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Resumo

Foi feita a otimizagdo do sistema pseudoternario Al,O3-MnO-TiO, como continuacédo de
trabalhos anteriores. A fase liquida foi modelada segundo a proposta de Gaye-Kapoor-
Frohberg e foi realizada com auxilio do médulo PARROT do programa ThermoCalc®,
empregando dados experimentais da literatura. Os resultados obtidos mostraram-se, a
principio, satisfatorios quando comparados com os dados da literatura. Entretanto, varias
corregcbes ainda devem ser realizadas no futuro ja que nao foi possivel ajustar
convenientemente a superficie liquidus ternaria e alguns invariantes importantes. O ajuste
dos transformacgdes invariantes pseudobinarios através de uma otimizagdo com dados
pseudoternarios mostrou-se vantajosa, obtendo-se um bom ajuste dos pontos de
atividade pseudoternarios e pseudobinarios. Os dados termodinamicos de Gaye et al.,
para o sistema Al,O3-MnO, foram re-otimizados provendo uma maior coincidéncia com os
dados atuais disponiveis na literatura.
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OPTIMIZATION OF THE TERNARY SYSTEM AL,03;-MNO-TIO, USING THE MODIFIED
QUASI-QUIMICO MODEL OF KAPOOR-FROHBERG-GAYE
Abstract
An optimization of the ternary system Al,O3-MnO-TiO, was carried out as an extension of
previous work. The liquid phase was modeled according to the proposition of Gaye-
Kapoor-Frohberg using the PARROT module of the ThermoCalc® software with
experimental data from literature. The obtained results showed satisfactory when
compared to the literature data. However some corrections must be done in the near
future in order to adjust the ternary liquidus surface and some invariant points. The adjust
of the binary invariant points with the ternary data has shown fruitful with good agreement
of binary and ternary activity data. The thermodynamic data optimized by Gaye et al. for
the system Al,O3-MnO were re-optimized resulting in better adjustment with a more recent
phase diagram data.
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1 INTRODUGAO

Inclusdes nao-metalicas sdo produtos inevitaveis na metalurgia dos agos. Estas
inclusbes tém efeito significativo sobre diversas propriedades dos agos, tais como
resisténcia a fadiga, ductilidade, resisténcia a corrosdo, entre outras." Além disto, tem-se
observado que inclusdes nao-metalicas podem alterar as transformacdes de fase dos
acos, especialmente aquelas associadas a decomposicédo da austenita®? que pode ser
aproveitado favoravelmente em varios tipos de metal depositado por solda na nucleagao
macica de ferrita acicular e, eventualmente, na producdo de produtos near-net-shape,
com espessuras muito finas.

A termodinamica computacional € uma ferramenta Uutii na obtencdo do
conhecimento de quais inclusdes sao precipitadas no aco, em funcdo da composigao
quimica e da temperatura segundo conjunto de informagdes, como demonstrado
anteriormente®”). Para que a termodinamica computacional possa ser uma ferramenta
efetiva € necessario dispor de bancos de dados termodindmicos que descrevam as
propriedades termodinamicas das fases em questao, em fungdo da composi¢cao quimica e
da temperatura.

Neste contexto, este trabalho visa a otimizagdo do sistema pseudoternario Al,O3-
MnO-TiO,. A otimizagdo foi realizada com auxilio do mdédulo PARROT do programa
ThermoCalc®, empregando dados experimentais da literatura.®'®

2 MODELOS TERMODINAMICOS

A energia livre das fases dos sistemas abordados neste trabalho, foram modeladas
segundo o modelo de sub-reticulados, referindo-se sempre os elementos ao seu estado
padrdo (SER). Os oxidos puros (Al;O3, MnO e TiO;) foram modelados como compostos
puros, cuja equagao de energia livre molar é dada pela equacéo 1.

°Gy="G, Equacéao 1

As fases intermediarias foram modeladas como compostos estequiométricos,
utilizando-se dois sub-reticulados com numeros de sitios equivalente aos coeficientes
estequiométricos do composto, (4),(B),. A energia livre molar destes compostos é
apresentada na equacéo 2.

Gy =G .z Equacéo 2

A fase liquida (SLAG) foi modelada segundo o modelo de células de Kapoor-
Frohberg-Gaye."® Segundo este modelo, a energia livre da fase liquida é calculada com
base na energia livre das espécies Oxidas puras e entre a interacdo de células definidas
pela formagdo de estruturas simétricas ou assimétricas com relagdo ao atomo de
oxigénio. Em uma solugdo pseudo-binaria 40-B0O, definem-se as células 4-0-4 e
B-0-B como células simétricas e a célula 4-0-B como célula assimétrica. Kapoor e

Frohberg propuseram termos de energia associados a formagéo destas células: w?,, w?,
e w0, ."® Com base na termodinamica estatistica, foram definidas as fragdes de células
do sistema como R,,, R,;; © Ry, 0Onde R,, +R,;+Ry; =1, € pOr consequéncia a energia
livre molar da fase € avaliada pela equacgao 3.
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O caélculo das fragbes de células é realizado segundo uma fungéo de particéo, a
qual é dependente da energia de interagdo entre células (£Y,, ES; e ES;).
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O modelo termodindmico acima apresentado foi posteriormente modificado por
Gaye, o qual o expandiu para avaliagdo de sistemas poli-aniénicos e poli-catiénicos.!'®)

3 DADOS EXPERIMENTAIS

Segundo Morita et al., o sistema pseudoternario Al,03-MnO-TiO,, n&o apresenta
fases pseudoternarias com excecao da fase liquida. Assim o estudo deste sistema pode
ser simplificado aos sistemas pseudobinarios que o constituem.® Com base neste
conceito, apresenta-se a seguir a descricdo dos sistemas pseudobinarios que constituem
este sistema pseudoternario, isto €, os sistema Al,03-MnO, Al,O3-TiO2; e MnO-TiOs.

O sistema pseudo-binario Al,05-TiO."” & composto pelas fases: liquida (SLAG),
alumina (Al2O3), rutilo (TiO2) e pela fase intermediaria Al,O3.TiO,. O sistema pseudo-
binario MnO-TiO,®) é composto pelas fases: liquida (SLAG), MnO, Rutilo (TiO,) e pelas
fases intermediarias MnO-TiO, e 2MnO-TiO,. O sistema pseudo-binario Al,03-MnO™® ¢
composto pelas fases: liquida (SLAG), alumina (Al,O3), MnO e pela fase intermediaria
Al,03.MnO. Na Tabela 1 apresentam-se os transformagdes invariantes de cada sistema
pseudo-binario.

O sistema pseudobinario Al,O3-MnO ja foi otimizado por Gaye et al.,"®
apresentando sua descricdo completa no banco de dados SLAG. O calculo do
diagrama de equilibrio pseudobinario deste sistema apresenta, entretanto,
inconsisténcias com relagdo aos dados atuais apresentados na literatura.'*'® O
patamar eutético do canto rico em Al,O3z e o ponto de fusdo congruente da fase
Al,O3.MnO apresentam quase a mesma temperatura e composicao, valores diferentes
dos dados apresentados na Tabela 1.
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Tabela 1. Transformagdes invariantes pseudobinarias do sistema Al,03-MnO-TiO, (resfriamento)

Invariante Xi* |T(°C)|Ref.| Sistema
Fusao (TiO, > SLAG) 0.000 [1841 | 22
Eutético (SLAG - TiO; + Al,03.TiOy) 0.156 1700 | 10

Fusdo Congruente (Al,O3.TiO, » SLAG) |0.500 [1860 | 10 | Al203-TiO;
Eutetdide (Al,O3 + TiO2 > Al,05.TiOy) 0.500 1283 | 10
Eutético (SLAG > Al,O3 + Al,03.TiOy) 0.556 1843 | 22
Fusao (Al,O; > SLAG) 1.000 2053 | 22
Fusdo (MnO 2> SLAG) 0.000 1844 | 22
Eutético (SLAG = MnO + 2MnO.TiO,) 0.270 1410 | 9
Fusdo Congruente (2MnO.TiO, > SLAG) 10.333 [1420 | 9
Eutético (SLAG = 2MnO.TiO, + MnO.TiO,) 0.420 [1385 | 9 | MnO-TiO;
Fusao Congruente (MnO.TiO, - SLAG) 0.500 {1410 | 9

Eutético (SLAG > TiO, + MnO.TiO,) 0.565 1370 | 9
Fusdo (TiO, > SLAG) 1.000 [1841 | 22
Fusdo (Al,0; > SLAG) 1.000 2053 | 22

Eutético (SLAG - Al,O3 + Al,035.MnQO) 0.667 1765 | 14
Fusdo Congruente (Al,03.MnO - SLAG) [0.500 [1835 | 14 |Al;03-MnO
Eutético (SLAG > MnO + Al,03.MnQO) 0.220 1535 | 14
Fusdo (MnO > SLAG) 0.000 [1844 | 22

*6xido de maior valéncia

Estes sistemas pseudobinarios ja foram otimizados anteriormente utilizando o
mesmo modelo.®"'® Os sistemas Al,05-TiO, e MnO-TiO,, ndo apresentam descri¢do da
fase liquida, do rutilo e dos compostos intermediarios. Os dados termodindmicos
utilizados para os compostos intermediarios sdo provenientes do SSUB. A descricdo do
rutilo foi recentemente modificada por Siqueira!'® e sera utilizada neste trabalho.
Siqueira"® corrigiu o ponto de fusdo do rutilo, atualizando a descrigdo ja existente no
banco de dados termodinamicos SSUB3.!"92%

Para otimizagcdo do sistema pseudoternario Al,03-MnO-TiO,, foram empregados
também dados de atividade quimica (pseudobinarios e pseudoternarios), transformacdes
invariantes dos sistema pseudobinarios e dados da superficie liquidus (experimentais e
obtidos graficamente). Na Tabela 2 sdo apresentados os dados de modo qualitativo. A
escolha dos dados experimentais seguiu o procedimento proposto por Ferro et al.?"

Tabela 2. Dados empregados na otimizagéo do sistema pseudoternario Al,O3-MnO-TiO,

Invariantes Sistema(s) N° Qualidade Ref.
Transf. invariantes | Al,O3-MnO 3 Experimental 11
Transf. invariantes | Al,O3-TiO» 4 Experimental 11
Transf. invariantes | MnO-TiO, 5 Experimental 11
Liquidus Al,O5-TiO, 35 | Experimental e Grafica | 11-13
Liquidus Al;,03-MnO 15 | Grafica 11
Liquidus MnO-TiO, 11 Experimental 11,14,15
Liquidus Al,O3-MnO-TiO, | 41 Experimental 8
Atividade Quimica | Al,O3-MnO 34 | Experimental 16,17
Atividade Quimica | MnO-TiO; 62 | Experimental 18,19
Atividade Quimica | Al,O03-MnO-TiO, |43 | Experimental 8
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4 PROCEDIMENTO DE OTIMIZAGAO

A descricdo termodindmica das fases foi obtida dos bancos de dados
termodinamicos SSUB3?? e SLAG.®Y Quando existente no banco de dados
termodindmicos SLAG, a descricao da fase foi utilizada. Dada a inexisténcia da descricao
do rutilo (TiO,) e suas fases intermediarias (Al,O3.TiO2, 2MnO.TiO, e MnO.TiOy) do
pseudoternario estudado no banco de dados SLAG, a descricdo utilizada para estas fases
foi obtida do banco de dados SSUBS.

Verificou-se em trabalhos anteriore que as fases intermediarias nao
apresentam uma descricao compativel com os invariantes dos sistemas abordados. Deste
modo optou-se por realizar uma corregao na parcela entalpica da energia livre destas
fases, possibilitando assim a convergéncia dos calculos.

Em relagdo a fase intermediaria Al,O3.TiO,, faz-se necessaria uma observacao
referente ao uso de duas variaveis em sua descricdo. Esta fase possui um limite de
estabilidade inferior denotado por um patamar eutetéide. Este limite inferior pode ser
corrigido segundo dois métodos. O primeiro reside na otimizagdo completa da funcao
aplicando-se duas parcelas em sua correcao. Estas parcelas devem consistir de uma
parcela entalpica e uma parcela entropica. O segundo método reside no uso de duas
variaveis referentes a parcelas entalpicas, colocando-se uma variavel antes da
temperatura do patamar eutetdéide e uma apos a temperatura do patamar eutetdide,
realizando assim uma particdo na funcdo de energia livre do composto intermediario. A
principal diferenga entre estes métodos relaciona-se a precisdo dos dados experimentais
empregados(5). Quando se utiliza o primeiro método, supbe-se que os dados utilizados
sejam precisos o suficiente para determinagdo da parcela entropica. O segundo método
necessita de uma precisdo menor dos dados experimentais visto que € mais comum a
medida da entalpia de um sistema a sua entropia, sendo este o método escolhido.

Verificou-se durante as otimizacdes que os parametros termodinamicos obtidos por
Gaye et al("® para a descricdo do sistema Al,O3-MnO nao possibilitam a obtengao dos
transformacdes invariantes do diagrama de equilibrio pseudobinario da literatura.!'®""

Eles obtiveram —7200 cal/mol e —3200 cal/mol para os parametros “w ;" e °ES55: vmo

respectivamente. Deste modo, os valores dos parametros obtidos por Gaye et al. *®
foram re-otimizados, colocando-se estes como variaveis iniciais('®. Vale mencionar que
os autores estavam preocupados com a otimizagao do liquido e a sua consisténcia com
todo o banco de dados desenvolvido.

A otimizagao foi realizada com auxilio do programa PARROT, incluido no pacote
ThermoCalc. Apds a otimizacdo, os dados experimentais foram comparados com os
calculados, e a qualidade da otimizagdo foi avaliada através do emprego do erro
quadratico médio da otimizagao, dado calculado pelo programa PARROT.

S,(5’6'19)

5 RESULTADOS

Na Tabela 3 sdo apresentados os parametros termodindmicos otimizados para a
descricao do sistema Al,O3-MnO-TiO,. Uma lista dos demais parametros € apresentada
no inicio da Tabela, sendo estes facilmente encontrados no banco de dados SLAG, e
estes ndo sofreram modificagdes. Na Tabela 4 sdo apresentados os valores obtidos para
as variaveis dos parametros otimizados.

Os compostos intermediarios necessitaram de corregdes entalpicas para corre¢ao
de suas temperaturas de fusao congruente. Com exceg¢ao do composto Al,03.MnO, cuja
descricdo € proveniente do banco de dados SLAG, as corre¢des efetuadas foram
inferiores a 4500 cal/mol. Este valor representa uma corregao inferior a 5% da energia
livre do compostos. Verificou-se que a fase Al,O3.MnO a qual foi otimizada a partir da
descricao de Gaye et al.,(1® apresentou uma variacido em relagao ao parametro proposto
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por Gaye et al. de 12437cal/mol. Este valor embora elevado, pode ser justificado em
funcdo do ponto de fusdo congruente desta fase antes da otimizagao estar deslocado em
cerca de 200°C.

Tabela 3. Parametros termodinamicos para descri¢ao do sistema Al,O;-MnO-TiO,

Parametros Termodinamicos (J/mol) Ref
0 ~A1203 0 ~MnO 0777 SLAG 0777 SLAG
G 11203 GMZO W i203 Wiimo 18
0 ~TiO2 298 298 0777 SLAG 298 298
GTilO2 —Hp" =2-H{5 0, ==Glp0, Wroa  —2-Hpw —Hij5 00 =+GS1i00

0 ~ 41203 MnO 208 298 298
Ganosmmo —2Hy —4-Hij300 =2 Hy, =Gl 41203 = Glyyo +Vyg - CALI +2.8-CALL-T

0G RO I0Y dHZ® —5-HYS oy — HE® = +F830T + V3 - CALL  298.15K < T <1556K
= +F830T + V3, - CALl 1556K < T < 6000K

OGMnO.Ti02

MnOTI02 _ pp 298 _ 3. 28 {298 = 4 F12584T + V,y, - CALL®

OGO LIO% _2H® —4-HYR )y — HE® =+F12625T +V,, - CALL

0177 SLAG 298 298 298
Wi —2-Hy =3-Hjp —6-H{j5 00 =+GS 4203 +3-GS 0 + Vi *CALL+ V), - CALL- X 41505

0 -SLAG
Eii203.mm0 =+Vi3 - CALL+ V- CALL- X 41503

OWgﬁiG _3H72~198 _4Hi?8 _12‘H12/92802 :+3‘GST1~02 +2GSA1203 + V32 *CAL1+ V33 CALIXT102

0 = SLAG
ETioa anos =+Vas - CALL+ V35 - CALL- X g0,

oyjeqel) 8)Sau SOPIAJOAUSSA(]

0777 SLAG 298 298 298
Wiy —Hziw =2-Hjy —4-H{500 =+GSpi00 + 2GS0 +Voy * CALL+ Vs - CALL- X 135

0 = SLAG
Efioomno =+Vaa - CALL+ Vs - CALL- X 195

GSri0r =-Glpgy +66944-31.338-T

RN
(o]

Tabela 4. Variaveis calculadas na otimizagéo

Parametro | Variavel Valor Parametro | Variavel| Valor
(cal/mol) (cal/mol)
Giiims | Yo |38 e, | Vu |5948
Op $LAG Vi +56309 B o Vys -766
W S vo 8807 [iGiigine | v |+88
EfiGumo | Vs |91 |'Giigig | Vu  |4422
*E 130500 Ny o |+5314 Wi V |-23837
0GMnO.TI02 V20 -438 OpySLAG Vis -1278
*Gimotion Vo +1750 OE%%zﬂzzm Vs -7541
Opy SLAC Vs -11288 OBt 1203 Vis +4094
Op SLAC Vys +750

No sistema Al,O3-MnO cujos parametros foram re-otimizados, os valores estéao
apresentados na Tabela 4. Gaye et al.,'"® ndo consideraram as contribuicdes ligadas a
composic¢ao para estes parametros, as quais foram também avaliadas neste trabalho.

Na Tabela 5 apresentam-se os valores obtidos para os transformacdes invariantes
dos sistemas pseudo-binarios, calculados com os dados das Tabelas 3 e 4. Verifica-se
que com excegao de trés eutéticos, os resultados sdo coerentes com a literatura com
desvio em torno de 2%.

® As fungbes F830T, F12584T e F12565T foram obtidas do SSUB3.?%
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. T (K) X*

Sistema Reagio Exp. | Calc.| OiF- | Exp.| Calc. | DI
] "1 (%) ] "1 (%)

SLAG > Al,O; + ALO5.TiO, 2116|2092 | 1.1 |0.44] 0.39 | 11.4

ALO4-TiO, AlLO3.TiO, > SLAG 21332121/ 0.6 |050| 050 | O
SLAG > TiO, + Al,O5.TiO, |1973[1967| 0.3 |0.84| 0.77 | 8.3
AlLO;.TiO, > AlLOs + TiO, 1556|1553 | 0.2 |0.50| 050 | O
SLAG > MnO + 2MnO.TiO, 1683|1687 |-0.3| 0.27 |0.3264 | -20.9

_ 2MnO.TiO, > SLAG 1693 1687 | 0.4 | 0.330.3333| -1
MnO-TiO: 50RO TiO, + MnO.TiO, > SLAG | 1658|1663 |-0.3/042| 042 | O
2MnO.TiO, > SLAG 1683|1683 | 0 |0.50| 0.50 | 0

SLAG > TiO, + MnO.TiO,  |1643[1643| 0 |0.57| 0.61 | -7

SLAG > Al,Os+Al,03.MnO 2038|2004 | 1.7 |0.67| 0.66 | 1.5

Al,03-MnO AlL,O3.MnO->SLAG 2108|2093 0.7 050 050 | ©
SLAG > MnO+Al,03MnO  |1808]1829|-1.2[0.22| 0.23 | -4.5

*6xido de maior valéncia

Nas Figuras 1 e 2, apresentam-se os diagramas de equilibrio de fases
pseudobinario para o sistema Al,O3-MnO e de atividade quimica a 1923K para o MnO
com referéncia ao MnOs). Verifica-se que os transformagdes invariantes calculados estdo
consistentes com os pontos experimentais. Na Figura 2 observa-se que a otimizacdo dos
dados de atividade quimica ndo foram satisfatorios para concentragdes inferiores a
50%at. de MnO.

| 1 { 1 1.0 1 1 1 1 1 1 ! L
g ] Pontos de atividade do MnO ao
aEutetico O 0.9 Ref. Para MnO - MnO(s) A L
mléutsatz_) Congruente =z . T=1923K éﬁ
— utetico
O 2000+ gP.EOxid. Puros SlagAtlas T F = 0.8 _«fréggﬂl\ s . -
e . ylLiquidus do SlagAtlas v O o g
[m] | L
é 1900 o < o
D © 0.6 a L
= 1800 - E 0.5 O o %
é 8 ] o i
Ll w 0.4+ -
QO 1700+ = o
< 0.34 L
= a
j— 1600+ L >024 o o o L
l_
<€ 0.1 -
1500 . r . . o
T T T T T T T T
0 2 (’;’ Al C;m s A0 f, © ©102 0304050607 0809 10
0 AlUs Xiino
. . . Figura 2. Diagrama calculado de atividade do MnO,
Figura 1. Diagrama pseudobinario Al,O3-MnO 9 9

a 1923K com referéncia ao MnOs) do sistema Al,O3-
MnO

calculado

Nas Figuras 3 e 4 apresentam-se os diagramas de fases pseudobinario para o
sistema MnO-TiO; e de atividade quimica a 1800K para o MnO com referéncia ao MnQgs).
Verifica-se que os transformacdes invariantes calculados s&o coerentes com os pontos
experimentais. No entanto observa-se que o ponto eutético relativo a reacdo SLAG -
MnO + 2MnO.TiO, encontra-se deslocado em cerca de 5%at. Para efetuar-se a corregao
deste ponto eutético, pode-se adicionar um termo entrépico ao parametro de energia livre
da fase 2MnO.TiO,. No entanto a adicdo deste termo n&o é justificada em fungdo dos
poucos dados termoquimicos disponiveis na literatura para esta fase. Na Figura 4 verifica-
se que o ajuste dos dados de atividade esta coerente com a literatura.'¢)
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Figura 5. Diagrama de equilibrio de fases pseudobinario calculado do sistema Al,O5-TiO,

ASLAG = MnO.TiO2

AlLO,

mSLAG = MnO.TiO2

SLAG - MnO.TiO2 + MnO.AI203
<SLAG = Al203.MnO

<SLAG - AL203 + MnO.AI203
4SLAG - Al203

»SLAG — AI208 + Al203.TiO2
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‘¢ -+ Ohta e Morita[9]
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+SLAG = AI203.TiO2
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100

Figura 6. Isoterma de 1400°C calculada para o Figura 7. Isoterma de 1600°C calculada para o
sistema Al,O3-MnO-TiO, sistema Al,O3-MnO-TiO,

A composicao do ponto eutético do canto rico em Al,O3 do sistema Al,O3-TiO,,
apresentado na Figura 5 apresenta um erro de 11,4% em relagdo ao apresentado na
literatura. Entretanto, ndo ha um consenso da composicao deste invariante na literatura"
indicando que ele deve ser melhor estudado em trabalhos especificos.
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Verifica-se nas Figuras 6 e 7 que o ajuste da liquidus pseudoternaria ndo é
coerente com os dados da literatura.®

No entanto, na Figura 8 verifica-se que o ajuste dos pontos de atividade
pseudoternaria esta coerente com os dados da literatura.

AlO4
100

ACR(MNO)=0.3
ACR(MNO)=0.6

x Ohta e Morita [9]
REF. MnO(s)
T=1873K

><o 46

30 0. 32><
20 024
10 029><><0 ¥ ><0 40
041X
T|02 0-% 7o 05&,\,0 59 7AY X MnO
A 0 20 40 60 80 100
% MnO
Figura 8. Curvas de isoatividade para o sistema Al,O3-MnO-TiO, a 1600°C com referéncia ao
MnO(S)
6 SUMARIO

Verificou-se que a otimizagdao do sistema Al,O3-MnO-TiO, esta coerente com os
dados da literatura exceto pela superficie liquidus ternaria. O ajuste dos transformagdes
invariantes pseudobinarios através de uma otimizagdo com dados pseudoternarios
mostrou-se vantajosa, obtendo-se um bom ajuste dos pontos de atividade
pseudoternarios e pseudobinarios.

As corregdes efetuadas nas descricoes das fases provenientes do banco de dados
SSUB3 mostraram-se coerentes e perfeitamente justificaveis. Os dados termodinémicos
de Gaye et al.,, para o sistema Al,03-MnO, foram atualizados, provendo uma maior
coeréncia com os dados atuais disponiveis na literatura. A corregdo dos desvios
verificados nos pontos eutéticos do sistema pseudobinario MnO-TiO, pode ser realizada
facilmente através da adicdo de termos de correcdo entropicos as descrigdes das fases
MnO.TiO, e 2MnO.TiO,, como realizado por Siqueira’®, no entanto, esta analise néo
apresenta consisténcia termodindmica em funcdo dos poucos dados termoquimicos
disponiveis para estes compostos.
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