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A modelagem de perfis de composi¢iao em cristais binarios crescidos por solidificagio
direcionada exige a solugio de um problema difusivo em presenga da fronteira mével
sélido-liquido. Sao bastante conhecidas na literatura as solucoes de Scheil e de Smith-
Tiller-Rutters (STR) [1], que séo vilidas para nimeros de Peclet Pe muito pequenos ou
muito grandes, respectivamente. Modelos de crescimentos a velocidades intermediirias
necessitam ser tratados por técnicas puramente numeéricas. Aproximamos as equagdes de
transporte por um modelo médio unidimensiona) difusivo, e discretizamos pelas técnicas
de diferencas finitas e volumes de controle {2]. Essa solugio numérica apresentoun resulta-
dos muito bons em comparagio com os modelos de Scheil e de Smith-Tiller-Rutters (STR},
porém sua utilizagido implica num elevado numero de célculos, devido ao fato de traba-
lharmos com uma malha de discretizagio bastante fina. Visando otimizar esses célculos,
buscamos novos métodos que fornecessem uma solugido que satisfizesse as condigées de
contorno e fosse proxima da solucéo exata. Uma solugao confidvel, com erros minimos e
exigindo menos esforgo computacional, possibilitaria a utilizagdo de métodos de regressao
para a recuperagao de constantes fisicas do material e da dindmica de crescimento, a
partir de medidas dos perfis de composigio.

Numa primeira etapa apresentamos um modelo global para a composigao instantanea
na fase liqunida, que prevé um decaimento exponencial generalizado, capaz de aproximar
suficientemente bem a solugdo correta do problema difusivo para quaisquer valores de Pe.
Em contraposicao a solugio STR, que emprega uma série infinita de ondas caminhantes de
comprimentos caracteristicos multiplos do comprimento de difusdo natural, a abordagem
proposta descreve o perfil de composicao no liquido através de duas frentes simétricas
de mesmo comprimento, de modo a se garantir a condi¢ic de fluxo nulo no extremo
final da ampola de crescimento [3]. Com esse método proposto, verificamos que a funcio
escothida modelou adequadamente o problema, mesmo durante os transientes dos perfis
composicionais. Em comparagdo com as técnicas numéricas tradicionais de discretizagao,
que exigem o emprego de malhas com centenas (on mithares) de pontos, e a solugio de
um sistema algébrico correspondente, o modelo apresentado permite calcular os perfis de
concentracio, através do ajuste de dois parametros, resolvendo-se nesse caso, um sistema
de duas equagdes a cada instante de tempo. Sendo vdlida para quaisquer valores de Pe.

Numa segunda etapa estudamos métodos para a recuperacao das constantes fisicas de
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crescimento, e, nos casos onde o diagrama de fase nio é bem conhecido, para a recuperacio
da taxa instantianea de segregagao na interface, a partir do perfil de composigao observado
no cristal [4]. Esta situagio representa um problema inverso, onde a constante de difusao
mitua D na fase liquida, e a taxa de reparticido de soluto K na interface, devem ser
recuperadas a partir da solucio do problema difusivo. O problema inverso é formulado
como um problema de otimizagdo nio-linear com restri¢des, no qual o problema direto de
difusdo é solucionado iterativamente, gerando sucessivas aproximagoes dos perfis a serem
estimados. A iteragdo continua até que uma fungio objetivo, que representa a diferenca
quadratica entre os dados experimentais e aqueles obtidos pelo modelo direto, convirja
para um valor minimo especificado.

Referéncias

[1] Smith, W. A.; Tiller, W.A.; Rutter, JW. 4 Mathematical Analysis of Solute Redis-
tribution During Solidification, Can. J. Phys. 33, 723 (1955).

[2] Maliska, C.R. Transfeéncia de Calor e Mecanica dos Fluidos Computacional, LTC/,
RJ, 1995.

[3] Arai, N. N.; Fabbri, M. Uma Solu¢do Global para a Redistribuicdo de Soluto durante
o Crescimento Difusivo em Cristais Bindrios, painel apresentado no XXI Encontro
Nacional de Fisica da Matéria Condensada, Caxambi, MG, 1998.

[4] Arai, N. N.; Fabbri, M.; Stephany S. Formulacdo Inversa para a Recuperacio das
Constantes Fisicas e da Taza de Seqregagcdo em C rescimentos Bridgmann Difusives,
painel apresentado no XXI Encontro Nacional de Fisica da Matéria Condensada,
Caxambi, MG, 1998.



