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Descricao do efeito de bloqueio de sitio em solucdes solidas intersticiais através da
equacio de Avrami
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Solugdes solidas intersticiais estdo presentes em diversos materiais de engenharia, sendo
o carbono em ago o caso mais amplamente conhecido. Diversos fenomenos importantes
para engenharia de materiais também dependem de solugdes solidas intersticiais tais
como fragilizacdo de hidrogénio em ligas metalicas, ou até mesmo armazenagem de
hidrogénio em metais. Portanto, uma boa descri¢ao termodindmica de como ocorre a
ocupagao intersticial pelos a&tomos de soluto ¢ fundamental para o desenvolvimento de
materiais. Durante o processo de ocupagao intersticial pode ocorrer o efeito de bloqueio
de sitios (SBE, do inglés Site Blocking Effect), onde a ocupagdo de um sitio por um atomo
impede os sitios vizinhos de serem ocupados. Diversos modelos termodinamicos foram
propostos para a descri¢ao do SBE [1-6], entretanto, a consideragdo da sobreposi¢ao de
sitios bloqueados por diferentes atomos ndo ocorre de forma clara. Portanto, um modelo
para a descricdo do SBE considerando a sobreposicdo de sitios bloqueados foi
desenvolvido partindo da considera¢ao que a ocupagao intersticial, ¢ a contagem de sitios
bloqueados, seguem um processo de Poisson espacial, ou seja, ocorre aleatoriamente e
independente das ocupagdes anteriores. Este processo se assemelha ao processo de
transformacao de fase por nucleagdo e crescimento descrita pela bem conhecida equacao
de Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK). Desta forma, propusemos um modelo
no qual a fra¢ao de sitios bloqueados também pode ser bem descrita através da equacao
de JIMAK. O modelo proposto (denominado modelo JMAK) permite estimar o nimero
de sitios bloqueados considerando o fendomeno de sobreposicao de bloqueio de sitios de
forma simples e direta. O modelo JMAK foi validado comparando os valores calculados
de entropia configuracional valores obtidos por simulagdo numérica ¢ com dados
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