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Resumo

As propriedades elásticas do composto intermetálico Ti3Al foram estudadas usando o método “Full Potential LAPW com APW+lo”. Esse método é um dos mais utilizados para cálculo de estrutura eletrônica, e é baseado na teoria da funcional da densidade (DFT), com aproximação geral do gradiente (GGA), e o potencial de correlação e troca. Esse método nos permite determinar as propriedades estruturais do estado fundamental como módulo de bulk, o parâmetro de rede, a energia mínima de equilíbrio, e também as propriedades elásticas, como o módulo de cisalhamento, o módulo de Young, os coeficientes de Zener (anisotropia) e de Poisson. Os valores das propriedades elásticas calculadas estão coerentes com as propriedades elásticas do material.
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1. INTRODUÇÃO 
Nas últimas décadas os compostos intermetálicos foram estudados intensamente sob o ponto de vista teórico e experimental. Os compostos intermetálicos são ordenados, apresentam resistência à deformação em elevadas temperaturas e pressões. Essa resistência é devida ao ordenamento químico e a redução da mobilidade atômica em altas temperaturas, o que faz com que, as estruturas destes compostos sejam mais estáveis.  Devido a essa resistência a deformações, os intermetálicos são considerados superligas modernas1. Informações importantes como os defeitos na rede cristalina e as propriedades estruturais dos intermetálicos podem ser determinadas  usando o microscópio de campo de íons (FIM) e o microscópio eletrônico de alta resolução (HREM). Por outro lado o uso dos métodos computacionais, baseados nos cálculos de primeiros princípios de estrutura eletrônica usam a teoria funcional da densidade (DFT),  o método Full Potential Linearized Augmented Plane Waves (FP-LAPW) com APW+lo2, com a aproximação  geral do gradiente (GGA) e o potencial de correlação e troca3, o qual permite determinar nas estruturas cristalinas ordenadas, a energia total (E0) em função do volume (V),  as constantes  elásticas, o módulo de  bulk (B), o módulo de elasticidade (E), módulo de Young (v), o módulo de cisalhamento (G), o módulo de anisotropia (módulo de Zener) e o módulo de Poisson1,4-5.

2. METODOLOGIA 

O método FP-LAPW com APW+lo e a aproximação do gradiente geral (GGA) para o potencial de correção e troca é um dos mais precisos métodos que temos disponíveis. No método FP-LAPW, usa-se a antiga idéia das esferas de Muffin-tin de Slater, dividindo o espaço em duas regiões. Próximo ao átomo todas as quantidades de interesse são expandidas em harmônicos esféricos e na região intersticial elas são expandidas em ondas planas. O primeiro tipo de expansão define o raio da esfera de Muffin-tin RMT entorno do núcleo. A razão de convergência dessas expansões depende da escolha do raio da esfera de Muffin-tin, mas esta afeta apenas a velocidade de cálculo. Em nossos cálculos os raios das esferas de Muffin-tin usados foram 1.33 Å para o Ti e 1.30 Å para o Al no composto Ti3Al. Na esfera atômica desse composto a densidade de carga e o potencial são expandidos em harmônicos do cristal com acima de L=6. A dependência da energia total no número especial de pontos k na primeira zona irredutível de Brillouin tem sido explorada com o esquema do tetraedro linearizado6 e para a performance do cálculo usamos 120 pontos k para o composto Ti3Al. A densidade de corte da onda plana é RMT Kmax = 7, que nos leva a 353 funções bases para o composto Ti3Al, enquanto o potencial de corte estende acima de 12. No caso os elétrons de caroço são tratados como totalmente relativísticos e os elétrons de valência como  escalarmente  relativísticos .  
3. RESULTADOS E DISCUSSÕES 

3.1. Propriedades estruturais.


As propriedades do estado fundamental do composto intermetálico Ti3Al são estudadas nesse trabalho. A energia total é calculada em função do volume e é fitada na equação de estado de Murnaghan7 para obter o parâmetro de rede de equilíbrio e outras propriedades do estado fundamental. A energia total em função do volume é mostrada na Fig.1. 
Tabela I - Calculado parâmetro de rede a0, mínima energia total E0 (eV) e o módulo de bulk B (1011N/m2) .

	Veq (Å3)
	a0 (Å)
	B (1011N/m2)
	E0 (eV)

	64
	6.36
	1.45
	-76277.39


Na tabela I é apresentado  o parâmetro de rede de equilíbrio (a0), o módulo de bulk (B) e a mínima energia total E0.

O módulo de bulk é importante porque existe uma forte correlação entre o módulo de bulk e a dureza.8,9
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Fig.1. Energia total calculada em função do volume para Ti3Al.
3.2. Propriedades Elásticas.


As  propriedades elásticas estão correlacionadas com as tensões aplicadas nos materiais. Estas quantidades microscópicas são relacionados a parâmetros macroscópicos como o módulo de cisalhamento G, o módulo de Young E, o módulo de anisotropia (módulo de Zener) e o módulo de Poisson que são frequentemente medidos em materiais policristalinos  quando se  mede a dureza desses materiais. O módulo elástico necessita do cálculo da derivada da energia em função da tensão da rede10. Para as redes cúbicas podemos determinar essas tensões de modo que o volume da cela unitária seja preservado. Para calcular o módulo C11-C12 usamos o tensor de tensão ortorrômbica com conservação de volume.
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Aplicação dessa tensão muda a sua energia da rede não tencionada para: 
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onde V é o volume da cela unitária e E0 é energia da cela não tencionada no volume V. 

Para o cálculo da constante C44 usamos o tensor de tensão monoclínico com conservação de volume dado por:
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Com mudanças na energia total dada por:
                                     
[image: image5.wmf]2

44

0

)

(

d

d

V

C

E

E

+

=

                                                (4)

Para cristais cúbicos isotrópicos o módulo de bulk 11 é dado por:
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O  módulo de cisalhamento G, o módulo de Young Y, o módulo de anisotropia A  (módulo de Zener) e o módulo de Poisson ν,  estão relacionadas com as constantes elásticas microscópicas pelas equações :
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Os valores dos parâmetros acima calculados para o Ti3Al estão representados na tabela II.
Tabela II - Propriedades elásticas calculadas para o Ti3Al em (1011N/m2). Os parâmetros A e ν são adimensionais.
	 C11
	C12 
	C44
	B
	G
	E
	A
	ν

	 2.21
	1.07
	1.11
	1.45
	0.89
	2.22
	1.95
	0.34


4. Conclusões:

O material  tem uma dureza alta  devido o valor do módulo de Bulk, de acordo com   a correlação existente  entre o módulo de Bulk e a dureza.8-9
A rede cristalina é estável de acordo com as relações: C44 >0, C11>|C12| e   C11+2C12>0.

Não é observado a relação de Cauchy (C12= C44).

Observamos que o coeficiente de Zener (anisotropia) A=1.90, A>1, indicando que o material não é isotrópico, para ser isotrópico A=1.

O coeficiente de Poisson ν =0.34 coerente com os valores dos metais e ligas que estão no intervalo entre 0.25 e 0.45.
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