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El modelo de Watson y Bennett! (WB), de prediccién de fases de Laves, usa como variables los factores de
tamafio y electrénico. Pettifor® define una escala quimica X, para todos los elementos, obteniendo un buen
ordenamiento de estructuras. En otro trabajo referido a estabilidad relativa de fases de Laves* concluye en la
necesidad del uso de ambos factores. En el presente trabajo se presenta la verificacién del modelo de WB y
su extensi6n a sistemas pseudobinarios. Se presenta también una combinacién de éste y del de Pettifor.

The Watson and Bennett' (WB) model makes use of size factors and electron factors as variables for the
prediction of Laves phases. Pettifor®, on the other hand, obtains a reasonable sistematization of structures by
deﬁning a chemical scale X for all elements. The requiriment for the use of size factors and electron factors
is concluded as well, in another work by Petiifor, related to the relative stability of Laves phases.A verification
and a extension for pseudobinary alloys of the WB model is presented in the present work, together with a

combination of the later with Pettifor’s model.

1. INTRODUCCION

Los factores fundamentales que gobiernan las
estructuras de las fases intermetdlicas son: tamaiios
atémicos, electrones por dtomo, electronegatividad
y valencia.

Watson y Bennett (WB)! presentaron un mo-
delo de prediccién de fases de Laves, en sistemas
binarios formados por elementos de transicién. Con-
sideraron como variables el factor de volumen y el
factor electrénico. El factor electrénico “N,” lo
definieron como la cantidad de agujeros de la banda
d, entre el nivel de Fermi y la superficie de la banda

d. Como factor de volumen consideraron [V(A)+

AV]/V(B), siendo AV(A) = AV .6, desprecian-
do AV(B).

En la representacion gréfica del modelo de WB,
la regién en que aparecen las fases de Laves es una
zona reducida, dentro de la cual se separan las es-
tructuras cibicas C15 de las hexagonales, C14 y
C36. Encontraron pocas excepciones.

En el presente trabajo se constata este mode-
lo para sistemas binarios, que presentan fases de
Laves y se comprueba la validez de su extensién a
sistemas pseudobinarios (ternarios y cuaternarios)
que también presentan dichas fases. En particular se
" probé6 para el sistema pseudobinario ZrCr,-ZrFe,.

La variacién del volumen de la aleacién para
un sistema binario del tipo AB, es:

AV, = AV(AB,) = V(AB,) -1V, -2V,
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El valor de “N,” promedio se célculo para
cada composicién como:

N}, =cN, (A)+(c~-1)N,(B)

siendo ¢ el porcentaje del elemento A en cada alea-
cion.

En el gréafico de la Fig. 1 se observan los pun-
tos calculados correspondientes a 142 sistemas bi-
narios. Se observé que la mayoria ajusté bien, en-
contrdndose que los sistemas con Y, La, Lu y algu-
nos con Ni y V no ajustaron correctamente.
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Fig. 1: Verificacién del modelo de Watson y Bennett Binarios.
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En el grifico de la Fig. 2 se muestran los 48
puntos calculados correspondientes a 17 sistemas
ternarios de las formas A(B,C,_,), ¥ (A;B,_,)C,
para diferentes x, y a 5 sistemas cuaternarios de la
forma A,B,_,(C,D,_,), para diferentes valores de
x e y, se incluyeron ademds los valores correspon-
dientes a las aleaciones de Zr (Cr+Fe)§. Se observé
buen acuerdo del modelo de los sistemas usados a
excepcién de compuestos con contenido de V y Ni
que son elementos anémalos para este modelo y de
Ta(CoTi), debido a que el volumen del Ti corres-

ponderia a un dtomo A y no a uno B.
‘ La extensién de este modelo a sistemas pseudo-
binarios predice, en el diagrama de fases ZrCr,-ZrFe,
Fig. 3, la presencia de la fase hexagonal de Laves
(C14) entre las dos fases cibicas de Laves (C15)
correspondientes al ZrCr, y al ZrFe, y la atribuye al
factor electrénico (electrones tipo d).

Pettifor® estudi6 la sistemadtica de las estructu-
ras cristalinas de compuestos binarios usando una
escala quimica fenomenoldgica “X”. Dicha escala
permiti6 separar las estructuras de los compuestos
en dominios sin solapamientos y representarlos en
un mapa bidimensional, tomando como coordenadas
X(A) y X (B) respectivamente.

Con el objeto de observar el comportamiento
de dicha escala quimica X sélo para fases de Laves,
se graficaron en funcién de X(A) y X(B), los valo-
res correspondientes a los elementos de los 68 sis-
temas binarios estequiométricos, que fueron usados
en este trabajo para verificar el modelo de WB.
Todas las estructuras de Laves se encontraron cn
una zona reducida del mapa y ain dentro de esa
zona se separaron bien las estructuras C15y C14 6
C36 con sélo siete excepciones: YFe,, YMn,, LuFe,,
LaRuz, LaOs,, ZrFe, y HfFe, .

En un trabajo posterior Pettifor® estudié la
estabilidad relativa de las fases de Laves respecto
de la C16 (CuAl,) y la C11, (MoSi,), concluyendo
que ambos factores son necesarios para obtener buen
acuerdo cualitativo. Las estructuras halladas experi-
mentalmente y el modelo que tiene en cuenta la
estabilidad relativa de dichas fases.

En el presente trabajo se graficaron, Fig. 5, los
mismos sistemas binarios usados en los modelos an-
teriores, pero usando como variables los valores de
las relaciones de volimenes corregidos usadas por
WB y los X definidos por Pettifor calculados como
promedios “X(AB,)”. En dicho gréfico se observé
que las fases de Laves se agrupan dentro de una
zona reducida y ademds aparecen separadas las es-
tructuras cdbica de las hexagonales, con s6lo tres
excepciones: ScTc,, ScRe, y Sclr,. Este resultado
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Fig. 2: Extensién del modelo de Watson y Bennett a
pseudobinarios.
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Fig. 3: Esquema del diagrama de fases pscudobinario
ZrCry-ZrFe, .
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Fig. 4: Modelo de Pettifor aplicado a estructuras de Laves.

ROSARIO, 1993 - 355



1 wly
. e N w’ -_— a. —
o ¥ Ay ~g pandialiie S 3
- R \\ »x S PS
E H - % S ,‘o‘ . ;
~ >
E o2 < U e ., -
3 - | ~ ” . * 1 :
> Te Higomes 21T ;
Tasd{ ey, e e e, hadi
. > 7 o Yo » J i
i N d 3
1 - - ;
.
k
[ %)
. .08 .00 0.04 .06 g.00 " [ 82 0.9¢ 0.9 o9 1.00
PR Xasn L -
: ' . f . ’
- - X .
e T _ - o i
. R

Fig. 5: Mapa de estructuras de Laves combmando ambos mo-
delos.
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indica la xmportancxa de ambos factores tamano y
electrémco en la formacnén de las fases de Laves
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: mejor’* ajuste que usando solamente la- X

IL. CONCLUSIONES

"= El'modelo de prediccién de fases de Laves
para $istemas binarios de elementos ‘'dé transicién,
de Watson y Bennett es vélido también para siste-
mas pscudobmarlos (ternarios y cuaternanos) de’
metales de transici6n. -

""" Dicho modelo predice,’en part:cular el
dlagrama pseudobinario ZrCrz-ZrFez, atribuyendo la
presencia de la fase hexagonal del sistema Zr(CrFe),,

-al factor electrénico (electrones tipo d-).

' — Combinando la relacién de volimenes pro-
puesta por Watson 'y Bennett y la escala quimica X
definida'por Pettifor, para sistemas AB, se obtiene
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