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Influéncia composicional nas transformacoes de fases martensiticas de ligas Ni-Ti
por dindmica molecular
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Durante as tltimas décadas, diversos sistemas de ligas com propriedades avangadas vém
sendo desenvolvidas. Atualmente, podem-se encontrar ligas refratarias de alta entropia
com memoria de forma (MF). O sistema de ligas Ni-Ti apresenta comportamento de MF
e superelasticidade devido as transformacgdes de fases martensiticas. Deste modo, € util
considerar que as ligas nitinol sejam a base para novos sistemas de ligas de média e alta
entropia que apresentem o comportamento de MF, ampliando suas aplicagdes funcionais.
Neste contexto, este trabalho tem por objetivo determinar, via simulagdes atomisticas, a
faixa composicional das ligas Ni-Ti1 que apresentem as transformagdes martensiticas e
sirvam no desenvolvimento de ligas de média e alta entropias. Amostras virtuais de
composi¢ao nominal Ni(100-x)Tix (45 < x < 55) foram produzidas utilizando-se o
software LAMMPS, num sistema composto de 2000 dtomos que interagiram sob a a¢ao
do potencial interatomico modified embedded atom method (MEAM). A evolugdo
estrutural e as transformagoes de fases, que fornecem o efeito de MF, foram analisadas
mediante a aplicagdo de aquecimento e resfriamento as taxas de 5 e 1 K/ps,
respectivamente. Os resultados mostram que a faixa composicional, em porcentagem
atdmica, para as transformagdes martensiticas ¢ de 47,5 a 52,5 % de niquel. Menores
teores de niquel permitem a transformacdo de fase polimoérfica sem o efeito de MF. O
efeito de MF ¢ observado mediante a histerese térmica nas curvas de energia potencial
versus temperatura das fases B2 e B19”. Contudo, também foi possivel obter a formacao
da fase metaestavel R. A caracterizagdo estrutural foi realizada computacionalmente por
meio de ensaios de difracdo de raios-X e de elétrons. Ambas as ligas Ni45Ti55 e
Ni47,5Ti52,5 apresentaram somente transformagdes polimodrficas B2 - Tetragonal.
Entretanto, observou-se na liga Ni47,5Ti52,5 a presenca de histerese térmica
caracteristica do efeito de MF. A liga Ni50Ti50 apresentou histerese térmica com
formagdo da fase R somente no resfriamento, enquanto que a liga Ni52,5Ti47,5
apresentou transformagdes martensiticas em duas etapas B2?R?B19’, com histerese
térmica bem definida tanto no aquecimento quanto no resfriamento. A liga Ni55Ti45
apresentou um comportamento atipico e complexo, com mudanca de fases na etapa de
aquecimento a taxa de 5 K/ps que nao foi observado a taxa de 1 K/ps.
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