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Introdução 

A cristalografia computacional é uma ferramenta útil para 
examinar materiais com relevância tecnológica com base 
em informações obtidas a partir da difração de raios X. 
Os cálculos computacionais, particularmente no contexto 
do refinamento de Rietveld, permitem a realização de 
uma variedade de análises, que vão desde a análise 
estrutural à análise de microestrutura, isto é, de tamanho 
de cristalito e microdeformações do retículo cristalino. 

Problema  

Ao se utilizar o programa GSAS-II, é possível oferecer 
uma alternativa à análise de tamanho de cristalito e de 
microdeformações do retículo cristalino oferecida por 
este programa, uma vez que elas não são obtidas de 
maneira trivial quando se realiza a análise de Rietveld? 

Solução e Benefícios  

A solução foi desenvolver um software, atualmente 
denominado PyWhall, utilizando a linguagem de 
programação Python. O benefício do projeto é obter de 
forma rápida e simples, os valores do tamanho médio de 
cristalito e das microdeformações do tamanho de 
cristalito por meio do gráfico de Williamson-Hall. Para 
obter tais informações, basta um arquivo de saída da 
análise de Rietveld que contenha a largura total à meia 
altura e a correspondente posição em 2θ do pico de 
difração do material. 
 

       
Figura 1.  Menu principal              Figura 2.  Saída da execução 

 

Potencial de Mercado e Diferencial Competitivo 

O programa foi desenvolvido pensando na praticidade do 
pesquisador no momento em que for realizar a análise. 
Foi observado nos softwares tradicionais que utilizam o 
Método de Rietveld uma falta dos resultados que o 
PyWhall propõe. Por isso, deseja-se oferecer uma outra 
perspectiva de estudo, sendo ela mais rápida e simples. 
O diferencial do projeto é a agilidade na obtenção de  
variáveis de importância no momento da busca por 
materiais policristalinos de interesse tecnológico e 
industrial, tanto por empresas quanto por acadêmicos. 

Considerações Finais 

O programa tem muito potencial e poderia facilmente ser 
cada vez mais aperfeiçoado com novas funções. 
Acredita-se despertar o interesse de muitos 
pesquisadores na área da cristalografia. Além de 
resultados validados pela literatura e inclusão no quesito 
requisitos de sistema para utilizá-lo, podemos destacar a 
facilidade de utilizar o software: ele é simples, intuitivo e 
com um desenvolvimento compreensível para os 
interessados na programação. Em contrapartida, o 
PyWhall oferece resultados apenas para sistemas de 
fase única e necessita da exportação de um arquivo 
através do software gratuito GSAS-II, responsável pela 
Análise de Rietveld. 
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