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Determinacdo de parametros de rede de ligas CrCoNi por simulacdo computacional de
teoria do funcional da densidade
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Ligas de Alta Entropia (LAEsS) ou multicomponentes sdo uma nova classe de materiais metalicos
desenvolvida nas Ultimas décadas que possuem como caracteristica principal ndo serem
baseadas em um Unico elemento, e sim serem constituidas por misturas de diversos elementos.
Dentre as LAEs j4 desenvolvidas, grande destaque é dado para composi¢bes CrCoNi, que
possuem excelentes propriedades mecanicas, figurando dentre os materiais de maior tenacidade
existentes. Dentre as razfes das excelentes propriedades destas ligas, um importante motivo
gue deve ser destacado € alta componente de endurecimento por solugéo sélida, o que pode ser
estimado usando diferentes modelos propostos na literatura. Entretanto, como estudos passados
mostraram, estimar esta contribuicdo é muito susceptivel aos raios (ou volumes) atdmicos
usados como input. No presente projeto foi usado o método de simulagdo computacional da
teoria do funcional da densidade para prever os parametros de rede e de diferentes ligas CrCoNi.
Estes valores foram usados para verificar desvios em relacao a lei de Vegard para estas ligas
metdlicas, permitindo avaliar com mais precisdo como se d& a relagdo entre a mudanca dos
pardmetros de rede destas ligas em funcdo da variagdo composicional das mesmas. Neste
trabalho, o calculo dos parametros de rede das ligas do sistema CrCoNi envolveu o uso do
método da teoria do funcional da densidade (DFT) aplicado a supercélulas que representam as
ligas do sistema a serem analisadas, contemplando diferentes possibilidades de composicao.
Essas supercélulas foram construidas por meio de arquivos CIF (crystallographic information
file), e foram preparados arquivos de calculos para serem executados pelo Software Quantum
ESPRESSO. Esses célculos envolvem a relaxagéo de cada supercélula para encontrar o volume
gue corresponda a condicdo de menor energia, e assim, se possa obter o parametro de rede
desejado. Serdo apresentadas as regides de maior concordancia e maior divergéncia entre a lei
de Veegard e os parametros de rede destas ligas, o efeito desta variacdo de volume atdmico nos
modelos de endurecimento por solucdo sélida sera discutida e serd mostrado como estas
pequenas variagcbes apresentam grandes impactos nas propriedades finais calculadas.



