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Resumo:  Neste trabalho, utilizaremos a técnica de simulação computacional 

clássica estática, através do programa Gulp, para um estudo estrutural e dos 

defeitos intrínsecos e extrínsecos no composto Y3Al5O12. A simulação 

computacional estática é muito eficaz quando estamos interessados nas 

propriedades estruturais dos materiais. Sua principal característica é a possibilidade 

de construir e testar modelos de defeitos que podem prever algumas das 

propriedades que o material venha a possuir ou explicar as propriedades existentes. 

Deste modo, o estudo dos defeitos na matriz do Y3Al5O12 pode nos ajudar a prever 

ou explicar suas propriedades físicas observadas experimentalmente. 
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