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Introducéo Potencial de Mercado e Diferencial Competitivo

A cristalografia computacional € uma ferramenta Util para O programa foi desenvolvido pensando na praticidade do

examinar materiais com relevancia tecnoldgica com base
em informacdes obtidas a partir da difracdo de raios X.
Os célculos computacionais, particularmente no contexto
do refinamento de Rietveld, permitem a realizacao de
uma variedade de andlises, que vao desde a analise
estrutural a analise de microestrutura, isto é, de tamanho
de cristalito e microdeformag6es do reticulo cristalino.

pesquisador no momento em que for realizar a analise.
Foi observado nos softwares tradicionais que utilizam o
Método de Rietveld uma falta dos resultados que o
PyWhall propde. Por isso, deseja-se oferecer uma outra
perspectiva de estudo, sendo ela mais rapida e simples.
O diferencial do projeto é a agilidade na obtencdo de
variaveis de importancia no momento da busca por
materiais policristalinos de interesse tecnolégico e

industrial, tanto por empresas quanto por académicos.

Ao se utilizar o programa GSAS-Il, é possivel oferecer
uma alternativa & analise de tamanho de cristalito e de
microdeformacdes do reticulo cristalino oferecida por
este programa, uma vez que elas ndo sdo obtidas de
maneira trivial quando se realiza a analise de Rietveld?

Consideracdes Finais

O programa tem muito potencial e poderia facilmente ser
cada vez mais aperfeicoado com novas funcgdes.
Acredita-se  despertar 0 interesse de muitos
pesquisadores na area da cristalografia. Além de

Solucéo e Beneficios resultados validados pela literatura e incluséo no quesito

A solucdo foi desenvolver um software, atualmente
denominado PyWhall, utilizando a linguagem de
programacao Python. O beneficio do projeto é obter de
forma rapida e simples, os valores do tamanho médio de
cristalito e das microdeformacées do tamanho de
cristalito por meio do grafico de Williamson-Hall. Para
obter tais informacdes, basta um arquivo de saida da
andlise de Rietveld que contenha a largura total a meia
altura e a correspondente posicdo em 20 do pico de
difracdo do material.
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requisitos de sistema para utiliza-lo, podemos destacar a
facilidade de utilizar o software: ele é simples, intuitivo e
com um desenvolvimento compreensivel para os
interessados na programacdo. Em contrapartida, o
PyWhall oferece resultados apenas para sistemas de
fase Unica e necessita da exportacdo de um arquivo
através do software gratuito GSAS-II, responsavel pela
Analise de Rietveld.

Estagio de Desenvolvimento da Tecnologia
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