o2 
4o.oo 0.4779 15'J23-t.5(1 t.l'J!}t:-o2 50o00 o.s774 11.)'}51Q.O!_l lo4~81:.-02 
45.00 0.~910 1'>'Hol:! 000 1. ·1-69t:-02 !>5.00 0.5791:1 1611')73.'5') 1 0 5bM .... 02 
so.oo o.so2-1 15~439.5"'1 1.562E-02 60.03 0.'::18~6 11.)0?21.00 lo62':h-•02 
55.01 (1.~1{)2 1:,95!)·1.'1<) 1.61Jt: .. 02 65.02 0.5909 t~ut>74.oo lo&92i:..-02 
59.99 0.'>205 159")f,6.0rJ 1. nu.:-02 7o.oo o.'>9ó6 lo0715.0') 1.7\4~; .. ()2 
6~.02 0.527-1 15962·1.•)<) 1. HSE-02 72.05 o.S992 t6o7Jo.oo 1o7ó2t.•IJ2 
7o.oo 0.!:1352 15'Jf><l2.'>·J t.B&'J~-02 

72o05 o.~:.J!:17 159ó9Bono 1.8B9E:-02 
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TEMPERZ..TUkA = 210.0 '" TEMPERATURA = 180,.0 K 

" SI~~A fREGl DELC/C H SIGMA FkEQ DELC/C 

o .. oo o .. oooo 159805.0') o.ooo~+on o.oo o.oooo 1619:l9.0/) O.OOOE+OO 
5.,02 0,.4t>4:1) 160079.,25 J.,432E-03 2.50 0.,2847 lól'HLSO 1.,5Hf.. .. 04 

10.01 0,.5120 1h'l2 :iS.Sn 5.,513t:-o3 s. o o 0.~411 1620.33.75 1.2:J1E-Oj 
15,.00 1).,5313 tó(J3o~.75 7.0PIE-vl 7.,51 0.,&421 162398.25 5.,796~-03 

19.99 o.~ 45ó 1&•)·l<J~.so 6.,204f..-03 10.01 O.,b62~ H24H.,OO 6.31:t1E-03 
25.02 {1,.5579 \'ÍG>550.~0 9.33oE-Ol 15.,01 0.,6778 16:l518.,51) 7.2'::11E-03 
30.,01 ú.,5674 100632.,00 t.,o3st:-o2 20.,00 O,.o867 162577.,00 8.0f)4E-03 
35.,00 0 .. ~760 16')695. 75 1.,115l-vl 24.98 0.,">932 16:.1~31.25 a.o7-H>•·03 
40.,00 O.,SR~2 1&•J75 i.~·~ 1.1~7t.-02 30.03 O.,bqB4 16"b80., 75 9.2~5!..-tJ) 

·~ .. 01 0,.5908 1óU810.2') 1. 25i:lE:-CJ2 J!'J.OO 0,7024 16272f...25 9.B4H:-u3 
49,.99 0.!)973 !F>'Jbo4.,2'> 1,32t>t: .. o2 39,98 0,7069 162771,25 1,0-tN~-02 

ss .. oo o.t.V31 1'>.J':fl1.2"l 1, 3Hn..-o2 45.01 0,7109 162810.,2") 1.1J88'"~-0L 

6o., ot 0.,t>OB4 16i)95R.,0<) 1,4-Ht.-0~ 50.02 0.7137 lú26t0.50 1.12óf:.-V2 
64.,59 (.1.,6129 16•J999.(J'I 1. 4'J.tl:..-u2 55.01 0,7164 lót!':!72.25 t.lo51:.-CJ2 
1o.uo O.,blbó lfitO·i3.5:J t.ssuE-v2 65,00 o. 721"4 tn·nn.ol) 1., 239[-V2 
72.us o.t.t99 1nl05ij,7'> 1.5t.~9f:.-U2 70.01 0,72J8 l&LQS7.,51) 1.27~H:-02 

72.07 o. 7252 15L967.S0 1.2931:.-02 

TEMPERATURA = 200.,0 K 
tEMPERATURA = 170,0 K 

" SI G'tA fREO DE:i,C/C 
H SlGHA fRt.;Q DELC/C 

o.oo o .. oooo 160372.75 O.,OOrJE:+UO 
2.48 o. 2907 1ó'Hb2.00 1.113t.-()) o .. oo o.oooo lE>2'5iJ8,5i) O .,OOOE:.+ 00 
5 .. 02 o .. StH 1606•31. 75 3,854l-LJ3 s.oo 0.5315 1~2">~2.00 9.04':>~-04 

1.,50 o.,5t:>()7 16ú871,7'l b,Ll.h::-U3 7.53 0.6697 1,:,J•HO. 7'5 6.,11:l1!::-0J 
10.,00 0.5753 lbU927,. 7') o.92H .. -01 10.01 0,~:~946 t-;d066. 25 6.,1:1;}~i:.-U3 

12.,!:!1) {J,.583~ 160979.,•:·() 7.5?1!::-!)3 1S,Ot 0.,7121) 1'JHl0.5'1 7.5321'..•03 
15.00 o.sfl95 lt>l02'J.':>:) ti., 1 40t.-tJ3 19.99 0.,7?.24 1?31ü9,7'5 ~.13~t.-l.l3 

17.50 v.sqs~ 1610ó7,')f_i B,664E:.•()J 2~.00 o. 7273 tf>H14.,•)0 B.6B3t;-(J3 
20,.02 o.:..iHl4 161111.75 Y,21t>i:.-U3 Jo.oo o. 7322 l~d25~.'5íJ 9.,231)!::-!)3 
22.51 o.e.ost 1011•if•.2"> 9,1)-lfil:.-\13 35.,02 0.,73&3 lfil194,.,5() 9.,&73E:.-1i3 
2s .. ot O.t>IJY4 1&117t!.2';1 1 • (}IJ')I:.-02 4o.oo 0.,1396 ttd330.•10 l,Otlt:-•12 
30.01 O.t>175 16t:n·). 1r:. 1.,0')-i~-02 45,00 0.7428 t6Hf..>.J..2S 1. 05 )t;-IJ2 
Js.oo o.ú2-1--l lt>l313."-) 1,17H:.-v2 50,02 0.,7419 16JJ'H.,25 1.1Je?~:-o2 

40.0{) () .. 62~7 1!'>137~.75 1. 215E-•;2 55.00 o. 141~ 16Hl7.2'5 t.tt8r:-o2 
45 .. 03 0 .. 0311 161126.7') l.,JlH.-02 59.,99 o. 7494 163441,25 1.,1·181' .. -02 
so .. 00 o .. o39H 16141>7,25 t.,Jo5t:-o2 b5.,02 0.,7518 1hH•>9,50 1. 1fiJt:-02 
54.98 O.,b·l41 lblS10.'i0 1. 41 'H:-r;2 7o.oo o. 7531 1 ó H98. ')I) 1.218!:;-02 
5<9.,99 {).,6-4>32 161551.íJ'} 1.,4n9E:.-u2 72.07 o.7~47 163507 .LS 1 ,229€. .. 02 
6~ .. 00 O .. b~06 161600.,'50 1,531E-(!2 
69,.9fl {).,6545 1616-31.75 1,'57i}t.-IJ2 
72.,04 u.~St.7 161610.~1) 1,59H.-Ol Tt.:~·1PE.:HATURA = 160.0 K 

H SIGMA fREQ DELCIC 
1'-EMPt:RATURA = 190,.0 K 

o.oo o.oooo 163073,00 o.orJr>t:+UO 

" SIG~A FREQ DELC/C 5.,02 O,S325 151129.,75 6.,96'JE.-04 
7.,51 o.&9H 1635'J5. 75 6.HH ... U3 

Q.,Oil o.oooo 101216.75 o.oiJOE:.tvn 10.00 0,72Ed 16J706.,5() 7.771Jé:0•03 
2.,-lS .o • .21f,6 161229.0·) 1.520t:-tH 15.01 0,7437 H> J156 .I} O tl.,377t;-f)j 
4.,519 0 .. ~198 161H5.75 t. &·J 1 J~-u3 20.,00 0.7510 16H·J0,75 B.925E-o3 
ó.,25 0.;.5711 1"1'::174.2~ 4 0 435!'.:-IJ3 25. o 1 . 0.7!)59 HliHO.OO 9.4o?E:-o3 

to .. ot Q.,tltl4 1fi1';174. 75 s.ll82t.-1J3 30.03 0.,7595 t6H117 .5n 9.,867E.-01 
15.01 0 .. 6273 16175~.5fJ 6.67H.:-o3 35.00 o. 7628 1639')::1. 25 1. v2 u:-v2 
20,.02 o .. t..37t lf>1€3l.,'J'J 7.,b20E-uJ 40.01 0.,7652 163934.25 1.,056E•02 
2S,.01 0.,0<1 14 161'395.75 8. ~2Jt. .. o3 45,01 0,7677 16J9F1.,0o) 1,toot.: .. o2 
3(.1 .. 01 {),.b"i05 1t>l9·t5.5•) 9..,011E-V3 50.02 0,7693 16.3'195,7'5 1.132[ ... 02 
34,.9B O.,b55~ 1&2•Jú2.51 Y, H8i::>·V3 55..,01 o. 7709 161020.75 1.1o2e: .. o2 
iQ .. OO ().,&603 162057.1)!) 1.,')361::.-01 60,.01 0,7717 164013.,00 1 .,1 'JI)f:. ... Q2 
45 .. 01 u,.ót:>4d 162103.75 l.,l!JOE..-02 65.,03 0,.7735 164 1JIJ1.5C) 1.2t2E ... o2 
50.,ú0 u.oo6Q7 !f>LHt..25 1.ts3E-o2 70.00 0,7750 Hd(J11 .,75 1.232E: .. 02 
ss.oo 0.,6725 1to21f:I3.5•J 1,19'JE-o2 72.07 0.,7762 1640!17.75 1.215!:: .. 02 
61).ú{l O,.t>7b2 162212.75 1.,2BI::-ü2 
65.00 o .. n7q4 162251.2') 1.2'13t.-v2 
10.,01 O,.bf:.19 1622136.25 1. J27E.-O:.! 
12.1.1-4 0,.&63'-J 16.<1'!2'19.,0•1 1., 343!::-02 
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lEJIPER;.rURA = 150 .. o ' IE'HPERA.lUR,\ = 100,.1) K 

H SIG .. A f"IH.:;Q Dfo:LCIC H SlG~A f'PEQ DELCIC 

o.oo 0.000<1 163f>OB,.QO O,.OOOE:+OO o.oo 0,.0000 16561:il,.OO O,.Q{lQE+OO 
5,.00 0,.5]75 ltdó··~-')1_) 4,.B'!ot:-o4 5,.00 0,.5]!!7 1?~692.'5,') 1.19BE: 4 0<' 
7.50 u.7oó6 lt~'l.Oo-l,.7'} 5.S~Jt:-o3 7,.49 o.7l1t ltt5879,.2S 2,.393€•03 

10,.00 0,.7497 1,-:!::.!~1.00 !l,.319t:-uJ 10.00 Q,.ijJ81 1i:>o185,.25 t~,.o;u:-uJ 

15.00 0,.7693 !ó'd3S,.25 B • 3 ~(l~·O) 12.50 O.lH89 l&b4'J0,.2S 8 ,.6B21::-L1 J 
20.02 o. 7752 1 ... 43:~1.1),') 9,. 'H'::It:.-u l 15.00 o.'dt.ll l&t.573,.50 t.rnH.-o2 
25,.02 0,.113:01 tPlH.7') 9,.Ab2~-03 2o.oo 0,.1:1660 lól,t,·l8,.51') l,.lú!j~- 1 J2 

30.00 0.7A36 lf>-14-',5,. 7'5 1,. 1J2-H.-ü2 2~.01 o.>;Joa loú6i;.7,.so 1.191€.-{!2 
35.02 O,. 7BSB 1 ~..._ n 3. ''n t.o'57t:-v.l 30.01 O.t1736 lf>ó685.0(J 1,.212E•02 
40,.01 o. 7a!37 l&-i4'17 -..5 1J 1.08H;.•o2 35.00 (•,.B71t~ 16&7 1J&. 25 1o23Bf.•02 
45.00 o. 7909 164'l22,. 7'5 1.118t.-ll2 40.02 0.1:1757 11lf.>71-1~ 75 1. 2-~ljt.-02 
so.oo 0.7Q24 1645 il. 7'5 1.1 tt~·-v:t 45.04 {1.&773 16~J724,.51) 1. 2rJI)I:..-1J2 
ss.oo o. JQH to:)t5?5.75 I.171E-o2 so.oo O.EI795 l?u7J8.25 1 .27M.-U1 
60,.00 o.7<J~n b-t~77.75 1.1~5!'..-02 ss.oo O.!l189 lóó718,.25 1.2>~8t-02 

65. 1 J o. 79b'l b l?·~J. 7') 1. 214!.':-()2 5'::1.99 0.1:17~9 Hii'J7'}7 .o o 1. 2~9t -02 
7Ll,.Ol ü. 7'177 lo-lblJ.-5•) 1. 2291:..-02 bS.OL 0.!!7H9 H>•J772. 75 1.318~-02 

72.07 0,.79::!3 l&·Hdó,.IJI) 1.2321:..-02 70.01 o.EI789 11:>67!33.75 t.BH.-02 
72.07 0.8799 16t.oHJ.75 1.33a:-o2 

TE~IPf:.:KkTUf!A = 140.,0 " rt:t~Pt;RATllf!A = au.o K 
H SIGI~A fPEQ DELC/C 

H SlGMA f..,i"~Q [)t:LC/C 
o.oo o.oooo 16J49H~OO O.OOOE·HJO 
5.02 0.53'l2 1fdll!)7,.'51l 7.2'1~.(; .. (.11 o.oo o.oooo lbt.>2dl.75 O. o;JOL+OO 
7,.49 O.ó977 to'i4 d,. 75 S,.·t'ln-uJ 5,.02 0.5400 lt>?2!:17,.2'5 6.&15t.-OS 

10.01 0.7465 1o-I~Of!,. 7') 9. 7'}')!:.-0l 7.51 o. 75(J4 lbu4"21-,.5') 1.7t7f.-ú.3 
15.CJ1 0,.7901 !Ed'3l5.5 1l t,.034f-u:l l(l. 02 o.t~Ht> 1?·.6f19,.75 4,.91)n.-'JJ 
20,.00 0,.795o 16-tb.;l,.f!D 1. o77E:-u2 12.48 O.ll7H 1o')"7~. 75 7.1'Jlt.-u3 
25.02 IJ• 7985 16 1'-'')3. n:1 1,.1111::-o2 15.00 o.~B~n 16 7 021. ')(j ~.W.II:,!!-.-0) 

.30.00 O.t<Ol7 lt>.;QH .. "IS 1.142t-()2 20.03 0.~96') 1h72'•5.25 1.11 n:-uz 
35,.1)0 0.':1011 16'14&5. 75 l.lf;1Jt;-Q2 24.96 o.&98D 167321.0~ 1. 250l.-(11 
40.00 O,.b061 Hd9~i:i. 7'J 1.2o~t.-o2 1o.oo 0.901 o 1673i3.2'5 1 .277l-02 
45.01 (!.>;OE'~ b5011.7~ l,.2Jf.>~~-()] 35.00 0.901H Jó73'.lB.oo 1.2:1 H.-IJ2 
s.o.uo o. tlf}'ôt4 16::.':!23.0-J 1.25o~;-!J2 40.00 O.'J023 167)'l9,.51) 1. 3t•81:':-fJ2 
ss.oo o. d l ('ó 165036,.15 1. 2fl 71:.-fJ'l 45.01 0,.9043 1~73i;fJ,. 75 l.322t>•02 
60.04 U,.t1122 165 1/S!i ,.0] l.:l<?)t.-02 50.ú0 0.9051 16731Jf~.oo 1. 3213!:.-t•2 
65,.02 0,.!:113·1- 165075 .. 0') l,.JlJE:-02 60.01 o.<Jo5t 1673'J4,.1)') 1 •. 3BI:.•U2 
70,.01 0.~11:2 1650':!6,.5') t.327t.-()2 70.02 0.<:1051 167')•)5,.00 1,.35Jl .. (J2 
72,.07 0,.1:1154 16!>1J-J4.00 t.3Jn-o2 72.07 0.9051 167410.51) 1.Js•n:-u2 

TE/1PERATURA = 120.0 K tE~-IPf..fi:A. TU fiA = 60.0 r. 

H SJGl1A FHCQ DE:LC/C H SIGMA fREO DELCIC 

o.oo o. 0(J()f) lf.o-i-Ei9b.25 O,.OOOE:+OO o.oo o.oooo 1&7104.00 O,.O'l')t:+UO 
4,.99 0.~3!:12 Ho;923.S•J 3.Jo5E-o4 s.oo 0.547() 1ó71f_J5,.51') 1. 7'151:.-us 
7.51 o.7:l't7 tf.522~.CI0 4.02H:-o3 10.02 0.':1620 167433,.25 J.'J:tlE.:-uJ 
9.9A 0.7920 16~':!'::13.25 . 8.<t'J4[ .. (iJ 12.5 2 o. 9 o 35 1o75'J9,.00 5.92 ~E-03 

15.07 o.H270 16~92:2. 7'l I .l2·H::-u2 15.01 0.9205 H1729.0IJ 7 • 48-Jt:-OJ 
19.99 ú. ':1341 Ho5Bi3,.75 t .1·19t:-rJ2 11.48 o.nso 167827.25 B,.bSbt.-03 
2~.00 u.~Jo2 11:>'>!:l&9.5·1 1,.1801:.-02 20.00 0,.9314 )6791'1.'10 Y,.7S4E..-o3 
29.9Y Ü,.I)JClrJ 1n'::>J:j'J8,.5J l.2fl3E.-ü2 25.00 0.9350 16>)072,.50 t.lS'H .. -02 
3!:>.03 0,.!:1407 16'i'J•J7 ,.50 1.2271:.-{12 30.00 0,.93b2 lbHó2,.25 t.2r.n: .. ü2 
40.út V.H423 Ho5'J23~ 75 1,.2<1'.:-t-1)2 35,.02 0.9374 lbli111J.2') 1,.?8&t:-o2 
45.03 O,.iH31 165943~00 1.27%-02 40.00 0,.9395 lt>>:l183,.75 1,.292E::-u2 
50,.02 0.~417 !o"..'::IS':!,.O!J 1.2BH:-IJ2 45,.03 0.9403 ló\:11'11.00 t. 3')1l .. 02 
5!:>.00 0,.'!141:<8 16':;.9óY,.7S l,.)'l2t.-1)2 so.oo 0.9411 16'H'J5.01) 1,.306E-02 
t.o.oo 0.0472 H59":'1,.00 1. 316t:-o2 54.98 o.:l4t1 16-:11 '~'J .51'J 1~31U:-U2 

b5.02 0,.1;1472 !óSQ<:!9,.0') t.J25t-oL 5';:1.97 0.9411 16d2!J'S.IJO l,.31Bt:-U2 
7o.oo o.ll472 !o59~6.51) l,.l37!:.:-V2 &5.00 0.94ll 1&B21J9.oo t.3Z3E-02 
12.us o.a472 loo(I'J2,.25 1. HH .... 02 72.04 o.Y411 lf>IJ210.25 1,.3,?'1E-02 
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TE~Pf.RATLIRA = 40.0 K TEMPERA TUF-A = 20.0 K 

H SlG!-iA f'RE;Q DE:LC/C H SIGMA f'Rt::Q DELC/C 

o.oo o.ooou ló7-Hi9."51J 0
0
0'l')Et\)0 o.oo o.oooo 167626.25 o.OfJ0t.:+OO 

2.50 o.~B57 tt>Ho4.25 -6.2t9t:-05 s.oo o.SlUb 167821.75 -5.3ó3t.-cs 
s.oo 0.5430 1674~6.75 -3.2~·tt:.-U5 9.98 o.&79J toi30JJO.O) J. 02 n:-u J 
7.51 0.7120 167'>-"17.5') 6.426E.-01 15.00 O.'::lb2q t6ll312.50 s.795t:-uJ 

1V.Ol IJ.f>721 !67175,.25 3.112f.-03 20.00 0.9724 I6:t159.25 7.5~-H:-ul 

12.50 1).925h 1679~'0.,25 4 • 9G'H,;-O 3 25.02 o.ns9 IDi:l51;lt.oo ~.9C!H:.-V3 

15,.01 0.~47~ !6il017.5·J 6.30'SL-OJ 30.03 o.~77t Ht-lll&<~.on 9.9':11-r.-VJ 
17.51 o.956t:. 16~112. 75 7,.H2E.-03 34.99 o. 9713) 16~7t3.2'J l 0 fJ'>7E-02 
19.99 o. 960-1 lb>11'l5. 75 8.·03!:.-{)3 39.9~ o.nn tbJ139.0tJ 1.iJ~9t.-o·l 

24.98 o.Ytd7 1&~329.25 t.orut .. v2 45.00 u.9795 tft8751,.7S },.l')J~wú2 

30.01 0.'1t>09 161H27., 5·; 1,.12•)!::-02 50.02 Q. 37Q9 16<1753,.2".> t .t f)')t.-02 

35,.00 0.9683 16'>4ii2,.2~ l,.tbSE.-O:l ss.oo o. 'J 7 'J'J !b875ó.7'5 l.lf.l'~~-()2 

40.00 o.9o40 16'l501.()1) l.}(l~t.-02 &o.oo o.31<J<J lttB752,.0) 1,.1 (Jh.-01 
so.oo v. 9714 lt>'JC,16,.S:\ 1.226f.-u;t 65.03 o. "-J7':19 16;;75·1.25 1,.1 \)!)t.-02 
60.0;) o. 'J12B !6d517 .. 7S 1.22j~-l)2 70.01 0,.9799 J.lj07~4.0IJ 1.tr;l)t,.oo02 
72.04 0,.9728 1ó!i5i0.75 1,.23U.-02 72.04 0.979~ 16975.1,.00 t.11Jó~~-U2 
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APENDICE D 

PROGRAMAS DE COMPUTADCR 

Neste apêndice nós apresentamos os principais programas e 

'subrotinas usados nos cálculos com o modelo teórico, em 

FORTRAN IV. Nós também mostramos, em um fluxograma simplificado, 

as principais características deste cálculo. 

C MAHl 
C M.Alhl PROGRAM F'OR ~LASTIC CO~ISTANTS CALCULATIDN 
C CALCULA AS DERIVADAS PRH1EIRAS E SEGUNDAS DA ENERGIA LIVRE 
C A TEMPERATURA CUNSTANT~. CALCULA TAMB~M AS DERIVADAS SEGUNDAS 
C DA ENt.:RGIA INTERNA A ENTROPIA E TEMPEtl.ACURA CONSTAitTE• Pt..:RMITE 
C QUE EStES RE;SULTADOS SEJAM ARMAZErUDOS ~M DISCO, 

INPLICIT REAL*8(A•H,J,O-Z) 
COMMO~/MISBLKIT,J,N,Nt,N2,N6/J8L[/JZ(17),J2(17),J4(17),J6(17), 

tJX(16) 1 J21P(1Q),Jl2P(15),J66P(11)/GBL~/w,GX 1 GZ/SHBL~/SX,~Z,HX,HZ, 
1AX,AZ,U,F,Z/HOBLK/H0(17),H1(16),H~(15}/CB~K/C1A,C2A;CG,CE 
1/BBLK/B1A,H2A,BG,BE/G2BLK/G1AO,G2AO,G1A2,G2A2,GG/PBLK/P2rP4,Pb, 
1Pb6/EBLK/EE(4)/fbLK/f1(5)/HAMBLK/H(l7,17)/DlABLK/E(17),gX(17), 
lA(l7,17)/CRULK/DlV(l5)),ET(23r17)/SUMBLK/SC(5,4)rSO(lB,2), 

1 SE(10r2)JOERdLK/D~R(18) 1 CER(1~),BER(1ij)/FIRSTJUA 1 UB 1 UD,UP,UQ 
2 /FRO~R/NXZ,Nl 1 FDRl25r5) 1 HPt25),SP~i~),[P(4rl5) 
3 /ORBLK/DEP(1B,25r3)/DSIBLK/DERSA(i5r1J,O~RSéC2Sr3) 
ltDERSPC25,J),D~RSQ(25,3) 

DlMENSION D0(1S),F0(5),EE0(4),EEP(4) 
l--,THP(25),CP(25J ,C0(18) 1 80(18) 

102 FORMATC1Hl) 
CALL ÉRRSET(O) 
TYPl:: 133 

133 fORI'IAT(// 1 WAfH STANDARD VAúiJES? l=H:S, 2=N0 1 ) 

ACCEPT 139rNDATA 
139 FDKMAT(lG) 

TYPE 140 
140 FORM.A.T(I/ 1 PRINT FIRST DE:RIVS? l=I, 2:N') 

ACCEPT ll9rNfRST 
lf(NFRST.E0.1) CALL FDER(7 1 IFINA,KrNHrNfL) 
GOTO (90lr902),:WATA 

901 CALL STD 
GO TO 951 

902 CALL PNT(l) 
ACCEPT 10J, J 

103 FORIUTOG) 
104 FORMAT(/ 1 J: 1

1 f5.1) 
951 CALL JCAI~C 

()O 111=1r4 
11 EE(l}:O 

GO TO (952r80Q),NDATA 
800 CALL PNT (2) 

ACC~PT 105, G,GX,GZ 
lOS FORflAT(JG) 

Q:6.71B73&415D•2•G 
106 FQRI1A1'(/I G-FACTOR :: I rflO.S, 1 EXCHANGE: CQNSTANTS: GX = 1 rFlO.S 

1r • · Gz = 1 ,rto.s) 
801 CALL PNt(3) 

ACCEPT 107, P2 1 P4rP6rP66 
107 FORMAT(4G) 
952 DO 1321=1rN 

DO 132K:1,N 
132 H(l,K)=O 

DO 131 1=1rN6 
131 H(l 1 I~6):P66•J66P(l) 
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GO TO (805,S02) 1 NDATA 
tos roF<\IATl/ 1 CRYSTAL•FIE:LD: P2 = 1, 1Po12.s, • P4 • • ,012.s, • P6 

1 = •,oi2.s,• P66 = •,o12.5) 
802 CALL PNT(4) 

ACCE:Pi' 107, C1A 1 C2A 1 CG 1 CE 
110 f(lkMAT(/ 1 ~LASTIC CUNSTANTS: ClA ~ •,tPDll,S,• C2A ~ ' 1 012,5 1 1 

1 CG::: 1
1 012.5 1 ' CE:~ 1

1 012.5) 
803 CALL PNT(5) 

ACCEPT 107, B1A,B2A,BG,BE 
112 FüRNAT(I' OH~·ION ME COnSTANTSI B1A = •,tPD12.5 1 1 82A::: 1,012,5, 

1 1 SG::; 'rD1:<?.5 1
1 BE: 't012,5) 

804 CAL~ PNT(b) -
A~CLPT l1J, G1AO,G2AO,G1A2,G2A2rGG,GE 

113 f'OH~Al'lóG) 
114 fOHMATt;• TWO•ION ME CONSTAHTS: GlAO::: 11 1PD12,5 1

1 G2AO::: 1 ,012,5 
1/23X,'G1A2 ~ 1 rD12o5r 1 G2A2::: 1 rD12,S,• GG::: 1 tD12oSr 1 GE a 
1 1 ,Dl2.5) 

805 ~RIT~(b 1 102) 
G:::Qió.71B73ó415D•2 
WR!t~(ó 1 104)J 

WRITE(6 1 106)G 1 GX,GZ 
Wf<ITE(ó 1 10H)P2 1 P4,Pó,Póó 
WRITE(ó 1 110)C1A,C2A 1 CG,CE 
WRIT~{6,112)B1A 1 U2A 1 BG,BE 
•RITE(6 1 114)G1AO,G2A0 1 G1A2,G2A2,GG,GE 
CALL PtJT(7) 
lf(NfL.~E.2) CALL OflLE(l,lflNA) 

400 ACC~PT 201, 10 1 0t,NT,HQ 1 DH,NH,NXZrNC,TL 
201 Fo~~IAT( 9G) 

f;;,TO•DT 
lt(NFL.NE.2) CALL FDER(2,1FlNA,K,NH,NfL) 
DÔ 1001 IT:t,Nt 

T::TiDT 
SX=l 

GO f0(40l 1 4D2) 1 NXZ 
401 CütlTII~Ul:: 

1401 

t 901 

402 

140;2 

1902 

403 
404 

405 

601 

sz:::o 
HZ=O 
DHZ;;Q 
H.>:.=HQ•OH 
OJIX::0/1 

WRITE{6 1 1401)T,IlZ 1 T~ 

fOR~lAT('lTEHP = 1
1 Fb.0, 1 HZ 1:1 1 ,r&,O,• MAGTOL;; 'r 

1 1PD12 .Sil 
WRITE (b,1901) 
FORMAl'{' HX ' 1 7X,•SIG!-IA 1

1 11X 1
1 THETA 1 ,11X 1 'l 5/2 1

1 1JX 1
1 E1A 1 , 

1 1JX, 1 t.:2A 1 1 13Xr 1 ElG' 1 13X, 1 E2t:;tl) 
Go l'o 403 
sx=t 
sz=o 
Hx=o 
oux=o 
HZ=HU-UH 
DHZ=DII 

WR1TE(ór1402)TtHXtTL 
fOkMAT('lTUiP = 'rFó.0, 1 HX = 1 1F6.0, 1 HAGTOL z: '• 
1 1PD12.51} 
WRITE (6, 1902) 
fORilAT( 1 HZ 1

1 7X, 1SIGMA 1 11X, 1 THETA 1 ,11X 1 'I 5/2 1
1 13X1 1 E1A', 

1 13X,'t:2A 1 ,13X, 1 E;1G',13X, 1 E2E'/) 
Du 40-l t;=t,S 
FO(Jí.)o:O 

DO 405 J<.;;.1 1 18 
tiO(K)=O 
Cú(f~l=O 

OO(K)=O 
Do 601 K=1r4 

t:E:(K)=Ef::O(K) 
EE:O(KJ:O 
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406 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
C407 

710 

990 

991 

999 
1000 

1100 

1110 

1301 
130:.! 

IF(rirL.t4E.2) CA.LL fDERO,IFINA,K,NH,NFLJ 
DO 1000 K:l,IIIH 
HZ=HZ+DHZ 
HX=HX+DHX 
AX=Q•HX+GX*SX 
AZ=Coi•BZ+GZ.*SZ 
CALL t1."tGSTRtTL,NXZ) 
CALL t.:lCi..lR(NXZ) 
CALL ~U!ICAL 
CALL Dr..:P.CAL 

lf(rH-~.<.T.EO.l) CALL FOER(4,IF'INA,K,NH,NFL) 
DO 406 L=1r5 

Fl{L)=fl(Ll-FO(L) 
lf(K.EQ.l)FO(L}:fl(L) 
cornr:WI::: 

DO 407 L = 1 1 18 
BERCL1=o~RCLJ-UO(L) 

CER(L)=CER(L)-CO(L) 
DER(L)=DEk(L)•OO(L} 
lf(K.~E.l) GO TU 107 

BO(LJ:::btR{L) 
CO(L}:::CER(L) 
DOCL)=DER(L) 
COtlTlNUt; 

DU 710 L;::;1,4 
ELP(Ll=Ef.(LJ-EEO{L) 
lflf..LQ.l)EEO(L)=EE(L) 
CONTitHJE 
SIG=OSURTCSX:*.SX+SZ•SZ) 
TH:57.29577951•DATA1l(SZ/SX) 

Hlli:HX 
If (UXZ.E0.2)H~:IIZ 

HP(Kl=H~ 

SP(K):SIG 
THP(K)=TH 
CALL I5l{5IG.CA) 
Ci'(K)=CA 
DO 990 L=t.4 
EP(L,K)=EEP(L) 
DO 991 L=l-18 
DEP(L,K,l)=OEK(L) 
DEP(L,K,2)=CER{Ll 
DEP(L,~rl)=DER(LJ 

TlPE 99~,IT,KrtrHXrHZ,SIG 
FORMAI(211,fB.Drf~.OrF~,O,E15,4) 

CDririNUE 
CALL ACtiR[(J,GXrGZ,t:H) 
CALL riCDR(JrGXrGZ.dJH) 
DO 1100 LJ:::t,!B 
DO 1100 L2=t,25 
00 1100 L3=1r3 
lf(L1.E0.4.AN0 1 ~XZ,EQ,l)DEP(4 1 L2 1 LJ)~UEP(4rL2 1 L))*J•SP(L2) 

IF(Ll 1 EU.B.AND.nXZ.EQ.t)DEP(8rL2,L3)~UEPCBrL2rLl)*J*SP(L2) 

lf(Ll.E~.11.~11D.NXZ.E~.1)DEP(llrL2rL3):~~P(llrL2,Ll)*J*SP(L2) 

IF(Ll.E~.t3.A;~U.NXZ.Ea,lJDEPCllrL2r~l)=DEP(llrL2rLl)•J•J•SP 
1CLl)*SP(L2) 
lf(~l.E~.5.AND.NXZ.ED.2}DEP(SrL2,Ll)=OEP(SrL2,Ll)•J•SP(L2) 
lF(Ll.E~.q.AND.~X~.EQ 1 2]DEP(9rL~,Ll):UEP(9rL2,LJ)•J•SP(L2) 
JF(Ll.E~.12oAHD.NXZ 1 EQ.2)DEP(12rL2oL3}:UEP(12rL2rL3)*J*SP(L2) 
IF(Ll.EU.l~.ANO,NXZ.EQ.2}DEP(1S,LlrLlJ=ugP(15 1 L2 1 L3)*J*J* 
1SP(L2J•SP(L2] 
CUNTI:oUE 
DO 111U L1=1,18 
DO 1110 L2:;;2,2S 
DO 1110 L3::::t,3 
DEP(Ll,L2,L3)=DEP(L1rL2rLl)•DEP(L1,1 1 Ll) 
COIHI:WE 
DO lJOl J::::l,Ntl 
~kJT~(b,l302lHP(I) 1 SP(I),THP(IlrCP(I) 1 (~~(K 1 l),K=1 1 4) 
FORP.iliT(Fé.0 1 1P1Dlb,S] . 
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1909 

1500 

1520 

1910 

1304 

1920 

2000 

1001 

500 

DO 2000 ll=l ,3 
LriRI'tt. (ó, 102) 
lFCii.E~.l) WRITE(6 1 1909) 
FORIIAHit DERIVIIT!VES DF THE INTERNAL EflERCY' HITH CONSIANl' 'fi//) 
IF(lleEU.2) ~RITE(ort5QO) 
FORMAT(/ 1 OERIV-"T!VE:5 DF THE IN'l,'ERNAL ENERGY' WITH CONSTANT 5 1 //) 

lf(ll.E~.3) ~RITÊ(6r1520) 
FORHAT(/' DER!Vi;TIV!::S Of THE fREE ENERGl Wll'H CONSTANT TI/I) 
WRITE (6d910) 
FOR~1AT( 1 H 1 ,7Xr'UAA 1 r11X,'UAB'r11X, 1 UA01r11X,IUAP 1,11Xr 
1 I UÃ-1.1: 1 r 11Xr 'UBB 1 1 11X, 1 UUD 1 r 11Xr 'UBP' •llXr 'UBQI /) 
WRITE(b,1304)(HP{l) 1 (DEP(L 1 lrll),L::l,~),I::1 1 NH) 
fORHAT(UPfb.0 1 1PgD14.5) 
WR1TE(b,t920) 
FoRMA!(' H 1 r7Xr 1 UD0•,11Xr 1UDP 1 t11X 1 'UDQ'r11Xr 1 UPP'r11Xr 
1 1 UP0',11Xr'UilU 1

1 1lX 1
1 1JCC 1

1 11Xt 1 UCE 1 ,11Xr'Uf:E 1 1) 
WRITE(ó,l]U~) (HP(l)'(D~P(L 1 1 1 11) 1 L~tu,l8) 1 !~1,NH) 
CONTIIWE: 
lF(tlfkST.EO.l) CALL FDER(6,IFlNArKrNHrNFL) 
CONTH;ur.; 

Go T0~40U,S00) 1 NC 
ENDnLE 1 

STOP 
t:lm 

C HOUSEt!OLDER TRIDIAGONALIZATIOM DF S'tMHElRIC MAT.RIX 
SUbROUTINt: TRt:D 
lHPLICiT REAL•B(A~H,D·Z) 

COMMON tHA~ULK/A(17rt7)/DlABLK/D(17)rE(17),Z(17,17) 

1 /HISBLK/T,TT,~,:ll,N2,N6 
DO 10 I=l,N 
DO 10 J~l,N 
Zl1 1 J)::f,(lrJ) 

10 Z(Jrl)=Z(lrJ) 
DO 20 II":2r tl 
I=th2-ll 
L=I-2 
r=zo, I·t> 
G=O 
lF(L.EO.O)Gn TO 21 
DO 30 1\=l,L 

lO G=GtZ(IrK)**2 
21 H=G+F*t' 

lf(~.GT.1.32D•23)GO TO 101 
Lo)=r 
H:::O 
GOT0102 

101 L=Ltl 
E (1) ::OSQRT (H) 
IF(f.GE.O~E(l)=•E{l) 

G=EUJ 
H::H•FiG 
Z(1 1 I .. l)=F•G 
r=o 
DU 50 J:t,L 
ZlJ, IJ=Z{IIJ)/H 
c::o 
DO 60 K=l,J 

60 G=G+Z(J,KJ•ZClrK) 
JJ~J+ 1 
lf(L.LT.JJ)GU TO 71 
DO 70 K=JJrL 

70 G::GtZ(K,J)*ZClrK) 
71 E(J):G/H 
50 F=f+G*ZCJrll 

HH=f/tH+H) 
DO 80 J::t,L 
F=ZCI,J) 
E(J)=ElJ)•HH*f 
G:E(Jl 
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90 
ao 
102 
20 

121 

122 
120 
98 

123 
100 

oa· 90 t<=t,J 
ZlJ,K)=Z(JtK)~f•F.(K)•G*Z(l,K) 

CÓNtiNUE 
Dl IJ:::t-1 
CÜN'Í'HWE 
OtlJ=O 
t;( 1)=0 
00 100 I=ltli 
L=l•l 
IFCD(lJ.EQ.O.OR.L.EC.O)GO TO 98 
DO 120 J:l,L 
G::o -
Ou 121 K;;l,I.t 
G=GtZ(IrK)*ZCK,J) 
Do 1-t:.! K=ltL 
Z{K,J):Z(K,Jl~G•Z(K,l) 

CUIHitiUE 
0\IJ:zli,ll 
z(I;I)~l 
lf(L.~Q.OJGOTUlOO 

00123- J=ltL 
Z(l,JJ=O 
Z(J 1 I):O 
CUNTHWJ:: 
RETURt~ 

END 

C OL ALGORITH~ FOR EIGENVALOES A.fW EIGENVECTORS OF SYMMETRIC MATRIX 
SUBROUTif~E TOL 
lMPLICIT KEAL*S{A•H,O•Z) 
COM~ON/OIABLK/D(17),E(17),Z(17t17)/HISBLK/T,U,N,Nl,N2tN6 

DO 10I=2,N 
10 E(l•l):~(l) 

E(N):O 
8=0 
r=o 
DO 20 L•l,N 
J:O 
H=l.llD·l~*CDABS(D(L))+DABS(E(L))) 

lr(B.LT.H)B:H 
DO JO M=L,N 
lFCDABS(E(Mll.LE.B)GO TO 31 

30 CONTINUt: 
31 CUNTlflUE 

lFOl.EQ.L)GO TO 32 
40 CONTINUE 

lf(J.EQ.JO)GO TO 1000 
J=1tJ 
G::IJ(L) 
P=(DlL~ll~G)/(2*E(L)) 

R=DSQRT( ltP*P) 
X:P'"'R 
lf(P.GT.OlX=P+R 
D(L)::~(L)/X 

H=G-D(L) 
lf(L.~Q.N)GO TO 51 
LL=L+l 
DU 50 J::LL,N 

50 Dll)=D(l}•H 
51 r:r+H 

P=D(M) 
C= I 
5=0 
IH(M-l).LT.L)GO TO 61 
M~l=\1•1 

DU 60 ll=L,MM 
l=M~·ll+L 

G=C*E(l) 
H=C•P 
lf(DAHS(P).LT,OABS(E(l)))GO TO 100 
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C=E(l)/P 
R=DS:JtH(l+C•C) 
E(lt l)=S•P•R 
S=C/R 
C= l/R 
Go TO 101 

100 C::P/E(l} 
R=USiJRTCltC•C) 
EOtl)=S•ECl)•P. 
S=l/R 
C=CIR 

101 P=C•O(l}•S•G 
O(ltl)=H+S•(C•GtS•D(l)} 
OU 70 K:l,N 
ii=Z(K,lt-1) 
Z(K,l+1)=S•ZCKrl}+C•H 

70 Z(~rl)~L•ZCKri)•S•H 

60 CONTUWL 
61 E(L)=S•P 

D(Ll=C•P 
lf(DABS(E(L}).GT.U)COT040 

32 D(L}=D~L)tf 

20 CUNÍ LNiJI:: 
OU 200 1=1 1 N 
1\=l 
P:D(l) 
lf(l.EY.N)GO TO 211 
JJ=l+l 
OU 210 J:JJ 1 N 
IF(O(J).GE.P~GO TO 210 
K:J 
P:O(J} 

210 COtJTUiUE 
211 CONTHIUE 

lflK.EQol)GO TO 230 
DlK)=D~I) 

DU)=P 
DO 240 J:l,N 
P::Z(J,I) 
Z(J,J):Z(J,K) 

210 ZCJ,Kl=P 
2JO CUNTHlUE 
200 CUiHl!lUE 

RETURN 
1000 WRIT~~ó,l001) 

1001 fOR~A'Í'C1H1'ElGENVALUE ROUTINE fAILED 1 ) 

STOP 
ENO 

C CALCULATION DF J DPERATORS 
SUHROUTINE JCALC 
IH~LICIT kEAL•O(A•H,J,O-Z) 
COM~ON/JBLK/JZ(ll),J2(17),J4(17),J6(17lrJX(16),J21P(16),J22P(15)r 

1JbbP{11)/~lSBLK/T,J,N,Nt,N2,N6 

N::2*J+l.Ot 
J::.=J•(J+l) 
HJ::H .. 1 
t.2=N•1 
N&=~·b 

DU 10 l=l,N 
R=Jt-1""1 
R2=R•R 
R4=R2*H2 
JZ(l)::R 
J"-{ll=3•H2•JS 
J~(1)=3~•R4•(30*J5•25)*R2+3*JS*(JS•2) 
J&<I>=H4•t231•P.2·Jl5•Js+735)+R2•Ct05•Js•cJs•s)+294)•5•Js•cJs•cJs·a 

1)+12) 
lf(l.NE.N)JX(l)=DSQRT(JS-R*(R•l))/2 

10 CLJf.iTl!lUI:: 
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DD 20 l=l,N2 
20 ~22F{l)=JX{l)*JX(l+l)•2 

DO .3D I : 1 r !lt:. 
30 Jó~P(I)=~•J22P(l}*J22P(l+2)*J22PC1+4) 

DO -41 l.= 1 1 !ll 
43 J21P(l}=JX(l)*(JZtll+JZ(I+1)) 

RETliRt~ 

EWV 

C CALt:ULATION Of ~\AGNE:TIZATION ANO MAGNETOS'fR:lCTION 
51J~ROUT ltH::. !1AGSTR ( TL, !IX?.) 
ll'lPLlCIT REA1,*8(1\.'"'HrJ,O ... z) 
C1QM~iü!J/SHBLIIJSX, St.r HX, HZ, l.X, A.Z, u, f, ZIHOHJ,K/HO C 17), Hl ( 16) ,H2 ( 15) 

11.1-GtiLKIQ,GY.,GZICBLK/ClA•C2.;,cG,CE:IBHLKIBlA•82A,BG,BE/G2BLKIG1AO 
ltG~A~,GlA~,G~h2 1 C.G/PbLK/P2 1 P4 1 PbrPt:.6/~lSBLK/T 1 J,NrN1rN2rN6/ 
l~BLK/~Z(1~),~2(17),J4(17],J6(17J 1 JX{lb),J21P{16),J22P(15lrJ66P(11) 
1/~hLK/EtA 1 E2A,ElG 1 E28/fHLK/FA,FHrFO,F~,FQ/HAMB~K/H(17r17) 

U.l=O 
FP=O 
FQ=o 

GHt=GtAO-G1A2 
G1M=-G2i;,O-G2A2 
GlP=GlAú+2*GlA2 
G2P=G2AO-t2•G2A.2 
DEL=t.D-b 

~T=O 

1F(OABS(B1A),LT,l,D~6)NT=l 

GZ.Q=GZ 
t;Xfl;GX 

IDO p~p;p~-BlA*ElA•B2A*E2A 

to 

11 

12 

14 

20 

21 

451 

22 
450 

21 

•• 

P.Í2:;;:-ÊG*E1U 
P.2t;-BE•E2E 
GX=GXO+J* ( G 1 "'*E 1 A +G2~·1•F.2A+GG*E 1 G) 
Gz;bZO+J•(GlP•ElA+G2P•~2A) 

iDO pi I:.l,tl 
ti.OU Í=-P2t'•J2 (I )+P4•J-t (I) +P6•JQ (I) 
DO ll I=l,NI 
Hl(l):P2l*J21P(l) 
DO 12 I=t,N2 
ti2{ll=P22•J22P(l) 
CALL COT-lV(NT,ilXZ) 
lFt~T)H' 14,15 
FO:;}' 
DD201=1,rl 
H(~,I)=H(!,I)+DEL•J2(1) 

t:ALL SIGMA 
F11.::[f-FVJ/DEL 

DD 21 ·I=l,N 
~ll,I)=H(l,l)•DEL•J2(!) 

Jttuxz.EQ,l)GO TO 450 
DO -4!:11 I=l•N 
~{l,I)=H(!,!)+O&L*JZ(l) 

CALL SIGMt, 
F~=J•SZ•tf·fO)/DEL 

DD 22 I::trN . 
titl,IJ=H(l•ll•DEL*JZ(I) 

.CDNTII•UE 
If'(ro.:Z..NE,3)GU TO 452 

DD 23 I=llt/1 
~~I,I+1)::H(l,!+ll+DEL•J2tP(l) 

'cALL SIG~A 
F:D:(f-fU) /Df:L 

OU B9 I=l,Nl 
ri~I,I+l)=H~1,1+1)-2•DEL•J21P(l) 

CÃLL SIG~,A. 
FD=.S•(FD•(F•FO)/DE:L) 

DO 24 1=1,Nl 
24 ~~l,l+l)=H(l 1 1+1)-tDEL*J21P(l) 
t~2 ·coNTitlUE: 

lFU.iXZ.,E0,2)GO TO 453 
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DO 454 J:t,Nl 
454 Hll,l+l)=HCI,I+l)+DEL*JX(l) 

CÂLL SIGMA 
fP~J•SX•(f•fO)/D~L 

DO :l5 I:t,rll 
25 H~l,l+l):H(Írl+l)·UEL*JX(l) 
453 . DO 26 l=l,H2 
2ó H(l,l+2):H2(l)+OEL*J22P(l) 

CALL SIGMA 
fB=u··t·o} /OI!:L 
ElAl=(BlA•FA•Gl~•fP•GtP•FQ)/ClA 

t.:2A.l=tt>2~*FI\•G:.!!l*fP•G2P•fQJ/C2A 

~1G1:{bG•fB-GG•FPJ/CG 

E2El=UE4fD/CE . 
D=DMAX1(0AHS{~1Al•E1A},OAOS(E2A1-E2~),DABS(E1Gl•E1G),OAPS(E2Et•E2E 

I)) 
EtA::.E:lAl. 
E21.=E2Al 
EtG=t:lGl 
E2E=E:2El 
OO;;;;O."'AXl { DAHS (E 1 A), DABS ( E2A), DABS (E 1G), DAdS (E2E)) + 1, E•6 
NT=t 

DDU=D/DD 
lf((ü/DDl.GT.TL)NT=O 
Gu ro 100 

15 GX:GXO 
GZ=GZO 

JF(DABS(E1A).LT.l.D•6)E1A=O 
lf(DAbS(E2A).LT.1.D•ó)E2A=O 
lf(OABS(E1G}.LT.1.0•6)E1G=O 
lf(DABS(E2E).Lt.1.D•6)E2E:O 

RETUR:• 
ErW 

C COfJVERGEIJCE DF F'IELD VS SIGMA 
SU6ROUTI~E CniV(~T,IlXZ~ 

lHPLICIT R~Al,*S(A-H,J,O•Z) 
CüHMON/S~BLK/SX,S~tiiX,HZ,AX,AZ,U,f,Z/HOBtK/NO(l7),H1(16),H2(15) 

1 /GLLK/U,GX,GZ/IiAMULK/H(17 1 17)/MlSBLK/T,JtN 1 NlrN2 1 N6/JHLK/JZ 
l(t7),DU(~l),JX(16l,DD(42) 

YQ(SX):(AX-~*HX)/GX-SX 

F~(SZ)=CAZ•ú*HZ)/GZ•SZ 

D=l.0-6 
DO 3 l=t,N2 

3 Htl,1+2)=H2(1) 
TL=i.D-6 
lf(~T.N~.O)TL=t.o~to 

GO TU {20UrJOO,l00) 1NXZ 
too ou 20 I=JrN 
20 Hll,I)=HO(l)+AZ•JZ(l) 

DÔ 21 I=ltf.jJ 
21 H(lrl+l)=Hl(l)+AX*JX(I) 
101 CALL SIGMA 

F.X=FQ{SX) 
FZ=F'W(SZl 
lF(DAl"IS ( t X) • LE • TL • ANO • DABS ( FZ) • LE • TLHlETURN 

OU 30 Ii:t,N 
30 H(l,I):J\(I,!}+D•JZ{l) 

Az:t.Z+O 
CALL SlG"'A 
rxt=r~,~csx) 

Fzt:fW(SZ) 
DO 40 l:l,N 

40 Hllrl):H(Irll•D*JZ{I) 
AZ=It.Z-0 
DO 41 1=1 1 N1 

41 H{l,l+l}=rl(l,I+1)+D•JX(l) 
AX=AX+D 
CALL SIGMA 
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fX2=FQCSX) 
f'Z2::ffi'CSZ.) 
AX=AX•o 
fXZ=(fXl•FXJID 
f'XX::::(f'X2•FX)/D 
f'ZX::::(f'Z2·fZ)ID 
t'ZZ=CfZl•FZ)/0 
o~N=rxx•r~z-rxz•rzx 

D2=CFXZ*Fi•FZZ•fX)JDEN 
Dl=(FZX*fX•FXX•fZ)/DEN 
AX=A.Xt02 
AZ=AZ1"01 
Go TO 100 

200 DO 70 I=l,N 
10 Hli 1 I)=H0(1) 
201 DÓ 71 I=l,Nl 
71 Hll,Itl}=Hl(l)+AX•JX(l) 

CÂLL SIGMA 
rx=FQ~sxJ 

lf(OA8SCFX) .LE:. TL)RETURtJ 
DO 72 1=1 1 fj 

72 H(lrlt1):H(l 1 1+1)+D*JX(l} 
AX;AXtD 
CALL SIGMA 
FX1=FQ(SX) 
Dl::::D•FX/(FX-FX1) 
AX.:AX+Dl•D 
GO TO 201 

300 DO 80 I=1 1 N1 
80 H\l;Itl):Hl(I) 
301 DÓ 81 I=l,N 
81 Hll,I):HO(l)+AZ*JZ(l) 

CÀLL SIGMA 
fZ=FWlSZ) 
lF(DAÕStFZl.LE.TL)RE:TURN 
AZ""AZ+D 
DO ·a2 1==1, N 

82 H(lrll=H(lrl)tD*JZ(l) 
CALL SIGMA 
fZl=FW(SZ) 
Dl=D•fZ/CFZ·FZl) 
AZ=AZtDl•O 
GO TO 301 
END 

C CALCULATION OF MAGNETIZATIOU ANO TH~~HODYNAMIC FUNCTIONS 
SUBROUTINE SIGMA 
HIPLICIT REAL•8(A•H,J 1 0•Z) 
COMMON/5HBLKI3X 1 SZ,HX,HZrAX,AZrUrFrZ/DlABLK/E(11)rEX(17)rA(11r17) 
1/HAMSLK/H(1lr17)/MlSB~K/T 1 J 1 N 1 N1,N2 1 N6/J6LK/J~(17) 1 W(5l)rJX(lb) 
1rDV(42) . . 

DIMENSION XP(17) 1 ZP(17) 1 G(17) 
CALL TRED 
CALL TúL 
DO 10 l=lrN 
51=0 
S2=0 
D020K=l,N 

20 Sl=S1tJZcK)*A(K,I>•*2 
ZP(l): ... SJ/J 
DO 30 K-::l,Nl 

30 52=S2+JX(K)*A(Kri)*A(K•1rl) 
10 XP(l)=•2*S2JJ 

Sl=O 
52=0 
53=0 
54=0 
DO 40 l=l,N 
V=DEXP((E(l)•~(l})/T) 
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EXUl=V 
Sl:Sl+V 
52=S2tE(l)*V 
53=S3tZP(I)*V 

40 54=54-tXP(I)*V 
Z=Sl 
U;:;Si/Sl 
5X=S4/Sl 
SZ=SJ/.Sl 
F:E ( 1) '"'T •DLOG ( Z} 

lf(DABS(SX).LT.l.D•lO)SX=O 
IF(OABS(5l}.L1.1,D-10}SZ:O 

RE:TURN 
IOND 

C CALC. Of fiRST ANO SEcotm DRDE:R ENERGY CON.Rt:CTIONS 
SU&ROUTlNE ENCDR(~XZ) 
IMPLICIT REAL*B(A-H,J,O-Z) 
CUM~ON/JBLK/JZC17),J2(17) 1 J4(17) 1 J6(17),JX(16)rJ21P(lb),J22P(15)r 
JJ60P(ll)/DIABLK/E{17),~X(17},A(17t17)/CRBLK/DIV(153},ETC23,17)/Hl 

lSBLK/t,J,N,~l,N2rN6/StlBLK/SX,SZ,HX,HZ,A~,AZ,U,F,Z 

DIH~NSION JA(153),JB{t5J),JC(l~J),JD(lSJ),JE:(J53)rJP(153),JQ(15J) 
DIV(ll=O A. ~ 

DO 10 K=2,N 
H=(K•(K-1))/2 
L=K-1 
DIV(K-tM)=O 
DO 10 I=l,L 

10 DlV(l+M):l/(E(I)•E(KJ} 
DO 20 K=1,N 
tb(Kit(K•l)~/2 

DO 21 I=l,K 
lK=I+~ 

51=0 
52=0 
5.3=0 
S4=0 
55=0 
56=0 
57=0 
DO 22 L=1 1 N 
P:A(L,l}*A{L,K) 
lF(NXZ.NE.1)Sl=S1-tP•JZ(L} 

22 S2=S2-tP•J2(L} 
JA(1K)õ=S2 

lF(NXZ.NE,lJJOCIK)=Sl 
DO 23 L=t,Nl 

P=A(L,I)•ACL+l,K) 
O=ACL+l,I)•ACL 1 K) 
lF(NXZ.NE.2)SJ:S3-tJX(L)it(P-tQ) 
54=S~+J21P(L)*{PtQ) 

23 ss=s5-tJ21PCL>•ca-Pl 
1F(NXZ.NE,2}JPCIK)=S3 

JD(!K)=S4 
JI;;(1K):::ss 
00 24 L:l,N2 
P::A(L,l)itA(L+2,K) 
Q=A(Lt2,I)*A{L,K) 
Sb:S6tJ22P(L)*(~+P) 

24 S7:S7tJ22P(Ll*(Q~P) 
J6{1K)=S6 

21 JC(lK )=57 
ET (1, K) =52 
ET(2,Kl=S6 
ET(J,KJ=S4 

1F(NXZ•NE,2)ET(4 1 K)=SJ 
lF(~XZ,NE,l}ET(~,K)=Sl 

20 CONTINUE 
CAL.L COR1 (6,JA) 
CALL CURl (ll,JB) 
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CALL CORl (15,JD) 
CALL CORl (21,JC) 
CALL CORl (~J,JE) 

lf(~Xz.u~.2)CALL CORl (IB,JP) 
lF(NXZ.NE.l)CALL CORl (20rJQ) 

CALL CUR2 (7,JA,JO) 
CALL COR2 (BrJA,JD) 

IF(NAZ.~~.2)CALL COR2 (9,JA,JP) 
lf(tlXZ.uE.l)CALL COR2 (10,JA,JQ) 

ChLL COR2 (12,JB,JD) 
1F(NXZ.N~.2)CALL LQR2 (13rJBrJP) 
If(NXZ.~E.l)CALL COR2 (14rJB,JQ) 
lf(IIXZ.NE.2)CALL COH2 (16rJO,JPJ 
IF(~XZ.~E.l)CALL COR2 (17,JD,JQ) 
lf(NXZ.EQ.J)CALL COR2 (19rJP,JQ) 

CALL COR2 {22,JC,JE) 
c Do 3o· ~=6,23 
C DO 30.K=1,17 
C 30 Ef(l,K}:O. 

RETURll 
LND 

C DERCAL,CORl,COR2rfUN1 1 fUN2,FUN3,FUN4,fU~5,FUN6 
C S~;COND OERIVS. OF INTERNAL ENERGY 

SUt3ROUTHH:: DERCAL 
IMPLICil REAL•8(A•H 1 J,O•Z) 
CU~MONtSUM8LK~SC(5r4) 1 SD(1Br2lrSE(10r2)/MlSBLK/T,D1(3)/SHBLK/D2(6) 
l,U,f,Z/DERBLK/D(16),~(18) 1 B(18) 

Ul=l+U/T -
T2:::t*T 
0(1):f1(1, 1) 
0(6)=t'l(ó,2) 
D(10)::f1(10 1 3) 
0(13):f1(13,4) 
0(l~):::f1(15,5) 

D(ló}=2*(SD(16,1)*Ul·S0(16t2)/T) 
D(18)=2•(S0(18,1)*Ul·S0(18,2)/T) 
0(2)=f2(2•1,2,1 ) 
0(3)=F2(3,1 1 3 1 2) 
0(4)=f'2(4,1,4,3 } 
D(!t):f-'2(5, 1, 5, 4) 
D(1)=f2(1 1 2,3 1 5) 
D(Bl=F2(8 1 2 1 4 1 6) 

0(9)=f2(9,2,5,7) 
octt>=nct1,3,·1,SJ 
D(l2l=f2(12 1 3,5 1 i} 
0(14)=F2(14 1 4 1 5 1 10) 
D(17)=SU(17,1)*Ul•SD(t7 1 2)/T 
C(1J=FH1,1) 
C(b)=F3(b,2) 
C·(lO):n(t0,3) 
C(13J:f3(13,41 
C(15l=FH15 1 5) 

C(ló)=2*SD(16 1 1} 
C(18)=2.,.S0~1B,1) 

C(2J=f4(2,1,2,1) 
C(3):F4(J, 1, 3, 2) 
C(4):f4(4,1,4,3} 
C(S)=f4(5 1 1,5,4) 
C(7):f'4(7,2, 1 1 5) 
C(8)=f4(8, 2, 1, 6) 
C(9)=F~{9,2 1 5,7) 
C{11J=f4Cll,J,4,8) 
c ( 12) =f ·1 ( 12, 3, 5, 9) 
C(14J=f4(14,4,5,10) 
C(17)=SD(17 1 1) 
B(t)=f5(1 1 1) 
B(ó):f~(b 1 2) 
sctOJ;;;t·scto,J) 
8( 13)=F5( 13, 4J 
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B(15)=f5(15,5) 
B(lb);2•SO(l0 1 1) 
B(l8J=2•SD(1~,1) 

B(2)=Fó(2r1 1 2 1 1 } 
8(3l=f6(3,1,J,2) 
B(4)=f6(4, 1, -l, 3 } 
B(5)=fb(5, 1,5, 4) 
B(7)=Fó(7,2,J,5) 
El(8)=f''ó(8, 2, -t, 6) 
6(9)=f6(9,2,5,7) 
B(11l=!,.ó{lt,3,-!,8) 
se l2J=Foc 12, 3, s, 9) 
8(14:):f6(t<t,4,5,10} 
8(17):SD(17 1 1) 
RETURU 
Et/D 
REAL*BFUHCTIOH fl(L,M) 
lH~LICIT R[ALtB(A-H,J,D-Z) 
CO~MON/SU~HLK/SC(5,4) 1 SD(18 1 2)rSE(10t2)/SriBLK/D(6),U,F,Z/MlSBLK/ 

1 T 1 J, N 1, N2, f~3, ·14 
Ut:::l+Uit 
T2=-T*T 
f1 =-2*(SD(L 1 1}*U1~SD(L,2)/Tt(SC(M,1}**2•U1•SC(M,2))/T•SC(Mr1) 
1•SC(M,3)/T2+(SC(~r4)-U*SCcM 1 2))/(2•T2)} 

RETURN 
Ef:W 
REAL•SFUNCTION F2(L,M,~,K) 
lMPLICIT REAL•BcA~~,J,D-Z) 
COMMOY/SU•~BL~/~C(5r4J,SD(t8,2)rSE(10•2l/SHBLKtD(6},U,F,Z/MlS8LK/ 

1 T ,J, Nl, N2,tl3, il1 
Ul=l+U/T 
T2=T*T 
f2 =sD{L,l)*U1•SD(L,2)/T+2*(SC(M,l)*SC(N,1)~U1•SE(K,1))/T 

1•(S:(H,1J•SC(N,3)+SC(N,l)*SC(Mt3~)/T2+(SE{Kr2)•SE(Kt1)•Ul/T2 

RE;TURN 
EIW 
REAL•SfU~CTIU~ Fl(L,M) 
IMPLICIT HEAL.8(A-H,J 1 (J•Z) 
COI'l~ON/SU~FlLK/S<.;{ 5, 4 J, SD( 18,2) t SE(l O, 2) ISHBLK/D( 6), U, f, Z/MISBLK/ 

lT 1 JrN1rN2,1l],U4?UuLK/U2 
. f3:((SC(H 1 3J-SC(M 1 1)*U)**2/(U2-U••2)•SC(M 1 2)+SC{Mr1)•*2)/T+ 

1 2•SD(Lt1} 
RETURN 
ENO 
REAL•BFUNCTIO~ f~(L,M,N,K) 

IMPLIClT REAL•B(A~H,J 1 0·Z) 
COH~O~/SU~BLK/S~(5,4),S0(18,2},SE(lQ,2)/SHBLK/D(6),U,r,ztMISBLK/ 

1T,J,NltN2,N3,~4]UOLK/U2 

F4:((SC(~,3)•5C{M;1)*U)*(SC(N,J)•SC(N,1}-U)/(U2-U*•2)•SE(K,1)+ 
1 SC(H,l~•SC(N,1))/T +SD(L 1 1~ 

RETURN 
ENO 
REAL•UFU!iCTIDN FS(L,M} 
IMPLICIT HEAL•8(A-H 1J 10•Z) 
COMMONtSU4&LKtSC(5,4),SD(t8,2),SE(10•2)/SHBLK/0(6),U,f,Z/MISBLK/ 
1T,J,~1,N2,N3,N4/U~LK/U2 

rs= 211-sDc 1
'' 11- c ciC t:-1, 2) ·se cM, 1 >••2l tr 

RETURr~ .. 
Etm 
REAL•8FUNCT!U~ F6(L 1 M1 N1 K) 
lHPLICIT H~~L*8(A•Jt,J 1 0-Z) 
COMMON/SU~BLK/SC(S,~),SD(18,2),Sg(10t2l/SHBLK/D(6),U,F,Z/MISBLK/ 

1T,J,Nl,N2,N3,!11/~ULKIU2 

ro=sucL, 1 J •c sr; CK, 1 J -se Ct4, 11 •se CN, 1) l /T 
RETURN 
Erw 

C SECOND ORDER CORRECTIQNS fOR EQUAL OPERATURS 
SUBRUUTINE COH1~~~JJ 
lMPLIClT REAL •écA-~,J,D•Z) 
COM~O~/CRdLK/UIV(153l,ET(~3,17l/MlSBLK/T 1 U,H,N1 1 N2,N6 
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OIMENSIUN J(153) 
DO lO !=lrN 
S=O 
lf(l.EU.l)GO TO 11 
L=I•l 
DO 12 K=lrL 
MK=I<+(I•(I .. l))/2 

12 S:S-DlV(MKl•J(MKl**2 
11 COhTitW.t: 

lf(I.EU.N)GO TO lJ 
L=ltl 
UO 14 K:::L,N 
MK:::It {l\•lK-1)) /2 

14 S:::StOIVt~~)*J(MKl*•2 
13 f:;TlM,l~=5 

10 COi'4llllUt: 
NI:.:TUHN 
E: NO 

C SECOND URDF;R ENERGY CORRECTIONS FOR UrlEWUAL OPERUORS 
SUBROUT!N.t: COR2(~rJlrJ2) 
!MPLIÇ!T REAL•8(A•rl,J,O-Z) 
Co~~U~ICRBLK/DIV(15J) 1 ET(23,17)/HlSBLK/1 1 J 1 N,NlrN2,N6 
DIM.t:NS!UN J1(153),J2{153) 
OU 10 J:::l,N 
5:::0 
IY (l.EQ.l)GO TO 11 
L:::l-1 
00 12 K=1,J. 
~K=Kt(I•(I•1))/2 

12 s:::S-DIV01K)*Jl(HK)*J2(HK) 
11 cura H I UE: 

If(I.I:.:Q.N)GO TO 13 
L:::I+1 
OU H K:::L, fl 
MK:::It (K•{K•l} )/2 

14 S=StDIV{MK)*Jl(MK)*J2(MK) 
ll E'fl:~, I~::2•S 

10 CUJitlnTJE; 
RETUfUi 
EtW 

C CALC. DF E00ILI8RIUM SU~S 
SUBRO:;:TINE .SIJtiCAL 
IHPLICIT REAL*a(A•H 1J,D•Z) 
CQH~Oti/SHBL~/DA(6},U,f,Z'CRBLK/DB(153),Et(l3r17)/DIABLK/E(17), 

lEX( 17) rDC ( 2'l'l) /!liStiLK/T, J, Nr N 1, N2, N6/SU11BLK/SC ( S, 4), SO( 18, 2), 
1SE(l0,2)/fl~~T/UA,UB,UO,UPrUQ/UBLK/U2 

oo 10 r:::t,s·· 
51=0 
52=0 
53=0 
54=0 
DO 11 K=1 1 N 
X:::F.t(I,K) 
Y=x•x 
W:::E(K) 
V:EX(K) 
St:SltV*X 
S2;:S2tV*Y 
sJ:::sl+V*~*X 

11 S4:::S4+V•~•Y 

SC(l, l):::sl/Z 
se< 1, :n =s:uz 
SC(lrJ):::S3/Z 

10 SC(I,U:::SVZ 
DO 20 r:::t,18 
L=ItS 
51=0 
52=0 
DO 21 }...:::1,N 

- 209 -



X=ET(L,K) 
V::;é.X(Y.) 
Sl:::S1TV+X 

21 S2=S2+V+X*E(K) 
SO(l,l)=Sl/Z 

20 SD{l,2):S2/Z 
LI,=O 
DO 30 1=1,4 
M=l+l 
OU 30 K:;M,S 
LL=LLtl 
st=o 
52=0 
DO 31 L:t,N 
V:;t:X(L) 
W:ET(I,L)*~T(K,L) 

Sl=St+V+W 
31 S2=S2+V~~*E{L} 

SECLL, 1):~1/Z 
30 St:(LL,2)=52/Z 

UA.:SC(l'l) 
UB=SC(2, 1) 
UD:SC(3, 11 
Up:SC(4,1) 
UQ:SC{5,1) 
St=U 
DO js L=t,N 

35 Sl=Sl+EX(LllE(L}++2 
U:2:::S1/Z • 

RE:TUR/1 
EtW 

SUBROUTINE STD 
lMPLICIT PEAL+B(A•H,J,O•Z) 
COMHON/CBLK/C1A,C2A,CG,CE/BBLK/B1A,82A,HG,BE/GBLK/0 1 GX,GZ 
1 tG2BL~/G1AO,G2AO,GlA2rG2A2,GG/MlSBL'/~,J,N,NlrN2,N6 
l IPBLK/P2,P4,pó,P66 
J=6 
G::;t,S 
Q:::G*6,71873ó415D•2 
GX.=94,5 
GZ.=94,5 
P2=1,0!:1 
P4:;-4,E;•4 
Pb=l,UE-1 
Pbo=2, Of:0·6 
C1A=900il0,0532 
C2A=19433,6117 
CG:::52054,!:1b73 
n.=519tb.2391 
G1A0=9,02 
.G1A2=0 
G2A0=&,97 
G2A2=0 
GG::.O 
Gt;:;O 
BlA=-7,93 
82A=•8,0ó 
BG=15,btl 
8E:::2,35•AG 
~E:TURtj 

EN[) 

SUBROUTINE; PNT (10 
GU TO (1,2,3,4,5,6,7,8,9),~ 

1 TYN.: 10 
10 FOR~AT{/ 1 EUTER J'l) 

ftETURi~ 

2 TYPE 20 
20 FORMAT(/ 1 ENTf.R G, GX, GZ 1 /) 
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3 
30 

4 
40 

5 
50 

6 
60 

1 
10 

• &o 

• 90 

RETURN 
Ti'PE JO 
FDRMA'I(/' EtiTER P2, P4t P6, P66 1 1] 
RETURN 
TXPE 40 
FDRMAT(/' ENTER ClAt C2At CG, CE'/) 
R.E.TUfW 
T~PE 50 
FDRII\AT(/ 1 ENTER BtA, B2A, BG, BE 1/) 
RETURN 
l'YPE 60 
FOR~AT(/' ENTER GlAOt G2AOt G1A2, G2A2, GG, GEl/) 
RETURN 
TYPE 70 
FORM.AT(/ 1 ENTER TO, D'I, tn, HQ, OH, Ntt, N~Z, NC, TL'I) 
HETUR/1 
TYPE 80 
FORM.AT(/ 1 t:llTER H~PUT fiLE:NAME(5LETTEHS) <CR> 
1 OUTPUT flLENAME(6LJ::TTERS) 1 ) 

RETUR!l 
T;,PE 90 
fURMAT(!I ~:NTER NCtTL 1 ) 

RETURN 
E•D 

SUBROUTINE 152(S,F) 
lMPLlCIT DOUBL~ PRECISION (A•H,O•Z) 
lf (S.LT.l.D•3)GO TO 20 
XD=J.•S 

lO V=DEXP(•2.()0•XO) 
C=(l.VO~V)/(l.DO•V)•l.OO/XO•S 

D=l.~O/X0**2•4.DO:V/((1.DO•VJ**2) 

DEL=•C/D 
XO=XO+..,E:L 
IF(l.D:lO.Lt.(DABS(DEL)/XO))GO TO 10 
F=l.U0•3.DO•S/XO 
RETUH!~ 

20 F=U.6DO+S*•2 
RETURN 
E•D 

C FDER 
C CRIA OUTPUT PILE NA SEGUINTE CONFIGURACAO: 
C tUSIGHA/UAI UB/UPQ/E: 1A/E..CA/EG 
C UAA/UAtl/UAPQ/UaH/UBPO/U6D/UPP/UCC/UEE 
C UAA/UAB/UAPQ/UB~/UBPO/UDD/UPP/UCC/UE.E 

C UAA/UAB /U APfJ /U RB lU B PQ /UDll/ UPP /UC C /UE: E 
C ONDE A.S ULT1"1AS 3 LINHAS SE REFERE~ AO CALCULO DAS DERIVADAS 
C DE U A T CONSTAilTE, A S CONSTANTE E Dt; f ~ T CONSTANTE. 

100 
li O 

120 

c 200 
210 

c )00 
310 

••• 
410 

SUBROUrtra: fDER~I,J,K,tl!l,flFL~ 
H.IPI.IClT DOUBLE PREClSIQN(A,.H,D•Z) 
CO~MUN/flNST/UF(5)/fRDER/NXZ,NT,o(25,5),H(25),SP(25},EP(4,25) 

1/MlSBLK/T, R, iHt ( 4) /DRBLK/X ( 18, :25, 3) /D:il~LK/DERSA ( 25, 3), 
1DEHSB(25,J),DERSP(25,3),DERSQ(25,3) -
GO TO (100,400,~00,400,S00,60U,700),l 

I~PE 110 - . 
FO~~AT(// 1 flLENA~E?1 1 ) 

ACCEPI120 1 J 
FURI-IAT(A.S) 
II:ETURll 
~RIT~l1,210) NXZ,NT 
FDJ<11AÍ(2G) 
RETIJRN 
~kiTEl1,310) T,NH 
t"UR!iA± ( F6 • O, SX, 16) 
REIURi~ 

IF(K.NE.l) GOTO 500 
DD 410 L=1,5 
Ul1.,L) = Uf(L) 
RETURN 
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500 
510 

600 
610 

c 

620 
630 

640 

6>0 

643 

645 

655 

700 
710 

720 

DO 510 t..=t,S 
OlK 1L)=UF(L)-D(lrLl 
Ri:TUF:N 
WHITE (6 1 610) 
rotHIATUHt,• n •,sx,•uA •,ux:,•us •,ux, 1uo •,ux,•up •,ux 
lt'UQ I/) 

1;'0 b30 ~=lrNH 
WRltE(b 1620) H(L),(O(LrM) 1 M=1 1 5) 
t'UR:IAT(fó.0 1 1PSD14.S) 
CO:'nHw;:; 
lflNFL~EU.2) RETURN 
lf(NXZ.EU.l) WHITE(l 1 b40)(H(M) 1SP(H) 10(M 1 1) 1 D(M 12) 1 0(M 1 4), 
l(EP{H,M},N-1,3),!.~1,NH) 

FORHATCDP~b:o,~12.6,1P6E) 
lf(NXZ.EU.2) WRlTE(1,650)(H(M} 1 SP(M) 1 0(~ 1 1) 1 0(M 1 2),0(M,S), 
l(EP(N 1 M) 1 N:1•2)•M=1 1 NH) 
FOH~~T(OPF6.0;F12.6,1PSB) 
lf(NfL.NE.3) RErURN 
DO 655 K=lr3 -
WRITL(1 1 b<l3) 
fOW1AT(II) 
IF(NXZ.EU.l) WRITE(l,645) (X(1 1 M,Kl 1 X(2 1 M1 K)rX(4,M,K), 
1XC6rMrK),X(8,MrK)rX(10,M,K)rX(lJ,M,K)rX(l6,H,K)rX:(18,MrK)r 
2 H=l,UH) 
fOR~ATC2X,9(E14.7,1X)) 

lf(NXZ.~U.2J WR1TE(1,645) (X(l,M,K),X(2 1 M1 K) 1 X(5 1 M1 K), 
1X(b,M,K),X(9,M,K)rX(lO,M,K),X(l5 1 MrKJ 1 l(16 1 M,K),~(18,M,K), 
2 M=t,rm> 
CONTINUE 
ftETURN 
T\'PE 710 
FORMAT(// 1 HAK~ FILE OF (1ST,2NO) DERIVS? t=(Y,N) 2=(N,N) 
1 ];::;.(y,Y)•) 

ACCEPT 720, IIFL 
FOR~U.. T ( 1 G) 
IF(~FL.UE.2) GO TO 100 
REIURN 
END 

C SUBROTINf.. ACBRE:. 
C CORRlCAü DAS DERIVADAS DE 2A ORDEM DEVIDO A DEPENDENCIA 
C DA i-1AGffETIZACAO COM AS DEFORMACOES. 

SUBROUTUlt; AC5R!::(JrGXrGZ,tlH) 
lMPLlCIT DOUBLE PRECISION(A•HrJrO-Z) 
C0M~O~/FRDER/NXZrhT,FDR(25,5)rHP(25),SP(25),EP(4,25)/ 

1DRSLK/DEP(18 1 25r3)/DSIBU~IDERSA(25,l),~E~SB(25,3) 
lrDERSP(2~ 1 3} 1 DERSQ(25,~) 
WRITE~7,150) 

C DO 10 IA=1,18 
C DO 10 18=2,25 
C DO 10 1C=l,3 
C DEP(IA,lB,lC}:DEP(lArlB,IC)+DEP(lArl,lCJ 
CiO CONti~U~ 

C CALL JOTAS(J,NH) 
GOTO cl00,200JNXZ 

100 DO 110 K=it3 
DO 110 l=l,NH 
DERSA(l,K)=l-OEP(4,!,K))/(J+GX4DEP(13,1,K)) 
DERSB(l,KJ:( .. DEPCB,I,K))/(J+GX*DEP(l3,l,K)) 
DERSP(I,K)=(•DEP(13,I,K))/(JtGX*DEP(1l,l,K)) 

11 O CONtlNU!:: 
150 F'0Rt·i.H(I,10X 1 ' DERSA •,lSX,• DE:RSB t,lSXr' OERSPQ 1,1) 

WRITE{7,151)(DERSA(l,3) 1 DERSS(l 1 3}r0ERSP(l 1 3) 1 l=l,NH) 
151 rOR~AT()(lOX,1PD12.3)) 

DO 120 K=ld 
DO 120 IJ=I,rH! 
DEP(1 1 IJ 1 K)=DEP(l 1 IJ,KJ+GX*DEP(4 1 IJ,KJ•OERSACIJ,K)• 
1J*GX*(DERSACIJ,K)**2) 
DEPC2riJ,Kl=DEP(2,1JrKltGX*DEP(8,IJrK)*OERSA(1JrK)• 
lJ•GX•DERSA(IJ,K)•DERSB(IJ,K) 
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DEP(6,IJ,KJ=DEP(6 1 1J 1 K)+GX*DEP(8,IJ,K)•D~RSB(IJ,K)• 
1J*GX*CDERSB(!J 1 K)**2) 
D~P(4,lJ,K):(DEP(4,IJ,K)*(1+GX*DERSP(IJ,K))•J*GX*DERSA(IJrK)• 

1DERSP(IJ 1 K))*J*SP(IJ) 
DEP(B,IJ,K)=(DEP(d,IJ 1 K)*(1+GX•DERSP(IJ,K))•J•GX•DERS8(1J,K)• 
1DERSP{IJ,K))*J:SP(IJ 
DEP(13,IJ,K):(D~P{13,IJ,K)*(l+GX*OERSP(1J,K))•J*GX*(DERSP 

1CIJ,~)**2))*J*J*SP(lJ)*SP(IU) 
120 CoNT!~UE -

GO TO 300 
200 DO ~10 K=l,J 

DO ilo l=t,JW 
O~RSA(l,K):l•DEP(5,! 1 K))/(J+GZ•DEP(15,I,K)) 
DERSB(!,K)s{•OEPC9,1 1 K))/(J+GZ•DEPC15,I 1 K)) 
D~RSU(l,K)=(~DEP(15,l,K))/(J+GZ*DEP(1) 1 1,~)) 

210 CDNll~UE -· -
WRIT~(7,151)(DERSA(! 1 3),DERSB(l,3),0E~SJ(Ir3),I=l,NH) 
DO 22Ó"K=1,3 
DO 220 IJ=l,Nll 
DlP(l,IJ,K):Df.P(1 1 IJ 1 K)+GZ•DEP(5 1 IJ 1 KJ•UERSA(lJ 1 K)• 
1J*GZ*(DERS~{IJ,K)**2) 

OEP(2,IJ,~l=DEP(2,1J,K)tGZ*DEP(9,IJ,Kl*DER5A(lJ,K)• 

1J•GZ*CDERSA(IJ 1 K)*ÓERSB(tJ,K}) 
DEP(b,IJ,K);DtP(b 1 IJ 1 K)tGZ*OEP(9,IJ 1 K)*D~RSB(lJ,K)• 
1J•GZ*(DERSB(IJ 1 K)**2) 
DEP(5,IJ,KJ=(VgP(5,1J 1 K)*(1+GZ*DERSQ(IJ,K))• 
lJ•GZ*UERSA(IJ,KJ•DERSQ(IJ,K))*J*SP(lJ) 
DEP(9,IJ,KJ=(DEP{9,IJ,KJ*(l+GZ*DERSQ\lJ,K))•J•GZ*DERSB(!J,K)• 
lDERSQ(lJ,K))*J*SP(l) . . 

DEP(15,1J,K};(OEP(15 1 IJ,K)*(l+GZ*DERS~(IJ,K)}• 
1J•GZ*(DERSQ(IJ,K)**2)}*J*J*SP(IJ)*SP(!J) 

220 CJf/TH;UE: 
C300 PU 310 lA=1r19 
C DO 310 18=2,25 
C DO 310 IC=1,3 
CJlO U~P{lA,IB 1 1C)=OEP(lA,I8 1 lC)•DEPC1AtltlC) 
300 Ht:TUktl 

E~;D 

C FICOR 
C SUBROTINA UUE CQRRIGE AS DERIVADAS PHIME!RAS 
C DE Fr PA.RA IrlCLUIK A. OEPENOENCIA DA ."'AGI'IET!ZACAO COM AS 
C DEfORMACOES. 

SU6ROUTINE FICOR(J,GX,GZ,NH) 
IHPLICIT OOUULE PRECISIOH(A•HrJrO•Z) 
CO~MON/ fROEH/NXZ,NTrDC25,5),H(25)r5P(25) 1 EP(4,25) 
l/DSIBLK/D~HSA(25,3) 1 DERSB(25,3)r0ERSP(~5,3),DERSU(25,3) 
00 lO K:;o2,NH -
DO 10 L;t,S 

10 DlK,L)~D(K,L)+D(1 1 L) 

DÓ 20 K=ldm 
DO 20 L=l,S 
lf(L,Eú.1)D(K,LJ=D(K,L)•J•GX•SP(K)*DERSA(Kr3) 
IF(L.EU,2)1J(K 1 L)=D(K 1 Ll•J*GX*SP{K)*UEMS~(K,3) 
lf(L.E0.4)D(K 1 L)=D(K 1 L)•J•GX*SP(K)*DERSP(K,3) 

20 If(L,E0.5}D(~,L)=DCK,L)•J*GZ*SP(K)*DEKSU(Kt3) 

DO 30 K:t,NB 
DO 30 1=1,5 

30 If(L.EU,4,0R,L,EQ,S)D(K,L)=D(K,L)*J*SF(K) 
DO 40 i'i.:2,NH 
DO 40 L=l,~ 

40 O(KrL)=D(K,L)•D(l,L) 
RETURN 
END 
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INfC!O 
____________ -f PRO-GAAM~~f CõSl·ii,li.I' :: 

~--------------~ 

li::: I'AR· DE C. CRISTALI~O. DE C. 
1·:VLIOCUL.1.R 1: CO~ST. ~1,\G~ETOIOL. 

r------------------, 
ITI) lHII'ERATUitA I~ICIAL 1 
IAT INHIWAJ.O DI: 'lUil'l:ltATURA : 
INt NONEitO DE l'lo~11'lRATUR.~S 

-------:IIO CAMPO HAGNIÕTIC<l INICIAL : 

1t.!l • IN1"l:RVALO Jll L\MI'O 1 
jNII • NOMERO lll CMil'<lS 
tNXl• COIJIGO OE IJI kU,:Jill IJO CA~11'0: 
1TL • TOL~RANCll\ 1 L----------- _______ J 

.\"XZ ~ 1? "Os (1,0) > -"'C''"'--ll~_:~~~-------(8 

MONTA E DlAGONALIZA llo_CALCULA: 

z-.,jJcxp(-BE.,J 

<r~-}z mtJ<mll!m>cxp(-BEml 

F~-kTinZ 

e~, i 

~----------- ---1 
I AS UI,!'. III. I.~. S.,U l CAf.CUI.AIIt.S l'llR : 

_______ , .!!. 'I '.o I 
I ac- 1 . • ) C~ ,J I 
1 t 1 f 

L------ --------• 
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ê ~· • j_ C : • j ( O) <TL0-_!N~A~O~~i1'~· ~i ~[~O J~·~Õ~~~·~i] 
]_ l - ~ )_ l 

? 

SIM r------------------, 
: E(l),.<m)Hrflm> o 
1 m me 1 

CALCULA CORREÇOES DE ENERGIA DE la. E 
Za. ORDHI. ' ' -----1 I 

I E(Z) .. t <m\tt~bln><n\Hfu~\m> : 
1 m n.m E~ O) -E~ O) I 

CALCULA AS 18 DERIVADAS 2as. DE F RE
LATIVAS AOS Xi (i=l,7) E 5 DERIVADAS 
las., RELATIVAS A: A,B,D,P e Q. 

L------------------J 

r--------------------, 
: T (la. TEI>IPF.RATURA) \ 
' -r ,. ' 
', a e 1 • a 2

F·/·a·x1 ax:j H/axi: 

IMPRIME OS RESULTADOS E ARMAZENA 
E~l DISCO MAG~CTICO. 

1 
HO • •. 1 

---------1 J:lo+t:.H : I 

' ' I T•àT I I ''' I 
I I 
I I 
I o 
L _____ --------------- ___ J 

FIM 
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Relação entre as grandezas da teoria e as dos programas 

de computador: 

TEORIA PROGRA.\lAS 

c a 
1 C lA 

c a 
2 C2A 

a 
cl2 o 
cY CG 

CE CE 

ea,l ElA 

ea,2 E2A 

eY 
1 ElG 

Ba,2 
1 BlA 

Ba,2 
2 B2A 

BY,2 BG 

BE., 2 BE 

Ga,O 
1 GlAO 

Ga,O 
2 G2AO 

Ga,2 
1 G1A2 

Ga,2 
2 G2A2 

Gy o 
GE o 

Q~(J) ,f'I73J2 

Q~ (J) ~J4 

Q~ cJJ /4/231J6 

Q2+l (J) J21P 

.Q2+2 (J) J22P 

Q6+6 (J) J66P 
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