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P1. Describir los siguientes términos:

a) Melting point (punto de fusion)

Es la temperatura de fusién, es decir, temperatura a la que
cambia de estado sdlido a liquido

b) Temperatura de subenfriamiento

Temperatura a la que debe enfriarse el metal liquido por
debajo de la t° de solidificacién antes de que ocurra la

formacion de nucleos.
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P1. Describir los siguientes términos:

C) Radio critico

Tamafo minimo que debe ser formado por los
atomos aglomerados en el liquido antes de la

que este conjunto solido sea estable y
comience a crecetr.

o 2ys1, _ 2Ys1.Tm
AGy AHg AT

ys.:energia interfacial sélido — liquido
T, temperatura de fusion (melting)|[K]
AHg: calor latente de fusion (por unidad de volumen)

AT: subenfriamiento [K]| = (T,,—T)
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P1. Describir los siguientes términos:

d) Nucleacion

Proceso fisico en donde se produce una nueva fase en un material, para
la solidificaciéon es la formaciéon de particulas sdlidas pequefias vy
estables en el liquido.

Homogénea: formacidon de un sélido de tamaiio critico a
partir de liquido por el aglomerado de un gran numero de
atomos a un subenfriamiento.

Heterogénea: formacién de un sélido de tamafo critico a
partir de una superficie con impurezas o inoculantes, esto
permite nuclear con un menor subenfriamiento.
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P2. Estima el nimero de embriones en 1 mm?3 de cobre a una temperatura
de 1055 [°C], para embriones esféricos que contengan 20 atomos.

Datos:
Volumen atomico del cobre liquido = 1,6 * 1072° [m3]
Ys. = 0.177 [J/m?] - -
k = 1.38* 1072 [J/ K] OO"‘O © S—j; ogo
Tm = 1085 [°C] = 1358 [°K] s 0w | ] TEY 8 #
AHy= 13,05 [k]/mol] A w2 o © 2 o
y © ° GOD o :L) i
e} 5 0 4 % oy~ © 0O J
N° de embriones 3
_AG C, = Viotal _ 1 [mm?] : = 6,25 % 1019 En 1 mm?3 de colt())r(? liquido
C = C, exp( r) Vat 1,6 * 10=29[m3 /atomo] hay 6,25 x 10"° dtomos
kT
C,: concentracion inicial de tomos * Elradio de embriones esféricos con 20 atomos se puede estimar como:

AG,: energia libre de Gibbs
’ g Ul Vembrion = §7Tre3 = 20 = atomo
T:temperatura [°K]

. l [/1 3 1/3
: constante Boltzmann \E‘ r, = <20 * 1,6 * 10—29[m3] * 4_) T, = 4,24 * 10_10[m]
T



P2. Estima el nimero de embriones en 1 mm?3 de cobre a una temperatura
de 1055 [°C], para embriones esféricos que contengan 20 atomos.

Datos:
Volumen atomico del cobre liquido = 1,6 * 1072° [m3] —AG,
_ 2 C =Co exp(——-
Ys. = 0.177 [J/m?] kT
k = 1.38* 10723 [J/ K] 4
T, = 1085 [°C] = 1358 [°K] AG, = —§ﬂr3AGv + 4mrlyg,
AHy= 13,05 [k]/mol] |
— -10
T, —_4,24 * 10 o [m] _ AHp AT
Co = 6,25 10 AG, = —
* El calor latente de fusidon debe ir en unidades de volumen:
J
k 13,05 * 103 [L] 13,05 * 103 l—]
AHp= 13,05 [—] _ mol] — mol = 1,354 * 10° [%
mol = Vo %1% 1,6 x 10729[m3] * 6,022 * 1023[mol~1] m

* Ahora se puede calcular la energia libre de Gibbs volumétrica:

Ji o
B AH; AT ~ 1,354 * 10° [Wl * 30 [°K]

Aby = —— 1358 [°K]

= 2,99 x 107 ligl
m



P2. Estima el nimero de embriones en 1 mm?3 de cobre a una temperatura
de 1055 [°C], para embriones esféricos que contengan 20 atomos.

Datos:
Volumen atomico del cobre liquido = 1,6 * 1072° [m3] _AG
yso = 0.177 [J/m?] C = C, exp(—)
k = 138+ 10723 [J/ K] kT

Tm = 1085 [°C] = 1358 [°K] 4, )
AHg= 13,05 [k] /mol] AG, = 3T AG, + 4ntrygy,
T, = 4,24 x 10719[m]

Co = 6,25 % 10%°

_ 4

AG, = —3m(4,24 + 1071°[m])? 2,99 107 |-L| + 4 + (4,24 « 10710 [m])?*0.177 [J /m?]

AG, =39 *1071 [J]
» Entonces el nimero de embriones compuestos por 20 d&tomos en 1 mm?3 de cobre liquido a 1055 °C es:

—3,9 % 10~ 1°[]]
1,38 * 1023 [%] « (1055 + 273 [°K])

C = 6,25 % 1012 x exp C = 3,58 x 1010 [embriones]



P3. Suponga que el cobre liquido se subenfria hasta que la nucleacion
homogénea ocurre. Calcule el radio critico del nucleo y el nimero de atomos de
cobre necesarios para formar un nucleo de tamafio critico. Datos: FCC con a=0.3615
[nm], yst = 177x10-7 [J/cm?], AHf = 1628 [J/cm3], AT = 236 °C, Tm = 1085 °C.

] o (o} 1 atomo
O o o
© )
||
o © o 0 o DS L /
g o ’i‘ oL %atomo
Liquido Particula solida )
2 formando una esfera (FCC) 6 8
de radio r 3 + 8= 4 atomos por celda



P3. Suponga que el cobre liquido se subenfria hasta que la nucleacion
homogénea ocurre. Calcule el radio critico del nucleo y el nimero de atomos de
cobre necesarios para formar un nucleo de tamafio critico. Datos: FCC con a=0.3615
[nm], yst = 177x10-7 [J/cm?], AHf = 1628 [J/cm3], AT = 236 °C, Tm = 1085 °C.

Radio critico homogéneo:
_ 2¥s1 2Ys1Tm

T T Thom™ NG T AH AT

2x177 %1077 [crjnzl * (1085 + 273)[°K]

= 1,251 %1077 [cm]

* —
Thom™

J 3] « 236 [°K]

1628 * l
cm

El radio critico del nucleo
homogéneo es 1,251 * 1077 [c¢m]



P3. Suponga que el cobre liquido se subenfria hasta que la nucleacion

homogénea ocurre. Calcule el radio critico del nucleo y el nimero de atomos de
cobre necesarios para formar un nucleo de tamafio critico. Datos: FCC con a=0.3615

[nm], yst = 177x10-7 [J/cm?], AHf = 1628 [J/cm3], AT = 236 °C, Tm = 1085 °C.

Numero de atomos necesario para formar el nucleo:

V... V... 4
n® atomos = nicleo . __mcleo Viicleo = 5T rhoms = —m(1,251 % 1077 [cm])3 =8,2%107% [cm3]
Vétomo (Vcezfda) 3 3
Veetaa = a® = (0,3615 1077 [cm])® = 4,724 x 1072 [cm3]

El ndmero de atomos siempre debe

8,2¥10~ %1 [cm3]
o 4 _ — ser un numero entero!
n° atomos (4’724*10_2 [Cm3]) 694,782

4
= n°atomos = 695



P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion
homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=053 [ﬁ] Calcular:

a) Radio critico homogéneo y el n° de 4&tomos asociados a ese radio

b) Calcular el radio critico heterogéneo a partir del homogéneo, usando nanoparticulas de TiO,, con un angulo
de contacto de 6 =30°

c) ¢Cuanto varia la temperatura necesaria para la nucleacion en el caso heterogéneo? Concluya

d) En el caso heterogéneo, écuantos atomos de niquel se necesitan para formar un nucleo?



P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion

homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=053 [ﬁ] Calcular:

a) Radio critico homogéneo y el n® de atomos asociados a ese radio

2 %255 %1077 [CIW] v (1453 + 273)[°K]

2y, T
« _ “Vstlm = 6,54 x 1078 [cm]

AH AT 2802,5 | L] « 480 [°K]
cm

Siempre hay que asegurarse que AH esté en unidades de energia por volumen:

Ji ] _ 528779 []] 53 l_ — 28025

AH = 528780 lkg 1000 3 ng



P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion

homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=53 [ﬁ] Calcular:

a) Radio critico homogéneo y el n® de atomos asociados a ese radio

r* = 6,54 %1078 [cm]

4 * 3

Vnicleo _ Vnicleo _ 5” Thom

Vcelda) a_3
4

n° atomos = =
atomo (
4

%n % (6,54 * 1078 [cm])3 Con un subenfriamiento de 480 [°C] se
n° atomos = cer10-7 3 = 103,88 requiere de 104 atomos de niquel para
(0,356 107 "[cm]) formar un nucleo estable

4




P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion

homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=053 [ﬁ] Calcular:
b) Calcular el radio critico heterogéneo a partir del homogéneo, usando nanoparticulas de
TiO,, con un angulo de contacto de 8 =30°

Thom= 6,54 * 1078 [cm]

YsL

r* _ r;;om
het — 1/3
1.3 1 3)]
[2 (1 ~ €056 + 5 cos6 Sia
~777 PP

_ Vs
. 6,54 x 1078 [cm] ( / Mould
Thet = Ysm ! L

1 3 1 =\ 3
[7 <1 —500s(30°) + 5 cos(30 )3)l

Liquid

Fi Solid

Ther = 27,91 % 1078[cm]



P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion

homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=053 [ﬁ] Calcular:

c) éCuanto varia la temperatura necesaria para la nucleacién? Concluya

= 2Ys1.Tm © AT
AH AT AThe — Thom hom

3
rhet

6,54 x 1078 [cm] * 480

27,91 = 10~8[cm] ATher = 112,47 °C

ATher =

Al tener una nucleacién heterogénea (con impurezas) es mas facil nuclear
por lo que no se requieren grandes subenfriamientos

AThet < ATho



P4. Suponga que el niquel liquido se subenfria hasta que la nucleacion
homogénea ocurre. Asumiendo que el parametro de red del niquel FCC es de
0.356 [nm], v = 255x107 [J/cm?], AH; = 528779 [J/kg], AT = 480 °C, T, = 1453 °C,

p=053 [ﬁ] Calcular:

d) En el caso heterogéneo, écuantos atomos de niquel se necesitan para formar un
nucleo? Considerando el mismo subenfriamiento que para la pregunta a)

Thee =77 =7 A;" = 6,54 * 1078 [cm] iy fomogus___wdegoncs
1/3
1 3 1 * -8
Tho = Thet * [§<1 - ECOSQ + 560503>] Tho 1,53 107" [em]
1 3 1 1/3/
T, = 6541078 [cm]=* !§<1 — Ecos(30) + Ecos(30)3>]
%n Thom. %7'[(1,53*10_8 [cm])3 Sélo se necesitaria de 2 dtomos para

o A4 —_— s
n-atomos = a3 = Tossert0-T[emp3 1,3 nuclear en el caso heterogéneo con un
4 4 subenfriamiento de 480 °C




P5. 1a temperatura a la cual los nucleos de hielo se forman homogéneamente

desde agua subenfriada es -402C. Encuentre el radio critico de nucleacion. Estime el
numero de moléculas de agua necesarias para formar un nucleo de tamafo critico.
Datos: yg = 25 [mJ/m?], AH, = 335 [kI/kg], T., = 273 K, ppeio = 920 [kg/m?3].

Al multiplicar por la densidad se obtienen las
* El calor latente de fusidon debe ir en unidades de volumen: unidades que se necesitan

_ kJ _ J gl _ g | ]
AH = 335|—| = AH = 335|—=| %920 * 1000 |—| = 3,082 % 10° |—
kg g m3 m3

* Radio critico de nucleacion homogénea:

. 2VsiTm = 1,107 + 10~%[m] Como no hay impurezas, se
’ trata del caso homogéneo

T AHAT / °
3,082 * 108 [W] * 40 [°K] por lo que:

*_ ok
r =Tho

2+25%107 [#] v (273)[°K]




P5. 1a temperatura a la cual los nucleos de hielo se forman homogéneamente
desde agua subenfriada es -402C. Encuentre el radio critico de nucleacion. Estime el
numero de moléculas de agua necesarias para formar un nucleo de tamafo critico.
Datos: yg = 25 [mJ/m?], AH, = 335 [kI/kg], T., = 273 K, ppeio = 920 [kg/m?3].

* N°de moléculas: se puede ver la relacion entre la masa del nucleo y la masa de cada molécula

o , _ Micieo
n® moléculas = ——————
M’molécula

Para ver la masa de un atomo o
molécula de considera su peso
atémico y el nUmero de avogadro

(2*1+16*1)[L]
L — _ moll _ —23
M-motscuta = Mu20 = 6,022 + 102 [mol-1] = 2,98 107“°[g]

k 4
Miicieo = P * Viacleo = 920 [_93] * 3 + 10 % (1,107 * 107°[m])? = 5,23 * 10721 [g]
m

Siempre se debe aproximar al
extremo hacia arriba

Mnﬁcleo
n° moléculas = ——— = 176 moléculas

‘molécula
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