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Os fundamentos da termodindmica computacional ou da técnica “CALPHAD” (Computer Calculation of
Phase Diagrams) foram estabelecidos na década de 1970 e a técnica se consolidou nas décadas seguintes
com o desenvolvimento de modelos e métodos eficientes paraa descricdo das propriedades termodinamicas
de elementos e fases. Desde o inicio do desenvolvimento da técnica, a questdo de como tratar e quantificar
as propriedades termodinamicas de fases experimentalmente inacessiveis (metaestaveis ou instaveis) teve
papel fundamental nas discussdes e desenvolvimentos. Hoje, a termodindmica computacional é uma
ferramenta bem estabelecida da “ICME” (Integrated Computational Materials Engineering) mas algumas
dificuldades e desafios persistem no tratamento de fases metaestveis ou instaveis. Neste trabalho, a
importancia do tratamento das fases experimentalmente inacessiveis na termodinamica computacional é
revista através de exemplos relevantes em ligas metalicas. Os métodos de extrapolacfes aplicados as
propriedades da fase liquida a baixas temperaturas e seu impacto no estudo de sistemas em que a
cristalizacdo é evitada sdo descritos e discutidos. A importancia deste problema no emprego da técnica
“CALPHAD” a previsdo da formagdo de fases vitreas ou amorfas é discutida e a situacdo atual, na érea,
revista, sempre que possivel através de exemplos de aplicacdo da técnica a sistemas relevantes. Por fim, o
potencial da previsdo da transformacdo destas fases em fases cristalinas é discutido.
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