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4 .-CONSTANTS ELASTIQUES D'UN ALIATGE BINARI

L ‘'apartat que segueix esta dedicat a la

possible aplicacifé dels resultats obtinguts anteriorment
a l'esudi de 1l’'estabilitat de sistemes binaris tals conm :

Cu-Zn, Ag-Zn, Ag-Cd, Au-Cd,....... d'estructura reticular
b.c.c., que experimenten a tenmperatures relativament altes

una transicil ordre-desordre 1 a baixes temperatures una

™ (5.19).
Concretament , estudiarem el comportament de . la
constant elastica C!g.sﬁ;iﬁs_ en fase-'/S en funcid

de la concentracid de l'aliatge quan aquest esta totalment
ordenat. Aquest primer estudi, ens permetra d'avaluar
fenomenoldgicament els par3dmetres del potencial per a les
diferentes interaccions AA, BB 1 AB.

Posteriorment analitzarem quina &s la dependéncia
funcional de C' amb el paranetre d'ordre de llarg abast per
a un aliatge de concentracié fixa , quan aquest &s refredat
bruscament des de diferentes Ti fins a Tf = @K. Les
diferentes configuracions d'ordre d’'equilibri a Ti '
€'obtindran mitjancant vuna simulacid num@rica pel mdtode
de Nonte-Carlo d’'un model d’'Ising tridimensional que descriu
un aliatge d'estructura b.c.c. amb tendancia a ordenar-se a
baixa temperatura. Aquest estudi ens permetra d4d'avaluar el
grau de validesa de la funcionalitat de C' en el quadrat del

pardmetre d'ordre atdmic de llarg abast obtinguda en el
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-anterior a través d"un aodel de Camp Nig , suposat

“{nteraccions harmdniques entre les particules del sistema.

4.1.- Constants Eladstiques per a un aliatge

binari d“estructura b.c.c. a T=0K.

Per comoditat ,a partir d”"ara escriuren :

\"é““ i 4 ()
d(r))? A
%(1.)= y a*f (7
A(r2)? N

on r &s la distancia a primers veine i r2 la corresponents

(23]

a segons veins. Recordem que per una xarxa d~estructura
b.C.C. I =06 4 r,= i (en unitats del parametre a )
En el cas d"un aliatge binari A-B, les expressions

[(10a] i (10bl es poden escrire de la forma aogifent :

- w W \ ~ ) ) A~

C“"-Q. Naa * +N + Naa ‘(55] (Ax +
[ " ne \(}BB [ 24a)

@y ) )}
[N" TR VR R NP
2
~ () ) m A

CQZ: -9:‘ Mu f“ + ”33 \(‘B - N*e, AR (6\;) (“‘3) {24Db]
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‘'on  hem separat la contribucié que prové de cada classe

d'interaccié ( AA, BB 1 AB). l‘:ﬂj és el nombre de parelles

primers velns del tipus '13‘ i xf? és el nombre

corresponent a segons velns.

| Hem tingut en compte que per a una estructura b.c.c.
(ad ‘l= (‘1‘ 52

sols 2 tenen component x diferent de zero.

20 i que dels y=6 segons velns , tan

D'altra banda :
2 2 ' “
(an )’ (ag)® = (an)

1 per tant , la constant elastica C‘ 8’escriu :

- @ & Q) M) 2) v@'] .
C‘t -‘%— [NM an * NB; \PBB v Nhg Mae (25]

que tan sols depén de les interaccions a segons velns. Per
tant, una estructura b.c.c. amb interaccié a primers velns

és inestable respecte a una deformacis de cisalladura.

2) @) )
Sabem a més a més que N,, , Ngo & ngan de

satisfer la condicié

Q) () 2 (2)
Naa « Nag = 1%’-- Nag = 3N- Nag

amb : [261]
() 2
Naa = 3Na- é‘; Nag
@) ()
NBB = 7:”3— % NAB

B s6n el nombre d'atoms de tipus A

i de tipus B respectivament.

on N + ¥ = N1 N (N
M ] A
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Per tant :

o~ ~(2) an M@ -
e %{NN. ¥an+Na Yog ) - %N“ ‘(’3 _J (271
amb : vBR) o~ (2) ~ (2) \?‘” 128}
s fae * Mar - % g '
lg , dins d'una teoria de Camp Mig es pot escriure

en funcid de les probabilitats d'ocupacid P.-)' (Capitols 3
i4) 1 es té :

(2)
Nag = SN (Pau Pou + R}\ Va(s)

amb :

?Mv. + PBA: ?5{\ N ?a,ﬂss A

P&& * ng = Zxﬁ

Per tant sols un parametre d'ordre és independent. En

2\
funcib de Pﬁ(\ v Nag pren la forma :

@) 2
NA; = 3N (\ix.s—\mg + Uxg PB/s- ZPB(&)

[(30]
amb :
17 NS N
Bﬁ, — \ (Sz N« - “/2
_Ne
Finalment , per a la configuracid d’'ordre maAxim ,en

funcid de ia concentracis tindrem :
a) 8i B és el component minoritari ( Xg < ¢,{)

~(2) ~2) ~ ()

- la- m) ‘fM + Yo \fm - Xe (\-axe) ‘fI [31a]

-

INc!
N
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b) Si B és el component majoritadri <y 2e,5)

~ l!)
) ~(2) ~(2) » 2
e . (\-Ke) *'* v ¥y ‘{Mb - (QKB' 2,(“-4)‘{; {31b]
N

4.1.2.-Ajust dels ParAmetres del potencial

4’ interacci a parelles

o ——— ——— - -~ — T - " -

De les dades experimentals existents en la literatura
sobre mesures de constants elastiques en funcié de 1a
concentracié en aliatges binaris d'estructura b.c.c. , se’'n

]
dedueix que el comportament de C al voltant de Xp=6,70 é&s :

i 30 per a ¥ < 0,%0 [32a]
A Xe,
|

dc Lo per a ¥ 20,70 [ 32b]
A

presentant C\ a )657_ 0,50 un maxim.

Utilitzant les expressions (31al 1 [(31bl] dedulm que

aquestes dues condicions es compliran ,en el nostre ,cas si :

vRY  NEGE)

Y. An

- 4xg < per a p4o0,50  [33al

N6
YIT
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per a Xg 20.5C [33Db)

que es poden reduir a una sola condicit :

\\élz) %ul
1 - 2 (34)
A-uyy ¢ 20 e ¢ 3-lxg
~ (2)
\
e
per 8.26.¢ %t ¢ 1.50 1 060 €% $0635 .  Amb

aquesta condici6é , en els punts {:z 026 1{:= .3 hi ha un
canvi en el comportament de c' . Fooes disposa de tota
manera de dades experimentals per a justificar aquest canvi,
per tant ene limitarem al rang de concentracions per al
qual el comportament de c' ee conegut (0.¥6 >xg » 0.25 ).
Les dades utilitzables (5.19) estan obtingudes a

temperatura ambient i corresponen a un rang de concentracions
0.46 { Xg £ 0.55 pel cas del Ag-Z2n 1 de . 45¢Xz34£0.50
per 1l aliatge Cu-Zn

Utilitzant la condici6 (341 , avaluarem els
pardmetres del potencial que reprodueixen el comportament
observat a temperatura ambient . Aquest comportament
1"imposarem en 1 expressit anadlitica de 1la constant
elastica C' a T =0K [25] i suposarem que es conserva a
temperatures finites diferents de¢ zero ,no melt altes.
Aquest punt sera confirmat posteriorment mitjangant una
simulaci6 numdrica realitzada a temperatura diferent de zero.

BEn el procediment segzuit, els pardmetres de
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1'interaccié AA 1 BB s'han escollit de tal manera que una
xarxa cristal.lina b.c.c. formada Gnicament per Atoms A o bé
per atoms B,fos mecanicament estable. L'interaccié AB 1'hem
obtinguda aleshores tenint present el comportament
experimental.

Primerament escriurem el potencial d’'interaccié en

unitats reduides de la forma seguent :

-2 (ea) - (““’f
Y.Lf_). - l. e f - e (351
I'g s
on P/Q determina , per a cada valor de ua , la

distancia d’'equilibri Lr, {191,

Per tan podrem escriure , en unitats de 3’,‘“ :

9 P ~2 ), - lwady o f ( 36al
_hﬁ = -—".ﬁ (4 - "4
CUaa Tan
_z,(da\ae f - (&A\gg/
[ 36b1]
Vae Pre Ya e - S.._'EE e
bna YAl baa ban
<2ty g p ~(a)pg  r36c
rB
Tho o the o LI
Car  Tan Taa ba .
~NEz)
mentre que la funcid \P [23], en aquestes unitats prendra
la forma :
-2(ta) f
~(2) AR
! & (a)an 2 al.(olq)ga
ah P“~ e - ——
= f Dg
Oan L% )
, - (s g F [ 37a)
(aa)nn («a) aa e
¢ 3
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oe  Pan o & lanleg ) _ d«aag | e
_— = = ZeB | - -
Uha Dag  baa t f3
- (xa) g f
2
&m (¢)ag | _ ('4“ Y] € [37b)
Pan r e
2 —o?.(olﬂ)ﬁgf
~ (2) 3 (wa)
) PR AR 9 teohg) = IR [ e
——— k-3 —n— ————— 's
Tan Yg  Una P Y
- () ' [37¢)
2 AR
WB “"‘)AB _ (l(a\gg f
Van f f3

La condicié6 1[34], no perm2t per si sola 4'obtenir

~ (1) hj(t) o (2)

\fa.. ' \Q&b i \fPG
Inclourem també entre les dades experimentals
conegudes els canvis relatius de c' entre el valor per a
Xa:0,50 1 el valor per a una fraccifé atdmica diferent

(inferior o superior a Y =ts0 ), determinats com :

a per a )(t; < 9,50

C — Clpe SO
ka

= { 38a)
C'x’ll‘- ¢.s0
2
b) per a ¥ > 1,50
[ z 4
Cxp - Cyg=tis0 K [ 38b)
= 4
1
C ’(g =4S¢
Treballant en unitats de Q““ , els parametres
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que cal avaluar s6n (xa)pp s (aa) ap . (%) ag o e e’BB/&H’ .
q,aeh%,gk;Tenint en compte les relacions ([38], resulta que
tan sols tres d'aquests pardmetres s6n independents.

Si ara tenim present 1'expressié de C' en funcié
de *h (311, [(38al 1 (38b] s'escriuen en la forma seguent:

~(2) ~ (2}
ae -~ R Yy (29a]

N (2) N (2

or - R \fp,s (2501

que porten a :

~\(z)
1\: \"A» {S'AA
N(2) ( 40a)
DA ‘fan '%B
v(2)
92 - Ra g2 Von [P | { 40b)

R, ‘%LXE.i Pig

Aquests resultats, els hem aplicat al cas dels
diferents aliatges , per als quals es disposa de dades
experimentals (5.19) .En els casos en que no es disposava
d’'un nombre de punts experimentals suficients , hem obtingut
els pardmetres del potencial a parelles ajustant les nostres
expressions a una llei empirica proposada per V.Verlinden i
L. Delaey (5.20), que dSna el comportament de C‘ en funcid
de la composicié en els aliatges en que estem interessats

D'acord amb aquesta llei empirica , C‘ ve donada per :

C (6R)s 55 (6F-0,23) /exp'([u.s'- e/a“w } 4]
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on GF = (rAr - r. )/r; &s un factor geomdtric 1 r, 1 r
s6n el radi atdmic 1 idnic respectivament. e/a &s el nonmbre

mitjad d'electrons de conduccié per atom.

A) Aliatge Ag-Zn

El rang de concentracions per al qual existeixen
dades experimentals &s : 0MS ¢ ¥g £ 0,5)
Amdb :

C;‘é; bug NV S8 xmN w?

' A -1
Cxg =083 ¢.So xAs Nw Ca2)
A -2
C.y8=o‘so ~ 1’.2fo°°”‘~
Hem obtingut :
R‘: 0,(9":& %‘ = 4.63{‘ {431
Rz = -0,60n¢ %2 = o3, 31y
~N2) ~(z2)
El fet que R1 >0 i B2 < @, ens diu que fa, 1 Ygq
: N2
han de tenir el mateix signe , mentre que \fA)e h» de ser

de signe contrari. Per tal que el valor de C per a Yu:osc¢

sigul positiu ,predrem doncs :

~(2) ~(2) ~(2)

\fpm > \‘Pag >0 ¢ ‘fAB <0
~(2)
Per altra banda es pot veure que \ s'anul.la per al
valcr de (MV' per al qual 1la xarxa b.c.c. esdevé
inestable ¢ Cuf(,;, = A ) . S1i escollim doncs els

M(2)
pardnetres de 1l'interaccié AA i BB tals que \f,m JvM >0

~ ()
1 fae /&ka 3 , aixd equival a suposar que una Xxarxsa

formada Gnicament per Atoma A 0 Gnicament per atoms B seria
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estable. El comportament observat experimentalment ens
N(3)
imposa aleshores que ¥ ,q [935

Finalment per a l'aliatge Ag-Zn prenem :

®a) Ple- “fy
- A
2un- 24 2,840 6,620 2,60F%
Aq- 2w 6:5us 1M1 4, (3¢

Per altra banda , recordem que per a cada valor
d' v« (directament relacionada amb la distadncia d'equilibri

oL 0y (Fig.5.4>), P/Q queda determinat per {151 .

xa

Fi1g.5.4.- Representacis de la posici16 d’'equilibri «f en
funcid del par2metre d'establlitat «a& per a una
estructura b.c.c. ,considerant una interaccié a
parelles de tipus Moucrse.

A la Fig.5.5. es mostren els potencilals

d’interacrid ,en unitats de E:\ per a parelles Ag-Ag,

A-"
Zn-Zn 1 Ag-Zn .

A la Fig.5.6. presentem el resultat que s'obté per
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a la constant elastica C. ,utilitzant el conjunt de

pardmetres (44) . L’ajust &s qualitativament satisfactdri.

)i

Qug-a9 jg'z“:
—* Ag-2n
0 ! 2 3 rla

Fig.5.5.~ Potencials d'interaccit per a les parelles Ag-Ag,
Zn-Zn 1 Ag-Zn en unitats de ¢ .

M

8.0

5.0 . . , . . , . .
0.46 0.48 0.50 052 0.54

Fig.5.6.~ representacid de la constant elastics ¢' en funci6
de la concentracié pel cas de l'aliatge Ag-Zn . La
corba continua representa l'ajust que s’obté a
partir de ([31], mentre que la corba puntejada
correspon a l'ajust empiric obtingut a partir de
{41) .Els punts sb6n les dades experimentals (5.19).
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B) Aliatge Cu-Zn

El rang de concentracid per al qual existeixen
dades experimentals &8 %Mt < Xn < 0,50 . Per a xg2¢,50
i fins a Xa¢ 0,2 , podem fer una avaluacis a partir de

1'ajust empiric (5.20 ).

Amb :
¢ K N\A:z
[
Cx§= 6s4a Vv A xae' Nw?
[45]
.2
C’“’S"’So A ALY xao " N
hem obtingt :
pn: Y4, 2%eM 10: €¢,359}
( 46]
Rz z - A, 4468 ‘1,2: 134,920 S

De nou ens trobem amb :
N (2) ~{(2) A (2)

~e /Van >, Yaa /e'BB >0 v g IV»BLO

Hem comprovat que fixades les condicions [46], el
comportament final de c' en funcié de Xu no depén
apreciablement dels parametres «a, , oan . Lap de
1’'interaccid escollits (al menys al voltant de xg=o0s0). Hem
optat doncs pele mateixos que en el cas anterior (44).

A la Fig.5.7. es mostren els tres potencials
d’interaccid avaluats en aquest cas , també en unitats de
ba.'(u
A la Fig.5.8. presentem el resultat corresponent que

g8'cbté per a c! en funcis de X, . Andlogament al cas
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nnteﬂor, els punts sbn els punts experimentals (5.19) 1 la
corba puntejada l'ajust empiric (5.20 ). Val a dir que, en

aquest cas, l'ajust &s forca satisfactdri.

L
chm4m
—eZn-Zn
0 \ ! 3 rla
Cu-Cu
Cu-2n

Fig.5.8.- Potencials d'interaccid Cu-Cu, 2Zn-Zn i Cu-Zn en
unitats de §~
G-G

Com jJa hem comentat,els aliatges considerats,
presenten a temperatures baixes (per sota de Tc), tendéncia a

ordenar-se (5.18). Aixd voldra dir que s'hauria de verificar

que :
\'Q; = fan (u\ + \Qn () -g \ens () >0
En tots els casos analizats hem trobat que, per les
interaccions proposades , es verifica ‘(’I d>o . Aixd ens

permet de pensar que hi han una forta relacif6 entre el
peculiar comportament observat per a la constant eldstica
c' en funcis de 1a composicié i la tendéncia a ordenar-se

que presenten.
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e
e
e

CulZn

iy
(=]
Y

i 'y

Il A A A

0.46

0.48 0.50

052 .
X

Fig.5.8.~ Constant elAstica c' en funcib de la concentracis

pel
partir de

abans ,
5.19).

cas del Cu-2Zn.
1’ expressis (311 ,
puntejada correspon a l'ajust empiric (5.2@).
els punts sén les dades experimentals

La corba continua s'obté a
mentre que la corba

Com

4 .2.- Constants Elastiques Isotermes per a un

Aliatge

- —— - -

Binari

d'Estructura

Temperatura Finita

Com Jja

tedric inicial per al

hem conmentat,

calcul de

d’'una xarxa cristal.lina es deu a Born (5.19).

el seu estudi
de temperatura.

El cas,

més complicat, de
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el desenvolupament

les constans elastiques

Born restringi

al cas d'una xarxa perfecta en el zero absolut

temperatura
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finita, no es disposa de formulacid analitica, perd, es

pot estudiar mitjancant la simulacif numdrica. Concretament ,

veurem com &s possible d'avaluar , pel mdtode de Monte Carlo,

les constanis elastiques d'una xarxa cristal.lina a

téhporatura constant diferent de zero.

4.2.1.- Constants Elastiques Isotermes

Les constants eladstiques isotermes descriuven 1la
resposta eldstica del sistema corresponent a canvis en

1’energia 1lliure provocats  per lleugeres distorsions

de la xarxa cristal. lina.

En general, per un cristall de forma qualsevol,

la funcibd de particib configuracional s'escriu :
- H(r, f

£ 1)
2« j[ det AV A Al e ' /kBT (471
A

~

[
K. €és el nombre de particules 1 *ﬂj,f)l'hamiltonia del

sistema .
Asignifica que els desplagaments de les particules
es realitzen al voltant de la seva posici6 d’equilibri.

L'energia lliure sera :
F- -kTLZ [48)

Es defineixen les constants eladstiques isotermes
(Annex~A) com :
t4
A “F
Ccl‘n =0 [49]
959‘ )s‘&
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on

€,

s’ obté

]

és el tensor de deformacions (Annex-A).

Suposant que 1l'energia potencial es pot escriure a

suposen central,

€

3 <
> Ck“ ¢+ Cﬂl\

r . c
Cu = GO v Gu & Cu
r R « ¢
G: =G: v Ga * Ga
v 3
C‘l‘\ = C\u
Amb :

C\\ :

‘ CM:

C
C“:

¢

~4

kav

( > é..
™My rw\\\

WkeT 0"

> ‘5‘“ (- (T

Yam ((w- e (ruu)

d...

2
(e =
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partir d'un potencial d'interacci6 a parelles ‘qr)

(A

(Ax\z] )

per al cas d'un cristall de simetria ctibia

[50]

[51a)

[(51bl

[(51c}

yque




po—
ot

&8
C““‘““(g..(

"

6 - 5 2, 2
T (0 (ay))- 2. (an) (2 (51d]
- W) <3: (=" 3 W

C': =é—.-‘ 2 r:: (M\\z>(7 &"':{ (ay)? ) - [S1e)
T' aw
- <32 @M (s Z él“—“m\\ >)
¢ [51¢)
C:z =0
C\: = C\E [51g]

. 2

¥ _ -4 éwu - q)““

Cuy '\:‘Q;;- <2“ = [ bg} <[?M - NA31 >J
(51h]

{5111

On ara , remarquem que ja no es verifica la condicié de Cauchy.
Observem que en 1l'expressié de cada constant

eladstica , a més del terme de Born [8] (uB, G . ng

apareixen ara dos nous termes N ) Cu' ' wa

que anomenem de fluctuaciors 1 Cu‘ . Cn.( ¢ Cuy

que &s el terme d’'energia cindtica (en qualsevol cas sempre

petit en €1 cas d'un sdlid). Obviament , aquests dos nous

termes , s85n nuls a T =0k.

En les expressions ([51] de les constants
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elastiques els termes del tipus (x) . volen

significar valors mitjans definits de la seguent manera :

-
j/.\r do . X e fear

.1
x> = (52]
[ [Aa e &M eeT
4 A ~

Les expressions (521, s’'hauran d'avalrar a partir

d’un mdtode de simulacid numdrica.

4.2.2.- Procediment Numeric

L'avaluacid numérica de les expressions (511
corresponents a les constants eldstiques isotermes d’una
estructura clbica, 1'hem realitzada mitjancant el métode de
Monte Carlo descrit anteriorment,aplicat al cas de variables
classiques que varien continuameat ¢ en el nostre cas , les
coordenades espacials (x,y,2z) de les particules).

L'hamiltonid considerat per al sistema é&s :
N N“N‘t

WD -Z- \“ﬁl (53]

t=A
on‘(hﬁ és el potencial central d'interaccié a parelles.

Partint d'una configuracié inicial generada a
l'atzar 1 utilitzant condicions periddiques de contorn
adequades, el sistema ,d'N particules , a volumV 1 a
temperatura T constants, evoluciona a través de 1'espail
de les fases segons les regles descrites en 1la seccié

4.3. del capitol-II. En 1'annex-E, es descriu 1'algorismne
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pp—————— ———— f———— ——— 9
[ S LE— [

de cAlcul emprat aixi com altres detalls de la simulacid.

4.2.3.-Aplicacib a un sistema monocomponent

Primerament, 1 per tal de comprovar la bondat
del programa de calcul desenvolupat , 1'hem aplicat al
cas d'un sistema d’' una sola espbcie ’ d'estructura
f.c.c. &amb interacci6 a parelles tipus Lennard-Jones.
Els resultats es corresponen amb els obtinguts per E.R.
Cowley (5. 22) en un estudi similar de simulacisé numerica

pel m2tode de Nonte Carlo.

4.2.4.- Aplicacid al cas d’'un Sistema Bicomponent:

————— s €t — - " —— - o Y~ T - o G G, T —— o " - -

A continuvacid hem extés el cadlcul al sistema
d’'interés dins del contexte del treball que es presenta |,

8 a dir per a un sistema format per dues espécies ,

d’'estructura b.c.c. . El sistema estd constituit per
F =128 particules amb N: )y + Ng » 1 ccupa un volum
Va (q‘jz on A és el pardmetre de la xarxa. La

temperatura T del sistema és constant ,

Les diferentes particules del sistema interactuen
a través d’'un potencial de tipus Morse [16].Els parametres de
les diferentes interacciones AA, BB i AB sb6n els avaluats

anteriorment per al cas del Cu-Zn [44] 1 (46].
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Zal notar que tots els parametres del model sén

coneguts a excepcid de 3&_ a Aquest es pot avaluar a

partir de la seguent expressid per a la temperatura de Debye

a 9K (9.23)

3 ? 3é
% - v (k ) (-C-"—!-) A t(s.t) [54)
(r-0k) 4FaQ 8 P 43

on f(s,t) &s un factor que depén de 1'anisotropia del

G- G
2

f és la densitat i h la constant de Planck.

cristall. En el cas de forces centralé S= i t=0.
Utilizant, pel cas del Cu-Zn :
O n 26t k (5 24} 2

rv { 42 7 W
a n 2494 A (5.25)

Finalment obtenim :
-2

W N S ery

En aquest punt disposem de tota 1'informacid
necessaria per a poder presentar el resulat obtingut,
mitjancant 1la simulacid numérica del sistema descrit , per
a la constant elastica c en funcid de la concentracid a
temperatura finita. Cal notar ,que menys ba*—Cu la resta
de pasametres utilitzats per als potencials d’interaccid sén
els corresponents a l’'ajust de 'aesures de C' en funcidé de la
composicié a temperatura ambient a partir d’'una expressib de
c' obtinguda a oK.

La temperatura de treball en la simulacié és T

F2 K 1 les camposicions analitzades :

”lL‘i ’ o' Yo ’ o’ YZ

El parametre A , que iimita els canvis de les
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1‘: variables XY Z (seccid 4.3. Capitol-ID) és
An 4,26 . Amb aquest valor , els canvis acceptats en
cada pas de DMNonte Carlo <(un pas de MC = un intent per
particula ) és del 50%.
Els resultats obtinguts es mostren a la
figura 5.9 .BEs comprova que el comportament de c' en

funcié de la composicid coincideix ,com en el cas de l’'ajust

a 9K, amb l'experimental , al menys dins del marge d'error
estadistic.
45}
78\
/ \
‘ ’ \\
» /
! © 7 \
] % N
; ' 7/ ~N
d ‘ ~
7
” N
J Vv 5t
!

048 o049 060 06 052 053

R

Fig.5.9 .- Constant elastica C¢' en funcis de la concentracié
a temperatura T ~ T.uh.Es comprova que , al menys
dins del marge d'error estadistic, es conserva el
comportament experimental observat. °

p— p———, i, i, pi—" g,

A cada concentracis, la configuraci6é d'ordre atdmic

&s 1la corresponent a 1l'nrdre mdxim ( &s a dir a T=0K). Aixd

e ——

s'ha fet ,ja que a T,,|, el pardmetre d'ordre de 1llarg abast
§ que defineix l'estat d'ordre del sistema pren practicament

el seu valor mixim.

) 240
i




Els promitjos , s han fet ( [28]),Capitol-Il )
menyspreant les 20000 primeres configuracions 1 s han

avaluat sobre les A~ 50000 seguentes no correlacionades.

\) . s
S.~ CONSTANTS ELASTIQUES EN FUNCIO DE L“ORDRE

—————— —————— " . Q. ] T - — - " - > - - - -

———— - —— — T~ {—— - "~ A~~~ —— o> ——— -

En aquest apartat estudiarem , per a diferentes
configuracions d~“ordre d"equilibri d4d”un 1 aliacge binari de
concentracid® fixa, corresponents cada una de elles a una
temperatura Ti, com varia la constant elastica c' després
d"un refredament rapid a Tf.

En el procediment que hem seguit , primerament hem
obtingut la configuracié d ordre d“equilibri ea una xarxa

d"estructura b.c.c. mitjangant una simulaci6 numérica de

Monte Carlo.

5.1.- Simulaci6 pel Métode de Monte Carlo dels

————— . -~ . T — o —— " T, - — " —— o >

———— — ]~~~ " —— ——— - - —_— o - . o~ ———

A una concentraci6 donada , 1 en funci6 de 1la
temperatura , la configuraci6 d ordre atdmic d“equilibri
es put obtenir mitjancant una simulaci6 numeérica pel mdtode
de Monte-Carlo del model d"Ising per a un allatge binari

descrit en el capitol-I1. L hamiltoniad del sistema &s doncs:

H:»TZS;Q; (55]
LLi>

241

u
.
é}f



-

. PR — [ —

on §; = 1 s8i el lloc "1i" esta ocupat per una atom "A" 1 S .=
-1 &1 el lloc "1” esta ocupat per una &tom "B"”. Recordem que
la suma es realiza sobre tots els llocs i de la =xarxa i

sobre tots els § primer velns de cada {.

£.1.2. Descripcié del sistema i resultats

Hem partit d’'una xarxa cristal.lina perfecta
d'estructura b.c.c. amb un nombre total de particules N:(?fxz
i Na=Ng= N, - El volum del sistema L a1 1a
temperatura T s6n constants.

Seguint el procediment habitual , hem dividit 1la
xarxa original en dues suxarxes « 1 /& (Fig.2.2 > ,
definint el pardmetre d’'ordre de llarg abast en 1la forma
habitual definida anteriorment en el capitol-II (121>,

Partint d'una configuracié inicial generada a
l{atzar. el sistema evoluciona amb una probabilitat de
transicié del tipus (33] (Capitol-I1I) 1 seguint el
procediment descrit en el capitol-II.

A la figura 5.10 es mostra el resultat obtingut

en funci6é de la temperatura, tant pel que fa al parametre

d'ordre de 1llarg abast S com pel que fa al de curt

abast «, , definit de 1la segsént manera (5.26)
()
e h- s [56)
Lo
Q) (1)
on ng; ‘l“kb IzN és la probabilitat de trobar

una parella de primers veins del tipvs AB 1 x, @&s .a
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fraccid molar.

Els promijos s'han realizat sobre un nombre de
configuracions que va des de 15000 a 30000.S'han menyspreat
les configuracions anteriors a que el sistema assoleixi
l'equilibri.

La temperatura critica és '\:N 6,35 17‘(. ,  que
caincideix amb 1'obtinguda per altres autors (5.27,5.28).

Pel cas del Cu-Zn, Tcw~ 335Kk (5. 24 ), per tant 37kBNM‘5k
1.0
0.8

06

S, «x,

0.4

0.2

Fig.5.11- Parametre d’'ordre de llarg abast S 1 parametre
d'ordre de curt abast «; ,en funcid de la
temperatura reduida T% kg T/ 7T , sSegons el
resultat obtingut per simulacid del métode de
Monte Carlo.
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5.2.- Constant ElaAstica C' a T=0K en Funcid de

———————— - - " G " — >~ ——. T~

1'Estat d'Ordre Atdmic a Ti ( < T=0K>

———————— — {—— L Y —— - f— - - - - ———— . - (- 1 - - — - - -

Suposem ua aliatge binari A-B a una temperatura Ti
caracteritzat per un estat d'ordre atdmic determinat per una
parametre d'ordre de llarg abast § i per un de curt abast

g(‘ (en el nostre cas els obtenim mitjaacant la
simulacié descrita a l'apartat anterior).Si refredem molt
rapidament el sistema des de T; fins a T‘ y immediatanent
després d'aquest procés el sistema conserva la configuracib
atdmica que presentava a Ti.

Ens interessa d'avaluar ,en aquestes condicions,
com varia la constant elastica C. amb § 1 amb .(1 .Per tal
de simplificar els calculs , prendrenm T: =Q0K 1 suposaren
q\;e el resultat é&s valid a temperatura finita. Aquest Gltim
punt es Justifica en funcié del resultat obtingut als
apartats anteriors , on hem vist que Qqualitativament el
comportament de C'en funcis de la fraccié atdmica 6s el
mateix a T=Q0K 1 a T A Tawmb -

Per & cada configuracid atdmica obtinguda per
simulacid numdrica hem obtingut doncs c' a partir de
1'expressité [2%5] que d6na, per a un aliatge binari , ! a
T=92K. El1 resultat obtingut es mostra a 1la Fig.5.11

S’ observa que c'varia linealment amb °(1 .Per a T1 < Tc ( é&s

a dir per a $ no molt proxim a zero ) c'tambe presenta un
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comportament lineal amb 152 tal 1 com s'havia suposat al

capitol anterior (sec. 2.2.1, Cap-IV). Aquests resultats
justifiquen doncs el model termodindmic presentat en el
capitol -~IV ,al menys per a temperatures de tractament Ti
inferiors i no excessivament prdximes a Tc. Aquest &s de fet
el nmarge de temperatures per al qual haviem formulat el
model.

Remarquem també que per a % £ 90,3 , c'es fa
negativa ,aixd suposaria que per aquests valors de <¢3el
sistema es fa inestable. En aquest treball no hem estudiat
aquest problema de forma detallada , perd el resultat  és
forca suggestiu 1 ens 1indica que un canvi brusc en
1'estat d’'ordenacid pot fer apar@ixer una inestabilitat

mecéinica de la xarxa.
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Fig.5.11.~ Constant elastica ¢! en funcié de 1'ordre atdmic
de llarg abast (---=) 1 de curt abast (—)
congelat a T=0QK.
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CONCLUSIONS

1.(a).- 8S'ha elaborat un model termodinAnic en

1’aproximacid® de Bragg-Villiams per a caracteritzar 1'estat
d’ordre atdnic d’aliatges ternaris A _ (BC) que presenten una
estructura d'ordenacid B2 entre f? 1.‘1”2:“J i una estructura

Do
tipus DO’& per a temperatures inferiors a Tc 3

1.(b)>.- S'ha aplicat el model al cas de l'aliatge ternari
Cu-Zn-Al i hem  obtingut les energies d’ ordenacié

corresponents a les diferentes parelles de primers 1 de

segons veins.

2.(a)> S'ha desenvolupat un model termodindmic de camp mig
per a tractar uistemes que experizenten transicions de fase
de’ primer 1 de segon ordre amb interaccié entre els
corresponents nmodes d' ordenacib. La interaccid s’ ha
introduit a través d'un terme d'acoblament biquadratic entre

els par3dmetres d'ordre que descriuen respectivament les dues

transicions de fase.

3.(a).- 8'ha aplicat el model anterior a 1l'estudi de
l'efecte del grau d'ordre¢ atdmic en sistemes que
experimenten transicions martensitiques termoelastiques
(aliatges amb efecte de memdria de forma > 1 transicions

ordre-desordre.El model prediu una variacid lineal de la
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constant elastica C de la fase- ﬁ' amb el quadrat del
paradmetre d'ordre atdmic de llarg abast del sistema. Aquest

canvi en C‘ determina els canvis en 1les caracteristiques

T ]
termodindmiques de la transici6 martensitica (T , 84

[+]
Aquest comportament , ha estat justificat comparant els

resultats tedrics amb les dades experimentals disponibles

curresponents a l'aliatge Ca-Zn-Al.

4.(a).- S'ha generalitzat el model anterior per a tractar
sistemes no homogénis 1 s'ha estudiat, a partir d'un
formalisme de Fokker-Planck, com evolucicona , a temperatura
constant Tf en fase- ﬁ; +la constant elastica C‘durant un

procés d'ordenaci$ atdmic que segueix a un refredament rapid

des de Ti< T,O'Y

4. (b).~ E1 resultat obtingut en 1'aproximacid 1lineal é&s
consistent amb les dades experimentals disponibles per al

Cu-Zn-Al, corresponents a les Gltimes etapes de la relaxacis.

5.(a).~ S'ha posat a punt un programa de simulacid numdrica
pel mdtode de Monte Carlo per a calcular les constants

elastiques en s8lids cristal.lins.

5.(b).- El1 programa s'ha aplicat al cas d'aliatges
binaris AB d'estructura cristal.lina b.c.c. , considerant

interarcions a parelles a través d’'un potencial de Norse.

4.(c).- Els par2metres dz1 potencial a parelles AA,BB 1 AB
s'han obtingut mitjancant ajustos , a T = 0K , de dades

conegudes de les constants eldstiques corresponents a
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5.¢(d).-8'ha obtingut la variacib de c'amb la fraccis atdmica

a temperatura finita . El comportament obtingut és

qualitativament comparable amb 1’'obtingut a @K.

4.(e).~ Finalment hem obtingut a Tf=0K , C\ en sistemes
parcial o totalment desordenats (correspon a un refredament
rapid des de Ti a Tf=0K). Les configuracions corresponents a
diferents giraus d'ordenacidé s'han obtingut mitjancant una
simulacit pel métode de Monte Carlo d’un model d'lIsing per a
un aliatge binari. Els resultats Jjustifiquen en forma
satisfactdria 1la variacib lineal de C‘amb el quadrat del
paradmetre d'ordre de llarg abast, al menys fins a valors

a’ ¢ 2 ¢.3 .es a dir fins a temperatures no excessivament

proximes a Tc.
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ANNEX - A
A} 7’
-y : ENERGIA ELASTICA D'UNA ESTRUCTURA CUBICA
§ (A. LD
A.1.- TENSOR D' ESFORCOS

L'esforg al qual estd sotmés un cristall ve
caracteritzat pel tensor de d'esforgos é[ (simétric
i de segon ordre). La component GPI és defineix com
la component i-éssima de la forga aplicada que actua sobre

h la unitat de superficie de vector perpendicular j.

A l'aplicar un esfor¢ sobre un material eldstic, wun

punt P, caracteritzat per un vector de posicié r,es desplaga

a r
5 Eli vector de desplagament serd la diferéncia :
{> W(p) » ' - r [A.1)

~ r~ ~
i definim el tensor lineal de deformacions mitjangant:
. “ [A.2]
{ (([ = A (1’:—\- + 3—-‘:"—)
2 ’)x| P8

{, Be un tensor de segon ordre simdtric per construccis. Aixd

vol dir que té sis components independents.

En 1la teoria de 1' Elasticitat es parteix d'una
% realci6 1lineal entre 1l'esfor¢g aplicat 1 la deformacib
| provocada en el s83lid ( Llei de Hooke generalitzada) :es té
doncs que cada component ¢%- del tensor d'esforgos esta
relacionada amb totes les comprnents eq- del tensor de

deformacions a través de :
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673- = —Z C.‘l‘xﬁ €e 4 CA.3)
K 0

Els coeficients Cijkl, s'anomenen constants
elastiques del medi 1 determinen un tensor de quart rrdre,
obviament simétric.

\
A.2.- ENERGIA ELASTICA

El problema que es planteja &s :coneguts els esforcgos
exterior aplicats sobre el sistema, trobar quina é&s - la
deformaci6é en cada punt. El procediment a seguir consisteix

en calcular—-se l'energia lliure elastica :

T. o JJS: 2 Ciee e ect [A.4]
2 ¥ )

!]k’(

9]

1 a continuacid la configuracid espacial de deformacions one
la minimitza.

Fixem-nos que donat que tant 91' cou «U‘ sén
simétrics, la relacid [(A.3) ens diu que el tensor de counstants
elastiques +& 36 components independents. Si a més a més
tenim present que 1l'energia eldstica de la xarxa ([(A.4] ha
de ser invariant sota rotacions pures, el nombre de

components independents es redueix a 21. Aquest nombre es

pot reduir encara més, segons la simetria prdpia de cada

sistema cristal.li. En el cas d'un sistema anb simdtria

cGbica, el tensor de constants eldstiques té& tres components
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independents :

Cxxxx Cxxyy Cxyxy
on sbn nul.les aquelles components en que una gualsevol de
les variables espacials (x,y,z) apareix un nomore imparell
de vegades. Aixd se segueix de la simétria per inversid
que presenta el sistema cftibic.

Introduirem a continuacié la notacié de Voight

segons la qual

xx = 1 Xy — 4
yy = 2 Xz — 5 [A.5]
zz » 3 yz —> 6

L ‘'energia eldstica d'una xarxa cfibica ez podra

finalmet escriure com:

2
;:J%[&«(e«z* ezzfe:')*ZCAZ(ﬂf:d-fz"L*e‘el)*
< [A.6]

+ '-iC'w (ei *fsz 1—&2 )]J-—Q

A
A.3.- TENSOR DE CONSTANTS ELASTIQUES

La matriu de constants eldstiques en notacibé de
Voight, per a una estructura cGbica, s'escriu de la forma
segﬁént :

I Cia Ca Gz

(2 Can Gz

Cﬂl C*Z» C(k
HCMM [A.7]
ey
Yy

que es pot diagonalizar. Els autovalors corresponents sén
un singlet Cl1 + 2 Cl12 , un doblet Cl1 - Cl12 i un triplet

C44. L'autovector corresponent al primer singlet és €,: A (eiv¢,-€3)
3
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mentre que el doblet , estd associat a dos vectors propis :

éZ: —::i- (er- Cz) €y #__‘— (1’\*91' es)

relacionats amb una expansil sobre un dels eixos del cub 1
una contracci® equivalent sobre l'eix  perpendicular; el
primer correspon a una deformacid ortorrdmbica mentre que el
segon est& relacionat amb una deformaci6 tetragonal.

El tercer valor propi correspSn a una cisalladura de Ila
cel.la unitat.

La denslitat d'energia lliure d’un sistema homogéni es podra

escriure de la forma segﬁént :

2l

T 2 2 LA 9]
- % [(CM + 2(&:.\ € r C(.n-‘ C\z) ez +
+ ((“" Cea) é; + YCuy (éq + € + & )] A-—Q
(A.1> L.D. Landau "Teoria de la Elasticidad ”. Ed. Reverte

Barcelona 1969,
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AREEX -B

\
DINAMICA DE TRANSICIONS DE FASE DE PRIMER ORDRE
(2.3,2.6)

La TK é&s una transicid de primer ordre 1 per tant
un fendmen ess@ncialment de no-equilibri. Aixd voldrd dir
que la descripcié de 1les caracteristiques estadtiques no
serd suficient per a configurar completament la transicib.

En 1l'estudi de la dindmica de transicibns de fase,
hom est2 normalment interessat en l'evolucid d'un sistema
que es relaxa a l'equilibri des d'un estat inicial inestaple
o metastable. Un exemple tipic d'aquesta situacid correspén
a la separacib de fases que té& lloc en un aliatge binari,
refredat bruscament des d'una Ti ( ZTC) fins & una Tf ( <Tc).
Igualnment és poussible d'estudiar la relaxaci6 de la
magnetitzacid d'un sistema ferromagnétic després d'un canvi
brusc de la temperatura o del camp extern aplicat o bé
1’evolucid d'un gas sobre~-refredat. Aquests canvis
introduits en el sistema, fan que el seu estat esdevingul,
en nombrosos casos, metastable o inestable amb una
posterior evolucid fins assolir un estat final d'equilibri
termodinadmic. La transicié6 des d'un estat a 1l'altre es
realitza gracies a l'aparicié6 de fluctuacions espacials que
porten al sistema, inicialment homogéni, al seu estat final,

mitjancant una succecié d'estats inhomogénis. Aquesta
evolucié es realitza fora de l'equilibri { &s fortament no-

lineal.



Qualitativament parlant, é&s possible de distingir
tres processocs:
a) HUCLBACIC{ : Amb agquest terme es coneixen els primers
instants de 1l'evolucid d4'un estat metastable, provocada per
1’ inestatilitat que presenta el sistema respecte a
fluctuacions localitzades d'amplitut finita, dcnant lloc a
la formacié de dominis de la nova fase, que sobreviuran ( i
posteriorment creixerant) si sbn de dimensions superior a
una certa dimensif ancmenada critica. L’'interés de la teoria
és aleshores de descriure la velocitat d’aparicis dels
nuclis critics de la nova fase, en el si de 1la fase

inicial metastable.

b’ DESCCHPOSICIO SPINODAL : S'entén com 1 evolucid inicial
d’un estat inestable, degut a 1’aparicid de fluctuacions no
localitzades ( de gran longitud d'ona ) 1 d'amplitud
infinitessimal. La posterior amplificacid d’'aquestes

fluctuacions portard a la desaparicis de 1'estat ines* h»le.

c) CREIXEKENT : Es retfereix a etapes posteriors de
1'evoluciS. Els dominis existents de la nove fase estan
caracteritzats per parametres propers a 1'equilibri. La
magnitut d'interés s6n les dimensions mitjanes dels dominis
i la seva dependéncia amb el temps d6na lloc a 1lleis de

creixement.

En el cas d'una TM, 1la seva dinadmica vindra
caracteritzada per un procgs inicial <=2 nucleacié { una

posierior etapa de creixement dels doainis de l& anova fase.
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La formacié de la nova fase, per nucleacid, en el si
de 1la fase inicial metastable, &s una consequénciaz de les
fluctuacions existents en el sistema. MNoltes d'aquestes
fluctuacions s6n inestables en el sentit que comporten un
increment net de 1'energia 1lliure del sistema,decaient
novament a la fase metastable. Quan aquestes fluctuacions
superen un minim- relacionat amb les dimensions critiques
dels nuclis - 1l'energia 1lliure del sistema disminueix , si
els nuclis de 1a nova fase es fan cada vegada més grans.
El procés de formacid de tals nuclis s'anomena nucleacib.

Una vegada s'ha iniciat la nucleacib-aparicisé d’'una
zona estable de 1a nova fase~ el problema segﬁént esta
relacionat amb el creixement dels dominis. En aquesta etapa,
Atoms de la fase metastable, que es troben en les interfaces,
sb6n incorporats a la porcib de fase estable ja nucleada.

Es pot distingir dos tipus de nucleaci$:

a HDHOGENIA ¢ Apareix espontdniament com a conseqbéncia

d’'una fluctuacié6 térmica.

b) HETBROG%NIA : L=m pertorbacib que provoca la nucieacil no
é3 intrinsica al sistema, sind que esta provocada per
efectes estranys a la prdpia transicis : defectes de la
xarxa cristallina o b€ consequéncia de 1'interaccié6 amb

defectes en el recipient que conté al sistema.
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ANNEX- C

P4 N
APLICACIO, DVELS  MODELS CLASSICS DE
BUCLEACIO A LES TRARSICIONS NMARTENSITIQUES.
(1.2D
El punt de partida &és un model d'embrid de martensita
( Fig.C.1) en forma d'ellipsoide, de radi r i gruix c. La rao
de suposar Jjustament aquest embri6 estd en el fet que

el creixement observat pel microscdpi Optic és fortament

anisotrdpic.

Fig.C.1-Pepresentacid esquemdtica d’un aucli de martensita

S1 tenim en compte que :

v:%“Tzd S= awr?
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s6n respectivament el volum i 1la superficie del nucli
representat en la figura.
La contribucif de l'interfase a 1'energia de formacid
del nucli é&s :
Woz2wela (c.1)

mentre que l'energia de volum , valdra :

; 2
\M—:k‘i.n'rc (..__A;) ;oon ic.21
Jk; renergia associada per unitat de volum a la
r fromacié de l'embrid
g : Tensid superficial de 1’interface

A &s un factor , l'expressid del qual és :
Z Z
A;)\W(Z-V)/Q(A-V)\f/v\ Ve + er'_,ué., tc.3s

V : coeficient de Poisson
/u : mddul de cisalladura

Voo G : 86n les deformacions de cisalladura 1 de
° volum associades a la deformaciéd
necessaria per a produir 1'embrié

La wvariacié d'energia lliure total associada a la

formacid de l'embrid é&s .

=M po N
e-imw% Atc,"zﬁr%'f imwﬂ;/ﬁjw
3 g \ o

AF

[C. 41
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anb : &ﬁ; variacié d'energia lliure d'crigen quimic
(o forga motriu) per unitat de volum
d'austenita transformada en martensita.

i &s tal que :

= O

p.-qM
A P per a T < M= , ja que la fase estable és
la martensita.

A“h - N en el punt de transicid

Hotis que &s el terme d'origen quimic qui aporta 1la
forca termodinadmica necessaria per a produir la
transformaci6.

D’acord amb la teoria de la nucleacié classica, el
radi critic estd associat a un punt estez-ionari d'agquesta

energia de formacié , é€s a dir a2 les condicions :

sfl =" Ingh ="
. =0 e = 0 {C.51
o ’<

que permeten d’obteunir les coordenades critiques per a

la nucieacid

3 . g A
Q’——-———" AF( - —-—-‘———E-————' L,
M
(A{-‘(SAN)Z 3(Ac_‘ - )
{C.67

— a~
Ce - ___Jéi____L ,

(A%m~a )

on AE‘ &s la barrera de nucleacld que l1l'embrité ha e

vence:r per & poder assolir la dimensid critica i iniciar el

creixement espontAniamznt.

Aplicant el model anterior , &s possible d'avaluar
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els paradmetres critics utilitzant dades experimentals de
LM
AL, aear g

Te- 30'f Nu N ~asek !
3 -
bt‘ﬁ%"x 4,00 ]cwg P
A = anq Icu:3 1

6= axao & Te o

Slebte! l

[
i~ oA
Cc ~ 22A°

AF* N {-.lose\/

Un embrid d4'aquestes caracteristiques implica una
barrera de nucleacis de N3!M°rf:3T.

En el cas de transformacions termeoelastiques el
resultat é&s encara més desfavorable ja que 6‘.(“.7” és o
aproximedament dos ordrrs de magnitut més petit. Concluim
que el model classic de nucleacid houmogénia no pot ser
aplicable a una TK .

Cal remarcar que models nc-classics’' de nucleacid
homogeénia , si bé disminueixen drasticament la barrera de
nucleacié, uno permeten de resoldre satistfactdriawment el

problema (C.13.

E—

C.1.- G.B. Olson and M. Cohen ,1.C.0.M.A.T 1982
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ANNEX -D

; EFECTE D'UNA DEFORHMACIO DE CISALLADURA {11@Y (11¢)
| SOBRE L'ESTABILITAT MECAKICA D'UNA XARXA CRISTALLINA

(4.24)
En els aliatges d'estructura b.c.c. , una
cisalladura =imple 4110y (11I0), < descriu de forma

satisfactdria el canvi d’estrcutura en una TM. Estudiarem
doncs, l1l'estabilitat mecdnica de la xarxa cristal.lina

| sctmesa a una deformacié de cisalladura -(011\[ (OID .

Partirem del desenvolupament de 1'energia 1liuyre del

sistema z
G’G = ‘L‘ "e\é' + A" = N
vy ' “IR
La deformacid de cisalladura és tal que :
: fo=- E2- ) Eiwc =0 (D.2]
| e \
Les derivades G’ :(--—-——--—- ) ue defineixen les
I NI PR

constans eladstiques efectives del sistens (Aannex-

0

; § s'expressen , en aquest cas particular com :
*

G'H.As (Caa

S A g et e B e

g Gez = Qv o € ((u\w Gz
{;'2,'}. = Cu - Glz (Csu— C\\l\ Cn.\\.\ = C,“\‘
] - X
| 0% = Cav » €, (Cuy =Gee) (D.3]

6‘66 = Cau - &2 (Gaw -Clebl

G’Zt = 6\2 Cag + Q/z_ (Cuz - C\ZZ)
(’3\ = 6‘34 Ciz~ &y, (Cuz.-—(tz?,)

; : G'[q: Gas = 64e = b2s= (723:-6%‘1"
=63r=Gy0z Gus=z bue= brg = 0
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§1 prenem com a criteri d’'estabilitat que els

successius menors de la matriu de constants elastiques

efectves G—‘]‘ ) siguin positius ( criteri de Born
generalitzat) , tindrem :
G-‘,-, Se Gxs So 62350 (D.4)
2 {D.S]
G'zz (r'n - Caoo
2
Cu (("zz b2y - C"-\) - 6 (G'”' Gas -G"C‘Z)* tD.o]
v Ga (G"\z. (2 - G &22) 0
La cnndicié [D.6]1 , resulta ser la més critica.
Introduint explicitament £ , s'escriu
o\ . -2 2 -
(\C\v— (.\2\‘) (.Cua l(sl) + 1-/_’-»__, Cl-iﬂ‘\oc"'l - on Laam
\ TD.7]

?

«ﬁl((um(xz Yl dv0

: - 1 N ' -
a - (Ht-— (,\s? O - (‘u,a - 123

Si ara considerem ue per acgrests aliatgss Tu= Gz

la ~ondici’sd anterior es reduelx a :

(Gu-Ga) & £ (a- 2) >0
2v3

L'expressié (D.8] permet de calcular la deformacid critica :

e N «Lﬁ (C\\vCﬂ.)

a-2b
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aix! com 1l'energia eldstica necessdria per a produlir

1’'inestabilitat :
2
3 (- Ge)

G- 6. - :
(a-21)

La variacif d'enc.gla 1lliure de 1la xarxa

[D.1@]

defcrmada , anbt una petita deformacié suplementaria

superposada a la inicial , ve donada per l'expressid

\ .
- ) A& b€ [D.11]
A e Bt

Quan la deformacid A, se superposa en la mateixa direccid

que la deformacib inicial

-~

+ BE, = t Aey- AE
o
i per tant

- Fd 22 3% L{ z 3 .55 L PAY. 2 [D 141

: P
e ((n»(ré) é:"
\1
La furga de recuperacid sera :
0.2 _,.’ .
o (6-¢) Cu- G ‘

< C LD, 133

-

PRSE 2
Quan la deformacld superposada &s idéntica , perd

en un altre sistema ( a 602 de l'anterionr)

a) ¢ AE = + Afp - BE

2 .
2 2
6’“ G—c - J?_ (G\‘\ -« Gzz) %é— - éz.. (6‘42'} (7'24} ‘%{" {D.14]

- [( G- Ga) » —g-— (3‘2"9\] é‘?’.'2
9 <y
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E———

ara, la forga recuneradora és :

t.
(6 &) ,
._(__.___- - c's _E_(«-—z(v) [D.15]
J A2 s
BT AE, = & BDE, = és%’
: 2
\ - - € [a-z2vw) [ BEC
G-b- [(C (\z) - (s\ Zb):( m (D.16
i per tant
(6 &)
_@_______ - cl % (q,zg,) (D.17
T he2

De 1es expressions [D.13}, ([(D.1%] 1 ID.171 s'en

deduelx uge quan la deformacid inicial es produeix en un

sistema {11®H ﬂliﬁl ,» la re2spostia eldstica d'aquest sistema

¢
no es modifica , mentre que en un sis.vema eguivalent a 060

auguenta ¢ o disminuiex).

Concluim dencs, gque una cisalladura siwmple 1104

(1105 pot produir inestabilitat en la xarxa ,la qual es

manifesta per una reducci6 de 1la forga recuperadora

en un sistema {110\ {110 , mentre que la correspunent

resposta

en el primer

sistema
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RN AR KK KA KKK K A K K KK KK KK A K K K KK K 5 K K K K K 0K KK 3K K K K KOK KK K K K KK K K K K K K K K K K K K

CERERKEKKXK i KEKKKKKERKKKKKKKKX
r‘\hf\f‘RAh A lalmXe)

cx FRUURAM TCB2

Cxk [N ~

192 4 PARAMETRES D'ORDRE ATOMIC D'EQUILIBRI PER A UN ALIATGE

Cx TERNAR! EN FASE BETA ( FASE D’ ALTA TEMPERATURA).

Cx ESTRUCTURA D' ORDENACIO TIPUS B2(CSCL»

C¥

Cx ANALITZEM EL CAS EN QUE EL NOMBRE D’'ATOMS TIPUS LA" ES HES

Cx CRAN QUE EL NOMBRE DE LLOCS TIPUS "ALFA".AMB AIXO ESPEREM

Cx QUE A BAIXES TEMPERATURES L'ESTRUCTURA D'ORDENACIO ESTA

Cx BLE SIGUI DEL TIPUS DO3.

Cx

Cx LES DADES D’ENTRADA SDN LES FRACCIONS ATOHIQUES I LES ENER—

Cxk GIES D' INTBRACCIO JD'ALTRA BANDA TAMBE NECESSITA ELS PARA-

Cx METRES PRDPIS DEL CALCUL QUE SON : TEMPERATURA INICIAL,

Cx TEMPERATURA FINAL , L’ INTERVAL DE TSHPERATURA'AIXI COM

Cx EL DOMINI INICIAL DE RECERCA DE LES SCOLUCIONS.

Cx

C #¥¥w¥NOTA::: PER YA MES GRAN QUE .5 LA PROBABILITAT DE TROBARXXX XXX

UN ATOM TIPUS "A" EN UN LLDC TIPUS "ALFA” ES LA UNITAT; SI TE-

NIM EN COMPTE LA DEFINICIO D'S1 ( S1=4%(1-XA >, VEUREM QUE

S1 TE UN VALOP, MAXIM SUPERIOR A LA UNITAT PER "XA" MES GRAN

QUE .5 PERO HES PETITA QUE .75..

SE0LS PER "XA"” IGUAL A .75 S1 ES LA UNITAT.

NOTA¥Xxx*x*x LA DEFINIO D’81, CORRESPON A PENDRE COM A COMPOSI-
cig ESTEQUIOMETRICA DE REFERENCIA XA=.75.XKKKKKKKKAKKKKK

xxxkxxPER TANT EN GENERAL S1»1 I DEPENDRA DE " XA" xk%xxxX
EL PROGRAMA ESTA PENSAT PERQUE PROPCORCIONI S1<(T) I S2(T».
TREBALLEM AMB DOBLE PRECISSIC;
R AR AR KKK R KK K K F 208 KO K AKOKK KKK K K KKK K o K KK KOK K KR KKK K K KO KKK OK K X K0b % 4 88K KRR K K K K

-
PARAMETRES [ ORDRE D'EQUILIBRI. ALIATGE TERNARI .ESTRUC-
IURA B2 (CoUL).

KKK R KKK K AR K KKK AR K AOKOK K K K K K KKK K K KOK KKK KKK KK K KK KKK KKK KKK K KK K K K K K K K K K K

O00000000OOO0CGO00O00O000

IMPLICIT REALX*8 (A-H),REALxX*8<0-2)
DIMENSION T<(200)
COMMON XA, XB, XC, V1,V2,V3, IKL

LLEGIM LES DADES D'ENTRADA

OO0

READ(7, %) XA, L XB, XC

READ(7,x) V1,V2,V3

READ(7,%> TI1,DT

READ(7, x> NDAD o
READ(7, x> ERROR

READ<(7, x) X8, X7
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- o,

OO0

5555

9999

9996

(g

ow

3398

’
ESCRIVIM L’ INFORMACIO INICIAL

VRITE(6, 5555

FORMAT (' DADES INICIALS :

r7)

VRITE(6,9999) XA, XB,XC,V1,V2,V3
XB= ',F7.4,2X,’ XC= ',F7.4,2X,/,

FORMAT (' XA= ' ,F7.4,2X,°

+' Vi= ',E14.6,2X,®' V2= ' ,E14.6,2X,"’

VRITE(6,99%6) TI,DT

FORMAT (* TEMPERATURA INICIAL :

+' INCREMENT :',F9.1,//)

VRITE(6,3339) NDAD

FORMAT( * BCMBERE DE DADES :',14,/)

WVRITE(6,3398) ERRCR

FORMAT( * ERROR : ',E14.6,7/)

NpP=19
1ER=0

VRITE(6,9994) X6, X7

FOF#AT( ' S1MIN :',F9.5,5X, 'S1MAX

COMENCA EL PROGRAMA D’EXPLORACIO’

Cl=4. xXA-1.D-07
IF(X7.GT.Cl) X7=Ci1

X6= ((X7-4.%XC>/(12. xXB>)+1.D-05
XO= ((X6+4.%XC)/(12. xXB))-1.D-05

V3= ',E14.6,//)

', Fi10.5,/,

:',F9.5,//.

¥Xx%xkPER XA=,663, EL VALOR MAXIM D’'S1 ES 1.348%XXX¥*X%x

IF(X7.GT.1.348) X7=1.3479
IF(X9.GT.1.348) X9=1.3479

IF(X8.LE.¢.) X8=1.D-07

Cz2=(1./753.)-1.D-05
IF(X9.GT.C2) X9=C2

CALL TBAT(IT®»

DO 11 i=1,NDAD
T(DH=TI+(I-1)%*DT

TT=T(1)

S1MIN=X6
S1MAX=X7
S2MIN=X8
S2MAX=X9
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CALL SISEQ(S1MIN, S1MAX, S2MIN, S2MAX, ERROR, NP, IER, TD
IF(IER.EQ.®) GOTO 14
WRITE(6,9993) IER

9993 FORMAT( ' IER= ', 14,//)
C
GOTO 1
c
14 WRITE(6,9992) [I,T(I),S1MIN, S2MIN
9992 FORMAT( ' I= ',13,85X,' T= ',F10.5,5X,' Sl= ',El18.12,/,

+' 82= ',El18.12,//)
VRITE(8,9991) T(I),S1MIN,S2MIN
9991 FORMAT(F10.5,2X,E18.12,2X,E18.12)

C

11 CONTINUE

C

i CALL TBATUITL)

ITT=IT1-1T9
WRITE<(6,55%9) ITT

5599 FORMAT( ' TEMPS GASTAT :',15,7/)
END

C

)

CAOR AR KK KKK K KR KKK KKK K KK KK KK K KKK K KK K KO K KK KK KRR K K R KK KKK KK KK KKK KKK KKKKKKRK

CRFKE KK KKK KR KA KA KK AR KO A OK KKK K K K KKK R KKK K KK KK KK KKOKOK KOK K KKK K KKK KKK KK KK KK

SUEBRUTINA DE RESOLUCIO D'UN SISTEMA DE DUES EQUACIONS NO-
LINEALS AMB DUES INCOGNITES

. Ld
METODE DE BISECCIO
DEFINIM LES VARIABLES QUE S'UTILITZEN

XNIN: ES L'EXTREM INFERIOR DE L' INTERVAL SOBRE L)EIX "X",
DINS DEL QUAL EXPLORAREM PER A TROBAR LA SOLUCIO

XMAX:IES L'EXTREM SUPERIOR DEL MATEIX INTERVAL D' EXPLO-
RACIOD

Avanw &

. . \
YMIN: ES L'EXTREM INFERIOR DE L' INTERVAL D'EXPLORACIQO PERO
ARA SOBRE L'EIX "Y"
YMAX: ES CORRESPON A L'EXTREM SUPERIOR DE L' INTERVAL SOBRE
L'EIX "Y", ABANS CITAT.

RACIOY .
IER: ES UN CODI D’ERROR.IER=1 VOL DIR QUE NO S'HAN TRO-,
BAT CANVIS DE SIGNE EN LA PRIMERA EQUACIO. ER=2 IDEM PERO
PER LA SEGUEA EQUACIO.

r d
TREBALLEM AMB DOBLE PRECISSIO

3K K KOK HOK K KK KK K OK K K K K KK 2K K K KK 3K K 5K K 3K K K K K 2K K KK K K K K 3K K K K K K K K 5K K K K K KKK K K KKK KK K K K

OO0 OO00O0O000000O0O0OOOO0O0O0

SUBROUTINE SISEQ(S1MIN, S1MAX, S2MIN, SZMAX, ERROR, NP, 1ER, TT)
IMPLICIT REALxX8 (A-H), REALX8 (0-2)

DIMENSION T(20@)

DIMENSION S1¢(100),S82(109)

COMMON XA, XB, XC,V1,V2, V3, IKL
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i
(% ER=ERROR
IKL=1
L 2 DS= (S1MAX-S1MIN)> /FLOAT (NP>
a DEA= (SOMAY-SOMIN) /BT CAT (NP)
INDEX=1
XS1=S1MIN
1=0
1 I=1+41
XS2=S2MIN
CALL BISEC(XS1,XS2, S2MAX, DS0, ERROR, INDEX, IER, TT)
IFCIER.RE.@) GOTO 13
S1¢1)=XS1
S2(1)=XS2
: IMAX=1
P XS1=XS1+DS
IF(I.LE.§P) GOTO 1
INDEX=2
CALL BDISC(S1,S2, INDEX, IMAX, IER, SIMIN, S1MAX, S2MIN, S2MAX, TT)
IF(IER.NE.®) GOTO 13
IKL=2
1F (DABS(S1MIN-S1MAX).GT.ER) GOTO 2
IF (DABS (S2MIN-S2MAX) . GT.ER) GOTO 2
i 13 CONTINUE
! RETURN
- END
c
G2k 3K 3K K K K K K K K 3K K K K K K K K K K K K K K K K K K K K XK K K K 2 K K K Kk 2K ok K KKK K K ok K K K K K K K K R K K K K X K K K K
QR AOK KK A K K KK K K KK K K K K 3K K K 3K K K KK K K K KK 2K K K KK KK K K K KK K K K K K K KK K K 3K KK K K K K K KX K

- P d ”
A QUE REALITZA LA BISSECCIO SOBRE LA FUNCIO CONTINUA

4]
<

bl
03
[}
3
Pt
=

KK K AR KK K K K K KK K K K K 3 K K K 3K 5K K 5K K K K K 2K K R 5K K K KK K K oK KKK KKK KOK K ok 0k XOK KK KKK KK K KK kK

OO0

SUBROUTINE BISEC(S, S0, SOMAX, DS¢, ERROR, INDEX, IER TT)
IMPLICIT REALX8 (A-H), REAL¥8B(0-2)
, DIMENSION T(200)
| COMMON XA, XB, XC, V1, V2, V3, IKL
IF(IKL.EQ. 1> GOTO 15
12 XS0=S0-1.00001%DS0
1F(XS0.GT.0.D0) GOTO 11
DS0=DS0/2.
GOTO 12
, 11 S0=XS0
at SOMAX=SOMAX+1.00001xDS¢
F 15 CALL FUNC(INDEX, S, S0, Fo, TT)
2 S51=S0+DS0
IF(S1.LE. SOMAX) GOTO 7
1ER=1
GOTO 4
7 CALL FUNC(INDEX,S, S1,F1,TD)
P1=FOXF1
IF(P1.LT.0.D@> GOTO 1
S0=S1
Fo=F1
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GOTO 2
1 SM= (Se+S1) /2. D@
CALL FUNCCINDEX,S,SM,FM,TD)
P2=FOXFM
IF(P2.GT.0.D0) GOTO 3
S1=SM
F1=FM
| IF (DABS(S1-S@> . LE. ERROR) GOTO 4
! GOTO 1
| 3 S0=SNM
FO=FM
IF (DABS(S1-S50) . LE. ERROK) GOTO 4
GOTO 1
4 CONTINUE
RETURN
END

C

C

KKK K KKK K K K K 5K K KK 5K K 3K K K K oK K K K 2K oK K K K 3K K 3K K 5K K K K K K 3K K KK KK K K 3K KK K K K K K KKK KK K K K K
CARORKOR KKK K K K K KK K K KK 3K KKK K 0K 5K KK KOK K KK K KKK KKK KK KKK K KKK KKK KKK K KKK KK KKK KKK XK

-

SUBRUTINA QUE BUSCA LA SOLUCIO A LA SEGONA EQUACIO SOBRE
LA LINEA DISCRETA DE SOLUCIONS DE LA PRIMERA EQUACIO.

KR KKK KKK K KK K 3K K K K K K 5K OK KK K K 2K K K K K KK 3K 3K OK K K K 5K 3K K 5K K KK K KK 3K KK KKK KK KK XK K KK KOK XK K K X

OO0O0000

- SUBROUTINE BDISC<(S1, 52, INDEX, IMAX, [ER, S1MIN, S1MAX, S2MIN, S2MAX, TT)
IMPLICIT REALX8(A-H)>, REAL%8(0~-2)
DIMENSION T(20®)

DIMENSION S1(1),82(1)»

COMMON XA, XB, XC,V1, V2, V3, IKL
I=1

X=81(I)

Y=82(I)

CALL FUNC(INDEX,X,Y,20,TD

2 [=1+1
[FCI.GT. IMAX) GOTO 1
X=81(I)

Y=82(1)
CALL FUNCC(INDEX,X,Y,21,TD
Pl=Z0x%xZ1
IF(P1.GT.@.)> GOTO 2 .
SIMIN=S1(I-1)
S1MAX=81(I>
[F(82(I-1)-£2(1)) 5,5,6
5 S2MIN=82(I-1)
S2MAX=52 (1)
GOTO 3
6 S2MIN=82 (D)
S2MAX=82(I-1)
GOTO 3
1 1ER=2
- 3 CONTINUE
RETURN
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R R

END

KKK K KK 3K K KK 2K K 2 28 50K K K 0K 2 2K 0K 0K K 2K K K 3K K K KK OKOK KK KK 3K K KK KK K K K oK K K K 3K Ok ok K K KKk KK K K K K K

-
SUBRUTINA DE CALCUL DE LES FUNCIONS Fi1<X,Y> I Fz<«X, YO
SUPOSEM QUE LES FUNCIONS ESTAN IGUALADES A ZERO.
ES A DIR: F1(S81,82)=0 1 F2(81,82)=0.

INDEX=1 VOL DIR PRIMERA EQUACIQ'
I¥DEX=2 VOL DIR SEGONA EQUACIO

”

X 1 Y SON LES VARIABLES 1 Z ES EL VALOR DE LA FUNCIO

30K K 2K 2K KK 2K KK K K KK K K 2K K oK 2K 2K K K 2K K K 2K K KK 3K K 3K 2K 3K 5K 3K KK K XK K 5K 5K K K XK 5K 3K K K K K K oK X X K K %k K % K % K Xk

s ReNeNeNeNeRaleReReNeNs N e e Ne N e Ne)

SUBROUTINE FUNC(INDEX,X,Y,Z,TD

IMPLICIT REAL*8(A-H), REALXx8(0-2Z)
DIMENSION T<(200) :
COMMON XA,XB, XC,V1,Ve, V3, IKL 3
| 1FCINDEX.EQ. 27 GUIO 1

PRIMERA EQUACIO. INDEX=1

ol gNe]

X1=4. xXA+X
X2=4. %XC~12, *XBXxY+X
X3=4 . xXA-X
X4=4.%xXC+12. xXBxY-X

Pi=(X1xX2)/ (X3%X4)
Z=6. xXBX (V24V3-V1) xY~-V2xX+TTxDLOG (P1) /8.
GOTO 2

SEGONA EQUACIO. INDEX=2

= 0O00

A5=1.+3. %Y
X6=4. xXC-X+12. XXBxY
X7=1.-3. %Y
XB8=4.xXC+X-12. XXBxY

A P2= (X5%X6) / (X7XX8)
{ Z=(V2+V3-V1)XX-24. XXBXV3XY+TT*DLOG (P2) /4.

2 CONTINUVE

1 RETURN
| END
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“

PAéhHETRES D'CRDRE ATOMIC D'EQUILIBRI PER A UN ALIATGE
TERNARI EN FASE BETA ( EN FASE D'ALTA TEMPERATURA)
ESTRUCTURA D'ORDENACIQ® TIPUS DO3

. ’
ANALITZEM EL CAS EN QUE EL NOMBRE D'ATOMS TIPUS A" ES MES
GRAN QUE EL NOMBRE DE LLOCS TIPUS "ALFA”.AMB AIX) ESPEREN
QUE A BAIXES TEMPERATURES L'ESTRUCTURA D'ORDENACIC ESTABLE
SIGUI DEL TIPUS DQ3.

~»
LES DADES D'ENTRADA SON LES FRACCIONS ATOMIQUES 1 LES ENER-
GIES D' INTERACCIO. D'ALTRA BANDA TAMBE NECESSITA ELS PARA-
METRES PROPIS DEL CALCUL LA TEMPERATURA INICIAL, LA
TEMPERATURA FINAL , L' INTERVAL DE TEMPERATURA AIXI COM
EL DOMINI INICIAL DE RECERCA DE LES SOLUCIONS.

EL PROGRAMA ESTA PENSAT PERQUE PROPORCIONI S1<(T> I S2(T.
TREBALLEM AMB DOBLE PRECISSid

EL SISTEMA INICIAL D'EQUACIONS NO LINEALS ACOBLADES, HA ESTAT
DESACOBLAT MITJACANT UNA APROXIMACIQ®

TENIM UNA EQUACIO QUE SCLS DEPEND DE S1 I UNA ALTRA QUE DE-
PEND D’'S1 1 D’'S2.

LA PROBABILITAT DE QUE_UN LLOC TIPUS *ALFA ESTIGUI OCUPAT
PER UWATOM TIPUS "A" ES LA UNITAT PER XA COMFRES ENTRE .5
I .75 ; AIXD FA QUE S1 PUGUI SER SUPERIOR A LA UNITAT.

KKK KK KKK AR KO KK KK AKOK K K KK 0K KK KKK KK KK KK XK K KK KKK K A7 R KR KKK K KKK OKK KKK KKK K KORKOF

PARAMETRES D'O ;
IATG

D' ORDENACIO TIPUS DO3.

KKK XCR KKK AR KR KKK KOK KK KR KK A ORK KK K KKK KK KK K KOKOK KKK KRR KK KRR KK KKK KRRk

OGO OD

IMPLICIT REALX8(A-H), REALX8<0-2)
DIMENSIONR T<(20®)
COMMON XA, XB, XC,V1,V2,V3,V1, v¥2,V3,8S81

eNe

LLEGIM LES DADES D' ENTRADA

READ(7, x> XA, XB

READ(7,%) V1,V2,V3
READ(7, x> V1,V2,V3
READ(7, %) DT, NDAD
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|
{% READ(7, %) DS
READ(7, %) ERROR
N READ(7,%) TI
H READ(7, %) SS20

AC=1. Do~ (XB+XA)>

4
ESCRIVIM L' INFORMACIO INICIAL

o000 OO0

; VRITE (6, 9999)
| 9999 FORMAT(' DADES INICIALS : '/
~ VRITE (6,9998) XA, XB, XC,V1,V2,V3, V1, V2, V3
9998 FORMAT(' XA= ',F9.5,2X,' XB= ',F9.5,2X.,' XZ= ',F9.5,2X,/,
+* Vi= ',E14.6,2X,' V2= ',E14.6,2X,' V3= ' ,E14.6,/,' ¥Wi= '
+,E14.6,2X,' W2= ',E14.6,2X,’ W3= ',E14.6,/)

(o]
i c
WRITE(6,9997) TI, DT, NDAD
0007 FORMAT(' TEMPERATURA INICIAL : ',F10.5,/,' INCREMENT
! +: ', F12.5,/,' NDAD :',I5, "
c
c

WRITE(6,6999) ERROR
6999 FORMAT( ' ERROR= ',E14.6,/)

o
WRITE(6,9996) DS
9996 FORMAT( ' DS = ',E14.6,/)
o
‘ C
{ VRITE (6,9994) SS20
9994 FORMAT( ' SS20 ES : ',2E14.6,//)
o
c DEFINIM ABREVIATURES
XC2=XC*XC
XB2=XB*XB
XBC=XB+XC
o

S1MAX=4.0D2%%x(1.0D0-XA>
WRITE(6,7797) S1MAX
7797 FORMAT( ' S1MAX ES :',E14.6,/)

VRITE(6,8878)
8878 FORMAT(///)

CALL TBAT(ITO®)

DO 1 i=1,NDAD

T =TI+ (I-1)%DT
S20=8820

INDEX=1

TT=T (1)
CALL BISEC(INDEX, S1¢, S1MAX, DS, ERROR, TT)

sl eoNeNe'
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B Lad 22700

S1=1.2919999D0
S28=81r7(12. xXBC)
C |
C
INDEX=2
S2MAX=(1.0D0+S1/ (2. 0DOXxXBC))>/3.0D0~1.D-06
C
Cc
CALL BISEC(INDEX, S2@, S2MAX, DS, ERROR, TT)
S2=520
C
C
WRITE(6,9890> I,T(»,S81,82,828
9999 FORMATC * I= ',13,2X,' T= *,Fi10.5,2X,*' Si= ®',E18.12,/,
+* S2= ',E18.12,2X,' 828 = ',E18.12,//
C

VRITE(8,8888) T(1),81,82
8888 FORMAT(Fl0.5,2X,El18.12,3X,E18.12)

c
i CONTINUE
o
CALL TBAT(ITL)
ITT=IT1-1TO
WRITE(6,5599) ITT
5599 FORMAT( ' TEMPS GASTAT : ', 14,/
o
END
) o
c
CRAK KK AKCKRR K KKK KK K KR K KKK KK KK KK K K KK KK KKK KK K K KK KKK K K K KK KK 5K K K K XKOK K K KK KKK K K K K ¥
C . .
c ZEROS D' UNA FUNCIO ARBITRARIA.¥ETODE DE BISSECCIO
C
COXRORIOICKOIOKOKCKIOICK KK KK KRR KKK KR KKK KKK KK KK KOK KK KK KKK R K KK K K KKK KK KK K KR K KK KKK
o
SUBROUTINE BISEC(.NDEX, S, SOMAX, DS, ERROR, TT)
IMPLICIT REALX¥8(A-H’, REAL*8(0-2)
DIMENSION T(200)
COMMON XA, XB, XC, V1, V2, V3, W1, W2, V3, S1
c
C
CALL FUNC(INDEX, S2,F0, TT)
2 SS1=50+DS0
o
IF(SS1.GE. SOMAX) GOTO 14
CALL FUJC(INDEX, SS1,F1,TT)
P1=FQXF1
IF(P1.LT.@.D®) GOTO 1
S0=SS1
Fo=F1 Ll
GOTO 2 b
1 SM=(50+SS1) /2. DO
CALL FUNC(INDEX, SM, FM, TT) i
P2=FO*FM |

[F(P2.GT.0.D@> GOTO 3
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E:

O000O0000O0O0O0O00

o000 O

=000

8S51=8M

F1=FNM

IF(DABS (SN-S@) . LE. ERROR) GOTO 4
GOTO 1

S0=8NM

Fo=FM

IF (DABS(SM-SS1)> . LE. ERROR> GOTO 4
GOTO 1

S0=SM

CONTINUE

RETURN

END

20K 2K 3K K 3 2 3K KK K oK KK K K 3K 3K K KK K KK 3K K 5K 3K K K K k0 2K 2K K 3K K K KK K K K K K K 0K o 2K KK 3K oK K K KK XK KK K XK X

.
SUBRUTINA DE CALCUL DE LES FUNCIONS F1(X,Y) I F2(X, YD
SUPOSEM QUE LES FUNRCIONS ESTAN IGUALADES A ZERO.
ES A DIR: F1(S1>=0 I F2(81,82)=0.

INDEX=1 VOL DIR PRIMERA EQUACIQ{
INDEX=2 VOL DIR SEGONA EQUACIO

X ES LA VARIABLE 1 Z ES EL VALOR DE LA FUNCIO‘

3OK KK KK K 3K KKK K 0K 5K K K K 3K 5K 3K K oK K KK K 3K 5K K K K K K 5K 5K K K K 3K 3K 3K K 3KOK K KKK K K K K K K 3K K K KK K KK KK KoK

SUBROUTIRE FUNC(INDEX,X,Z,T1>
IMPLICIT REALX8(A~-H),REAL¥8(0-2>
DIMENSION T (200>

COMMON XA,XB,XC,V1,Vv2,V3,Vl1l,V¥z,W3,51

XA2=XAXxXA
XBz=XB*XB
XC2=XCxXC
XBC=XB+XC

IF(INDEX.EQ.2> GOIO 1
PRIMERA EQUACIO. INDEX=1
X0=4. 0DOXXA+X
X1=4.0D0+X/XBC
X2=4.0DO0XxXA-X
X3=4.0D0-X/XBC .
X4=((XBXx(V2+4V3-V1) /(2. 0DOXXBC))>-V2)xX
Pl=(X0xX1)/ (X2%X3>
Z=X4+TT*DLOG(P1)>/8,0D0Q
GOTO 2

SEGONA EQUACIO. INDEX=2

X5=1.0D0+3. 0DO*X
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X6=XA+ (3. 0DO%XXBCxX)-S1,/2.0D®
X7=XA- (3. dDO*xXBCxX>
X8=1.0D0+ (S1/ (2. 0DOXXBC) ) - (3. 0DO*X)

P2=(X5%¥6) / (X7XX8)
X9=3. 0DOX (XB2XW1+XC2xW2+XB*ACX (W1+W2-W3)) X ((S1/XBC)~(12.0D0x%xX))
Z=X9+TTXXBCxDLOG (P2) /2. 0D0
2 CONTINUE
RETURN
END
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