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Da estrutura Cristalina as propriedades fisicas através de calculos
ab-initio

Adriana Paula Schneiders Utzig (utzigadriana@gmail.com)
Universidade Federal da Fronteira Sul — Cerro Largo — RS — Br

Ney Sodré dos Santos (neysodre@if.usp.br)
Universidade Federal da Fronteira Sul — Cerro Largo — RS — Br

Resumo:

Para estudar materiais sélidos em escala atbmica frequentemente comega-se com um cristal
ideal em temperatura zero e calcula sua estrutura eletrénica por meio da Teoria do Funcional
da Densidade (DFT). Isso permite um tratamento quantico das propriedades fisicas de
interesse, tais como: estabilidade relativa, ligacdes quimicas, relaxamento dos atomos
transicoes de fase, comportamento elétrico, mecanico, 6tico, magnético, entre outros. Para
as solucdes das equacOes da Teoria do Funcional da Densidade varios métodos tém sido
desenvolvidos. O método das ondas planas aumentadas linearizadas (LAPW) é um dos
métodos mais exatos. Ele estd incorporado no cédigo computacional WIEN2K. As ligas
intermetalicas estequiométricas Fe-Ni em suas estruturas cubicas foram selecionadas como
um exemplo representativo de como é possivel partindo de suas estruturas cristalinas
utilizando célculos de primeiros principios (ab-initio) para se obter suas propriedades fisicas
em boa concordancia com resultados experimentais e da literatura.

Palavras-chave: Teoria do Funcional da Densidade (DFT); WIEN2K; Ab-initio.

1. INTRODUCAO

O sistema Fe-Ni é um subsistema chave para varias ligas com importantes aplicagcdes tecnologicas.
O método ab-initio nos permite predizer o equilibrio estavel a baixas temperaturas os quais sao

experimentalmente ndo acessiveis devido a uma cinética extremamente lenta [04].

As ligas Fe-Ni atraem a intensa atencdo dos pesquisadores devido as suas inumeras
aplicacOes (constru¢dao de cavidade laser, estabilizadores dimensionais, constru¢ao de super-
tanques, etc.) e devido as anomalias de algumas propriedades fisicas que ocorrem quando a
concentracdo de ferro varia entre 60% a 70% (regido invar). As ligas de Fe-Ni , dependendo da
concentracdo de niquel e da temperatura o tratamento pode cristalizar nas estruturas bcc e fcc.[05],
[06],[07],[08].

O Fe e o Ni sdo importantes elementos de adicdo em muitos materiais de interesse
tecnolégicos, tais como acos maraging, ligas com memoria de forma, vidros metalicos

volumétricos, ligas aluminideas, entre outros[04].



Pretendemos, neste artigo, investigar as propriedades estruturais, eletrénicas, magnéticas,
hiperfinas e as energias de formacdo das estruturas desordenadas Ni-Al, Fe-A2, das estruturas
ordenadas FeNi-B2, FeNi-B32, Fe3Ni-D03 e FeNi3-D03 empregando a Teoria do Funcional da
Densidade [01]. Essas propriedades foram obtidas computacionalmente através do codigo WIEN2K
e sempre que possivel os dados obtidos sdo comparados com resultados experimentais ou com
dados da literatura.

A contribuicdo deste trabalho foca-se no estudo das ligas intermetalicas Fe-Ni com
estruturas cubicas de corpo centrada (bcc) e suas variantes estequiométricas em uma regido a
temperatura zero Kelvin que por outros meios, que ndo o computacional sdo extremamente
imprecisos ou nao podem ser obtidos. As simulacdes sdo realizadas via métodos de primeiro
principio (ab-initio) através do método Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave (FP-
LAPW)[02] dentro da teoria DFT e a aproximagao para o potencial de troca e correlacdo escolhido
foi o método do gradiente generalizado (GGA), isso tudo contido no codigo WIEN2K [03],

desenvolvido e mantido pelos professores Doutores Peter Blaha e Karlheinz Schwarz.

2. Metodologia

No presente trabalho, as propriedades no estado fundamental para as estruturas
estequiométricas desordenadas Fe — A2, Ni — A1 e as estruturas estequiométricas ordenadas FeNi —
B2, FeNi — B32, Fe;Ni — D0; e FeNi; — D03 sao calculadas usando o método do potencial completo
de ondas planas aumentadas linearizadas (FP-LAPW). Como aproximacdo para o potencial de troca
e correlacdo utiliza-se a aproximacgao do gradiente generalizada (GGA) desenvolvido por Perdew-
Burke-Ernzerhof [09] e implementados no codigo WIEN2K. Todos os calculos das propriedades
tantos das estruturas desordenadas quanto ordenadas foram realizados considerando spins
polarizados. Como critério para se obter os melhores resultados possiveis foram utilizados duas
caracteristicas da metodologia implementada no codigo WIEN2K que nos permitiram obter o
controle da convergéncia das energias com as menores oscilacoes possiveis, o controle do tamanho

das esferas (raio de muffin-tin) e o numero de ondas dento da célula unitaria.

Tanto para as estruturas desordenadas A2, quanto para as estruturas ordenadas B2, B32 e
D03, foi utilizada a energia de corte no valor de -7.0 Ry sendo que esta energia define a separacao
entre o nucleo e os estados de valéncia. Foi utilizado o método do tetraedro para realizar a
integracdo na zona de Brillouin[10]. Em cada caso analisado, foram realizados testes de
convergéncias que definiram o niimero de ondas necessarias para se atingir a estabilidade na energia

do sistema. Considerou-se a energia estavel quando sua oscilagdo era inferior a 10”Ry. O segundo



critério escolhido para definir a estabilidade da energia é a relacdo RyrKmax ( sSendo Ryr 0 menor dos
raios de muffin-tin [02] e Kyuax € a onda plana de corte). Foi encontrado o valor ideal para cada caso

estudado.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Propriedades Estruturais

O célculo da energia para as estruturas desordenadas e ordenadas foi realizada para varios
parametros de rede através da variacdo do volume da estrutura e os graficos resultantes sdao
apresentados na Figura 4. A energia total calculada foi fitada usando a equagdo de estado de
Murnaghan [11], com o fitting estimamos o volume minimo. Este, por sua vez, permitiu obter o
parametro de rede de equilibrio para o estado fundamental de todas as estruturas desejadas. Os
valores encontrados para cada estrutura sdo apresentados na Tabela 1. Além do volume para o
estado fundamental, obteve-se o bulk modulus isotérmico (mddulo da elasticidade), sua derivada em
relacdo a pressdao e uma estimativa para a energia do estado fundamental (E,), estes dados sdo

apresentados na Tabela 3.

A fase desordenada Fe tem a designacdo strukturbericht A2 com prototipo W, que
corresponde a uma rede ctibica de corpo centrado com atomos de Fe nos vértices do cubo e um
atomo de Fe no centro do cubo. A célula unitaria do Fe na estrutura A2 utilizada em nossos calculos
é mostrada, na Fig.01-a[18], tendo espaco de grupo Im3m (229) com simbolo Pearson cI2, os

detalhes da estrutura podem ser vistos nas Tabelas 1 e Tabela 2.

A fase desordenada Ni tem a designacao strukturbericht A1 com protétipo Cu, que
corresponde a uma rede cibica de face centrada com atomos de Ni nos vértices do cubo e um atomo
de Ni em cada face do cubo. A célula unitaria do Ni na estrutura A1 utilizada em nossos calculos é
mostrada, na Fig.01-b[18], tendo espaco de grupo Fm3m (225) com simbolo Pearson cF4, os

detalhes da estrutura estdo nas Tabela 1 e Tabela 2.

Os compostos ordenados do FeNi possuem duas estruturas com essa estequiometria. A
primeira possui designacao strukturbericht B2 com o prototipo sendo o CsCl, o simbolo Pearson
dele é cP2 e seu espago de grupo é Pm3m (221). Sua estrutura € ilustrada na Fig.1C[18], os detalhes
da estrutura estdo dados na Tabela 1 e na Tabela 2. A segunda estrutura possui a designacdo

struktubericht B32 e apresenta como prototipo NaTi, seu simbolo Pearson é cF16 e seu espaco de



grupo é Fd3m (227). Sua estrutura é ilustrada na Fig.1d [18], os detalhes da estrutura estdo dados na

Tabela 1 e na Tabela 2.

Os compostos ordenados com as estequiometrias FesNi e FeNi; possuem designacao
strukturbericht D03, com espaco de grupo Fm3m (225). O prototipo utilizado para construcdo das
estruturas D03 foi o AlFe3 com o simbolo Pearson sendo cF16 e seu espaco de grupo Fm3m (225).
Sua estrutura é ilustrada na Fig.(1le) [18] e Fig. (1f) [18], os detalhes da estrutura estdo dados na
Tabela 1 e na Tabela 2.

Para se chegar as propriedades que se objetivava, foi necessario otimizar as estruturas
apresentadas na Fig.1 [18]. Inicialmente, procurou-se otimizar alguns parametros de controle para
as estruturas cristalinas fornecidas pela teoria aplicada no coédigo WIEN2K. Comecou-se
procurando para cada estrutura, qual era 0 RKMAX (raio de muffin-tin vezes nimero de ondas
maximo) que mantinham a estrutura estavel (ndo produzia divergéncias), e produzia oscilacdes na
energia volumétrica inferior a 107 Rydberg. Os resultados graficos que ilustram o comportamento
da energia volumétrica em funcdo do RKMAX para cada estrutura sdo ilustrados na Figura 2. Os
valores utilizados para 0 RKMAX, a partir deste momento para todas as contas realizadas foram:
para o Fe-A2 escolheu-se utilizar RKMAX como sendo 11, Ni-A1 RKMAX sendo 10, FeNi-B2
RKMAX sendo 11, para as estruturas FeNi-B32 e as duas D03 foi escolhido RKMAX sendo 10.

Esses valores representam um ponto apo6s a estabilidade ter sido alcangada.

O préximo passo foi escolher qual o nimero de ondas maximo na célula unitaria no qual
atingia-se uma saturacdo para a energia, ou seja, no qual o valor da oscilacdao para a energia nao
fosse mais significativo para oscilagdes inferiores a 107 Rydberg na célula unitaria. Os graficos que
expressam esse comportamento sao mostrados na Figura 3. Foram escolhidos com base nestes
resultados os seguintes numeros de pontos K (nimeros de ondas) para a célula unitaria; Fe-A2 o
valor de 20000 pontos K, Ni-A1 o valor de 40000 pontos K, FeNi-B2 o valor de 30000 pontos K,
FeNi-B32 o valor de 40000 pontos K, Fe3Ni-D0; o valor de 40000 pontos K e FeNiz;-DO0; o valor
de 40000 pontos K. Esses valores representam o primeiro nimero de ondas nos graficos apos ser

atingida a estabilidade.

Uma vez definidos os critérios de controle para evitar que ocorresse grandes oscilagdes na
energia, procurou-se encontrar cada célula unitaria no seu estado fundamental, variou-se o volume
de cada célula unitaria e calculou-se a respectiva energia para cada valor de volume. Os resultados
da energia em funcdo do volume foram utilizados na equacdo de estado de Murnagam [11] para

tracar o comportamento das estruturas estudadas e os resultados sdo ilustrados na Figura 4. Os



parametros de rede encontrados sdo mostrados na Tabela 1, e os modulos da elasticidade e os

volumes e a energia para a estrutura em seu estado fundamental sao elencados na Tabela 3.

O valor encontrado para o parametro de rede para o Fe-A2 foi de a, = 2,8319A. Chentouf [12]
apresentou o valor de a, = 2.833A utilizando o método de projecdo de ondas aumentadas (PAW)
implementado no codigo computacional Viena Ab Initio Simulation Package (VASP), mesmo
utilizando uma metodologia distinta o resultado apresentado por Chentouf apresentou um erro
percentual relativo de 0.039% em relagdo ao nosso. O valor encontrado por Chentouf para o médulo
da elasticidade para o Fe-A2 foi de B = 187.06GPa o que da um erro percentual de 3.22% do valor

que encontramos e esta apresentado na Tabela 3.

Cacciamani [04] utilizando a metodologia CEF+CALPHAD [04], diferente da nossa e da de
Chentouf, obteve como parametro de rede para a estrutura Fe-A2 o valor de a, = 2. 826A, ou seja,
um erro percentual relativo de 0.19% em relacéo ao resultado, para o Ni-A1 o valor de a, = 3.518A,
que corresponde a um erro relativo percentual de 0.05%, para o FeNi-B2 o valor de a, = 2.844A que
corresponde a um erro percentual de 0.41% em relacdo ao nosso resultado, para o FeNi-B32 o valor
de ap = 5.668A correspondendo a um erro percentual de 0.15%, para o FesNi-DO0; o valor de ap =
5.705A correspondendo a um erro relativo percentual de 0.29% e para a estrutura FeNi3-D03 o
valor de a, = 5.60A, o que corresponde a um erro percentual de 0.80% em relacdo ao nosso

resultado.

Chentouf [12] obteve para o Ni-Al o valor do médulo da elasticidade de B = 195.41GPa,
correspondendo a um erro percentual de 2.74% em relacdao ao valor por nos obtido. Para o FeNis-
DO0;, Chentouf obteve B =176.01GPa correspondendo a um erro relativo percentual de 8.60% em

relacdo ao valor que obtivemos.

Entretanto, quando comparamos os resultados apresentados por Pandya [13] para o FeNi3-DO0s,
obteve para o modulo da elasticidade o valor de B = 193.5GPa que corresponde a um erro
percentual de 1.21% em relagdo ao valor que obtivemos. Para a derivada do modulo da elasticidade
em relagdo a pressdo Pandya [13] obteve B’= 4.36, e nds obtivemos o valor de B’= 4. 8655, o que

mostra que ambas as estruturas estao bem convergidas e estaveis.



(b)

(d)

Fig 1 — Estruturas Cristalinas: (a)Fe-A2, (b)Ni-Al, (c)FeNi-B2, (d)FeNi-B32, (e)Fe;Ni-D0s, (f)FeNis-D0y
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Tabela 1 — Elementos desordenados e ordenados com sua respectiva designagdo Strukturbericht, seu simbolo
Pearson e parametro de rede (P.R.) em unidades atémicas (1u.a. = 0.5291772108x10"m)

Estrutura Nimero Espago de grupo P.R.
Ni—A1 225 Fm3m 6.65183
Fe— A2 229 Im3m 5.35152
FeNi- B2 221 Pm3m 5.39618
FeNi - B32 227 Fd3m 10.7272
FeNi; - D03 225 Fm3m 10.64510
FesNi - D03 225 Fm3m 10.81215

Tabela 2 - Posicdo dos dtomos na célula unitaria. Multiplicidade na célula do &tomo (MULT)

Estrutura Numero do atomo X Y Z Atomo MULT
Ni-A1l 1 0 0 0 Ni 1
Fe - A2 1 0 0 0 Fe 1

1 0 0 0 Fe 1

FeNi - B2

2 0.5 0.5 0.5 Ni 1
1 0.125 0.125 0.125 Fe 2
FeNi - B32
2 0.375 0.375 0.375 Ni 2
1 0 0 0 Ni 1
FeNi; - D03 2 0.5 0.5 0.5 Fe 1
3 0.25 0.25 0.25 Ni 2
1 0 0 0 Ni 1
FesNi - D0 2 0.5 0.5 0.5 Fe 1
3 0.75 0.75 0.75 Fe 2
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Tabela 3 - Volume minimo medido em unidades atémicas (V,); Mddulo da elasticidade (B) em GPa; Derivada
do médulo da elasticidade em relagdo a pressdo (B’); Energia Total otimizada (Er) medida em Rydberg. Os subindices

dos B(GPa): 1 representa os dados calculados e 2 os dados da literatura.

Estrutura Vo B(GPa); B(GPa); B’ Er
Ni- Al 73.5806 200.7670 195.41 4.8776 -3041.66876757
Fe- A2 76.6303 193.0875 187.06 7.5464 -2545.61251364
FeNi - B2 157.1301 176.4262 - 4.6423 -5587.26937241
FeNi - B32 308.6056 183.9307 - 4.3626 -11174.55620273
FeNi; - D03 303.4947 191.1523 176.01 4.8655 -11670.61148926
FesNi - D03 315.9907 177.5802 - 4.4254 -10678.49733448

3.2 Propriedades Magnéticas

Na Tabela 4 sdo apresentados os resultados obtidos para 0 momento magnético por sitio de
atomo na célula unitdria (MM), os momentos magnéticos totais na célula unitaria (MMT), os
momentos magneéticos totais em cada célula por atomo (MMTA). Além dos valores calculados para
o MMTA sao apresentados os valores obtidos por Cacciamani [04] para cada estrutura. Nota-se que
para o Ni-A1 o erro percentual entre os resultados é de 2.73%. Para o Fe-A2 foi encontrado um erro
percentual de 0.76% entre o nosso valor e o de Cacciamani para o MMTA. Para as estruturas
ordenadas temos para o FeNi-B2 um erro percentual relativo de 2.42% para o MMTA, para o FeNi-
B32 o erro percentual relativo no MMTA foi de 1.46%, para as estruturas D03 temos que para a
estrutura rica em Ni (FeNis) o valor para o MMTA apresentou um erro percentual relativo de 1.05%

e para a estrutura rica em Fe (Fe3;Ni) o erro percentual relativo para 0 MMTA foi de 2.03%.

Comparando nosso resultado para o Fe-A2 com Samara [14], que obteve o valor do momento
magnético no sitio de Fe para a estrutura Fe-A2 como sendo g = 2.27 pg, 0 que dad um erro
percentual de 2.53%. Entretanto Samara também nos mostra o valor experimental do momento
magnético no sitio de Fe que é p(Fe) = 2.22 ps de modo que o erro percentual relativo do valor que

obtivemos em relacao ao experimental foi de 0.33%.

M.Z. Dang e D. G. Rancourt via simulacdao de Monte Carlo usando aproximacgdo de Ising
[17], encontraram para o FeNi-B2 o valor de peniy = 1.70 pg correspondendo a um erro percentual

relativo de 2.84% para o valor que calculamos. Ja para o Fe3Ni-D0s;, Dang obteve pPesniy = 2.25 Hp

14



que corresponde a um erro percentual relativo de 2.54% do valor que obtivemos para 0 MMTA.

Dang também obteve 0 MMTA para a estrutura FeNiz;-D0; com o valor de penizy = 1.15 pg em

relacdo ao valor que obtivemos o erro relativo percentual foi de 4.34%.

Nossos resultados para o comportamento magnético das ligas intermetalicas com estrutura

ctbica de corpo centrado e suas variantes estequiométricas de FeNi mostrou um comportamento

ferromagnético para todas as estruturas, o que concorda plenamente com os dados experimentais e

com a literatura.

Tabela 4 - Momento magnético total nas células (MMT), Momento Magnético por sitio (MM) e momento

magnético total por dtomo (MMTA) em magneton de Bohr (pg), nos sitios de Ferro na posicdo 1 e na posicdo 2 se

existir; Os subindices dos (MMTA): 1 representa os dados calculados e 2 os dados da literatura.

Estrutura Sitio de MM MMT MMTA; MMTA, ERRO %
Atomos (por sitio) (na célula) (por atomo) (por atomo)

Ni- Al 1-Ni 0.68085 0.63489 0.63489 0.618 2.73

Fe - A2 1-Fe 2.21257 2.17250 2.17250 2.156 0.76
1-Fe 2.77956

FeNi - B2 1-Ni 0.75685 3.49673 1.748365 1.707 2.42
1-Fe 2.63850

FeNi - B32 6.53809 1.6345225 1,611 1.46
2 -Ni 0.70752
1-Fe 2.39312

FeisNi — D03 2-Ni 0.93703 8.68112 2.17028 2.127 2.03
3-Fe 2.73049
1-Fe 2.82319

FeNiz;— DO; 2 - Ni 0.69604 4.44609 1.1115225 1.1 1.05
3-Ni 0,34565
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3.3 Propriedades Hiperfinas

I. S. Oliveira e A. P. Guimaraes entendem que interagdes hiperfinas [15] sdo aquelas interagdes que
envolvem multipolos magnéticos e elétricos nucleares. Momentos de multipolos vao interagir com
campos elétricos e magnéticos quer estes sejam gerados dentro da matéria condensada, ou que sao

geradas por fontes externas, dando origem ao espectro hiperfino.

Foi obtido o campo hiperfino magnéticos para cada sitio das estruturas estequiometrias ordenadas e

desordenadas para a liga intermetalica Fe-Ni e os resultados sdo apresentados na Tabela 5.

Samara [14] obteve o campo hiperfino magnético para o sitio do Fe-A2 com o valor de Bugrge) = -
321KOe = -321KGauss em relacao ao valor que encontramos para o campo hiperfino magnético do
Fe-A2 observamos um erro percentual relativo de 2.53% em relagdo ao valor que calculamos.
Comparando o valor que obtivemos com Steinmetz [16], ele obteve Burrre) = -309.967 KGauss o
que da um erro percentual relativo de 0.94% em relacdo ao valor do campo hiperfino magnético

aqui calculado.

Tabela 5 - Campo hiperfino magnéticos totais (Burr) em KGauss por sitio. Os subindices 1, 2 e 3 representam

os sitios especificos, como definido na Tabela 2.

Estrutura Bhirr1 Bhirr2 Bhrrs
Ni- A2 -116.095 (N1) - -
Fe - A2 -312.872(Fe) = =
FeNi - B2 -229.172(Fe) -284.074(N1) -
FeNi - B32 -251.552(Fe) -223.839(N1) -
FeNi; - D03 -222.823(Fe) -135.676(N1) -150.782(N1)
Fe;Ni - DO; -331.967(Fe) -289.728 (N1) -282.571(Fe)
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3.4 Energias de Formacao

Na Tabela 6 sdo apresentadas as energias de formagdo calculadas para as estruturas

estequiométricas ordenadas que sdo foco deste trabalho.

A energia de formacgdo foi calculada usando as energias totais (Er) apresentadas na Tabela 3 e

utilizando a seguinte equacao:

5 I.l.r'-'l'. N1 Iﬁl ( 1 Fe A2 ) Ti.l‘-":l ( 1 N Al l:l
F E —
ny -+ neo

Onde:

Erre - ni Tepresenta a energia total da liga;

n; representa o numero de componentes, atomos 1, na liga;
n, representa o numero de componentes, atomos 2, na liga;

Etre-a2€ Ernia1 representam as estruturas desordenadas que compdem a liga.

Tabela 6 — Energia de formacdo (Fg) em kJ/mol, para as estequiometrias ordenadas e os erros percentuais (E%). Os

subindices dos (Fg): 1 representa os dados calculados.

Estrutura FE,
FeNi-B2 0.940
FeNi-B32 0.251
FeNi;-DO, 0.289
FesNi-DOs 0.354

Uma das contribui¢oes deste artigo para o estudo das ligas intermetalicas Fe-Ni com estrutura
ctbica de corpo centrado e suas variagOes estequiométricas é a obtencdo dos valores da energia de

formacao.
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4. CONCLUSAO

Apresentamos, neste trabalho, as propriedades fisicas da liga intermetalica Fe-Ni com as estruturas
desordenadas Fe-A2, Ni-A2 e as estruturas ordenadas com a estequiometria FeNi-B2, FeNi-B32 e
as DO; (FesNi e FeNi;) com os calculos partindo das informacdes minimas da estrutura cristalina e

usando célculos de primeiro principio.

As propriedades fisicas apresentadas foram obtidas através dos célculos de estrutura eletronica
usando o método FP-LAPW com Generalized Gradient Approximation (GGA) na estrutura da teoria

do funcional da densidade aplicado no codigo WIEN2K.

Todos os dados calculados mostraram-se extremamente consistentes com os dados experimentais e/
ou da literatura, com uma margem de erro sempre baixa. Como exemplo, para o parametro de rede
obtivemos para o Fe-A2 um erro de 0.19%, para o Ni-A1 um erro de 0.05%, para FeNi-B2 um erro
de 0.41%, para o FeNi-B32 um erro de 0.15%, para o Fe3;Ni-D0; um erro de 0.29% e para o FeNis-
D03 um erro de 0.80%. Todos os parametros de rede tiveram erros percentuais inferiores a 1% em

relacdo aos dados da literatura.

Este comportamento foi observado nas propriedades magnéticas onde os erros percentuais relativos

das propriedades magnéticas em relacao a literatura ficou sempre inferiores a 3%.

Para as propriedades hiperfinas foi calculado o campo hiperfino para cada sitio (muffin-tin) e
comparamos o valor obtido para o Fe-A2 com os encontrados na literatura e o erro percentual

relativo foi sempre inferior a 3%.

Apresentamos a energia de formacao para as estruturas ordenadas FeNi-B2, FeNi-B32, Fe;Ni-DO0; e

FeNi;-DO0s. Estes ficaram para a literatura como uma das contribui¢oes realizadas neste trabalho.

Todas as propriedades apresentadas quando comparadas com dados experimentais e/ou da literatura

mostraram-se consistentes.

A metodologia apresentada neste trabalho mostrou-se um método viavel, barato e relativamente

rapido com uma capacidade de predizer as propriedades calculadas com uma excelente precisao.
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