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RESUMO

A cinética de recristalizacdo tem sido analisada freqlientemente com auxilio da teoria
de Johnson, Mehl, Avrami e Kolmogorov (teoria JAMK). O modelo analitico de JMAK
utiliza algumas suposicdes para a descricdo do fendmeno de recristalizagdo, tais como:
velocidade constante e uniforme de avancgos das interfaces, distribuicdo aleatoria dos nucleos
dentro da matriz e nucleos com formatos esféricos. Na préatica essas consideracfes nem
sempre sdo verdadeiras. Ciente disto Vandermeer e Rath desenvolveram uma metodologia
para estudar a cinética de recristalizacdo, em reacfes com interfaces com velocidade variadas.
Todavia, 0 modelo analitico de Vandermeer e Rath ainda utilizava as suposi¢des de que a
velocidade era uniforme, os nucleos estavam distribuidos aleatoriamente dentro da matriz e
com formatos esféricos. Neste trabalho foram avaliadas situacfes consideradas pelas teorias
de JIMAK e Vandermeer. Outras situacdes nas quais as teorias analiticas sdo escassas também
foram estudadas, tais como: estudo do efeito ndo aleatério, e da heterogeneidade de energia
armazenada na matriz. Além dos dois estudos citados acima também foram feitos estudos do
aspecto geométrico e do comportamento evolutivo de graos individuais, e do efeito da taxa de
nucleacdo utilizada durante a recristalizacdo. Todos os estudos foram realizados a partir de
resultados de simulacdes computacionais, utilizando-se o método do autémato celular e/ou
resultados experimentais obtidos da literatura. O cddigo do autdmato celular foi desenvolvido
para simular a recristalizacdo, entretanto, pode ser adaptada para qualquer reacdo de

nucleacdo e crescimento.
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ABSTRACT

The recrystallization Kinetics has frequently been analyzed with aid of the theory of
Johnson, Mehl, Avrami and Kolmogorov (theory JAMK). The analytic model of IMAK uses
some suppositions for the description of the recrystallization phenomenon, such as: constant
and uniform velocity of progresses of the interfaces, random distribution of the nuclei inside
of the matrix and nuclei with spherical shapes. In practice those considerations not always
they are true. Aware of this Vandermeer and Rath developed a methodology to study the
recrystallization kinetics, in reactions with interfaces with varied speed. Though, the analytic
model of Vandermeer and Rath still used the supposition that the velocity was uniform, the
nuclei were distributed randomly inside of the matrix and with spherical shapes. In this work
they were appraised situations considered by the theories of JMAK and Vandermeer. Other
situations in which the analytic theories are scarce were also studied such as: | study from the
effect to the random, and of the heterogeneity of energy stored at the matrix. Besides the two
studies mentioned above they were also made studies of the geometric aspect and of the
evolutionary behavior of individual grains, and of the effect of the rate of nucleation of the
constant nucleation. All the studies were accomplished starting from results of the
computational simulations, being used the cellular automata's method and experimental
results obtained in the literature. The cellular automata's code was developed to simulate the
recrystallization, however it can be adapted for any nucleation reaction and growth.
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1.0 INTRODUCAO

No ano de 2003 foi financiado pela FAPERJ, um projeto para criacdo do Ndcleo de
Modelamento Microestrutural (NMM). Teve como uma das principais finalidades, a
utilizacdo do método do Autémato Celular (A.C.) para simular evolugdes microestruturais. O
coordenador do projeto foi o Prof. Paulo Rangel Rios Ph.D e os colaboradores, Alexandre
José da Silva, Dr.Ing, André Luiz V.C. Silva, Ph.D, Jayme Gouvéa, D.C. e Jodo Luiz Lopes
Rezende, Dr.Ing. Além dos integrantes citados acima atualmente o grupo € composto pelos
seguintes participantes: Flavio Ferreira D.C., José Adilsom de Castro Ph.D, Jeferson Fabricio
Linz D.Sc, Augusto César Lacerda M.Sc, Glaucio Soares da Fonseca M.Sc, Mércia Regina
Baldissera M.Sc.e Weslley Luiz da Silva Assis. O método do A.C. é de grande generalidade e
encontra varias aplicacdes na fisica, quimica, biologia, computacdo e processamento de
imagens, dentre outras. Uma caracterizacéo detalhada do A.C. foi dada por Wolfram ' Na
revisdo bibliografica serd apresentada uma breve introducdo a este assunto. A opcao pela
técnica do autdbmato celular foi oportuna, pois contou com o auxilio do Dr. Jodo Luiz Lopes
Resende da Vallourec Mannesman, que utilizou o método do autbmato celular em sua tese de

Doutorado desenvolvida na Alemanha.

A implementacdo do cddigo A.C. pelo grupo NMM teve como objetivo especifico,
estudar a evolucdo da microestrutura durante a recristalizagdo utilizando-se a técnica do
autbmato celular. O objetivo geral do projeto foi iniciar as atividades do Ndcleo de
Modelamento Microestrutural. O objetivo final é a utilizacdo desta técnica para modelar a
evolucdo microestrutural que ocorrem em diversas situacdes da metalurgia fisica e
transformacédo de fase. Algumas dessas situagOes sdo: recristalizagdo, crescimento de gréo,

reacOes no estado solido, solidificacdo dentre outras.
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Em 2004 a técnica foi implementada e validada para estudar a cinética de
recristalizacdo em duas dimensBes. Dai em diante iniciou-se uma série de trabalhos
utilizando-se o método do A.C. O primeiro trabalho foi a dissertacdo de mestrado escrita por
Janaina de Torres Oliveira &), trabalho este que deu origem a alguns artigos * em revista e

congressos anais de evento.

Em 2005, Valmir Torres de Oliveira estendeu o cdédigo computacional para trés
dimensGes. Com os dados extraidos do novo cddigo de simulacdo da recristalizagdo, foram
escritos uma dissertacdo de mestrado [, trés trabalhos internacionais ["®°! e uma publicacéo
em congresso nacional "%, Tanto o c6digo em duas como em trés dimensdes apresentam
grande confiabilidade nos resultados, pois, foram validados utilizando-se a classica teoria de
cinética formal de IMAK 1121314 - A teoria JMAK se baseia nos modelos matematicamente
exatos que corrigem os célculos de evolugdo dos grdos quando eles se chocam dentro da
matriz. Esta teoria tem sido utilizada como uma forma de apresentar o perfil da cinética de

recristalizacdo. Sua fundamentacao fisica se baseia em algumas suposi¢ées, como:

e Formato dos nucleos aproximadamente esféricos;
¢ Velocidade de crescimento constate e uniforme;

e Nucleos localizados aleatoriamente dentro da matriz;

Quando comparado aos resultados simulados 0 modelo JMAK apresenta uma Gtima
concordéncia. Tais concordancias puderam ser obtidas porque, a evolucdo que ocorre durante
a simulacdo pelo método do A.C. modelada por Oliveira ', tem as mesmas caracteristicas

fenomenoldgicas do modelo IMAK.

Este trabalho utiliza um cddigo do A.C. desenvolvido para simular reacdes de
nucleacdo e crescimento. O mesmo foi adaptado para simular a evolu¢do microestrutural
durante a recristalizagdo primaria. O trabalho atual que serd apresentado ao decorrer desta
dissertacdo, trata-se da insercdo de novas consideracdes ao codigo de Oliveira ™% para
aproximar as caracteristicas do fenébmeno simulado ao fenémeno real. Estas foram inclusas
para simular alguns efeitos reais que ocorrem durante o processo de recristalizagdo, tais como:
nucleacdo constante durante a reacgdo, velocidade decrescente de avanco das interfaces e
heterogeneidade de energia dentro da matriz deformada. Este trabalho visa a recristalizacao,
mas pode ser adaptado para qualquer outro tipo de reacdo de nucleacdo e crescimento. Novas

validacOes serdo feitas para aumentar a confiabilidade do modelo computacional. Aspectos
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geométricos e evolugdes de graos individuais ndo sdo levados em consideracdo, quando se

estuda a recristalizagdo com auxilio da teoria JIMAK.

Neste trabalho, além de estudar os aspectos geométricos dos grdos individuais, sera
apresentada uma nova maneira de estudar a recristalizacdo simulada pelo método do autémato
celular. Alguns resultados obtidos por meio de simulagdo computacional serdo comparados
com os resultados experimentais encontrados na literatura. O estudo atual em questao leva em
consideracdo alguns efeitos que acontecem no fenémeno real, tais como: nucleacéo constante
velocidade decrescente de avanco das interfaces e gradiente de deformacéo dentro da matriz
encruada. Com a implementacdo da nova técnica para estudar a recristalizagdo, o trabalho tem
como objetivo principal aproximar ainda mais os resultados do fenémeno simulado ao
fendmeno real. Um segundo objetivo € assemelhar também a fisica do problema real ao
simulado, e assim seguir as novas tendéncias de trabalhos cientificos que utilizam simulacéo

computacional para descrever fendmenos fisicos..
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2.0 REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 AUTOMATOS CELULARES

No final da década de 40, o0 mundo vivenciou uma explosdo no desenvolvimento de
novas tecnologias, dentre as quais a computagdo teve um grande destaque. A partir deste
momento, surgiram novas técnicas e a esperanca de ser possivel a modelagem matematica de
fendmenos complexos. No inicio dos anos 50, John von Neumann ™ criou uma série de

instrugdes de auto-reproducédo, os Autdmatos Celulares.

Os autdmatos celulares sdo simulacdes computacionais que tentam emular a suposta
maneira pelas quais as leis da natureza funcionam. Eles retratam a natureza de uma maneira
grosseira, porém podem dar uma idéia razodvel de como € um mundo governado por regras
mais simples ¢ 1" 181 A utilizacdo dos Autdmatos Celulares como conjunto de regras locais,

gera um comportamento emergente surpreendentemente organizado.

Uma automacédo celular computacional € um sistema dinamico, onde o tempo e 0
espaco sdo discretos. O sistema € dividido em células com geometria idéntica para toda
vizinhanca. Tais células possuem um conjunto finito de estados predefinidos e um conjunto
de condigBes necessarias para a mudancga de estados. Os estados das células sdo alterados
conforme as regras de transicdo utilizadas, que sdo especificas para cada caso. Estas regras
determinam o estado de uma célula em funcdo de seu estado anterior e do estado de suas
células vizinhas. O nimero de vizinhos considerado pela regra de transi¢cdo quando ligado aos

estados determina a evolugéo local do autémato.
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Por exemplo, na recristalizacdo se um dos vizinhos da célula analisada esta
recristalizado, entdo, a célula se torna recristalizada também no préximo tempo. O autbmato

celular trabalha em passos de tempo e volume discretos.

2.1.1 Classificacao de Classes

Os A.Cs. foram classificados por Wolfram ! em quatro classes com base nos padrdes

espaco-temporal gerados por sua evolucéo:
Classe | — Estado homogéneo nos quais todas as células atingem um mesmo valor.

Classe Il — Estado estavel e periddico no tempo e espacialmente ndo homogéneo, ou

seja, no qual nem todas as células possuem o mesmo valor.
Classe 11 — Estado desordenado, ndo possuindo um padréo reconhecivel.

Classe IV — A evolucdo no tempo leva o A.C. a gerar estruturas complexas com
evolucdo imprevisivel, que podem se propagar, criar e/ou destruir outras estruturas. Esta

evolucdo pode terminar ap6s tempos relativamente longos.

2.1.2 Funcionamento dos Autdmatos Celulares

[19]

Segundo Chéavez , 0s Autbmatos Celulares apresentam trés caracteristicas

fundamentais:
1) Paralelismo (os estados dos elementos sdo atualizados simultaneamente);

2) Localidade (o novo estado de uma célula é determinado pelo seu estado anterior e

pelo estado dos vizinhos);

3) Homogeneidade (todas as células aplicam as mesmas regras de evolugcdo em

relacdo aos vizinhos).
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2.1.3 Especificagdes na Construcdo de um Sistema Autdomato Celular

Ao se aplicar um sistema de autématos celulares a um dado problema, é preciso
especificar o sistema em relacéo a alguns pontos basicos, como, por exemplo, a geometria do

sistema, quais serdo os vizinhos de uma dada célula, etc.

A seguir, é apresentada uma breve explicacao dos principais pontos na implementacao

de um sistema autdmato celular.
2131 Geometria

Para um sistema de autdmatos celulares, € necessério que se tenha uma geometria
regular. A geometria do sistema pode ser classificada quanto a dois pontos: a dimensao e o

formato da célula. A seguir, encontram-se 0s tipos mais frequientes de cada aspecto.
2.1.3.2 Dimenséo

Existem automatos celulares de uma, duas ou trés dimensfes. No autdmato
unidimensional, as células estdo distribuidas linearmente. No bidimensional, a forma
apresentada € de uma distribuicdo no plano e no tridimensional, uma distribuicdo com altura,

profundidade e largura.

rry

1D 2D 3D

Figura 2.1 - Esquemas de autdmatos em diferentes dimensdes, linear 1D, em duas
dimensGes 2D e em trés dimensdes 3D.
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2133 Formato da célula

As células podem ser de varias formas (triangular, quadrangular, hexagonal e etc.),

desde que num mesmo autémato todas as células sejam de uma mesma forma.

Demonstrag&o ilustrativa de malhas com alguns formatos de células distintos em duas

dimensodes:

Figura 2.2 - Trés tipos de vizinhancas distintas para a malha do autdémato celular:

vizinhancas triangulares, vizinhancas quadradas e vizinhancas hexagonais respectivamente

para as trés ilustragdes acima.

2134 Tipo de Vizinhanga

E necessario também especificar quais serdo os vizinhos de uma célula, pois as regras
de transicdo serdo aplicadas baseadas nos estados deles e da prépria célula. H& algumas
formas de vizinhanca que seguem uma ldgica ou regra (von Neumann e Moore) e existem
formas que sdo arbitrarias. Na figura abaixo, as células de cinza escuro estdo representando as

vizinhas da célula preta. (r € o raio méximo da vizinhanca)
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Figura 2.3 - Representa a evolucdo das células do autdmato em fungdo do tempo,
sendo tempo igual a t+1 e t+2 respectivamente para as ilustracdes, e ambas para vizinhancas

de von Neumann

Moore

N
1
1

F===f=="r===fr==-"r=--=

Figura 2.4 - representa a evolugdo das celulas do autdmato em fungéo do tempo, sendo
tempo igual a t+1 e t+2 respectivamente para as ilustracGes, e ambas para vizinhancas de

Moore.
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Arbitraria

—————

--f--

Figura 2.5 - representa a evolucédo das células do autdmato em funcdo do tempo, sendo

tempo igual a t+2 para vizinhangas arbitrarias.

2.1.4 Regras de Transicao

Para implementacdo de um sistema autdmato celular, a mais importante especificacéo
do sistema é a regra de transicdo, pois, € como foi especificada a tabela de transi¢do que fara
com que o sistema evolua de um modo ou de outro. De acordo com a finalidade, as regras de
transicdo devem estar o mais proximo possivel da realidade. Para definir a regra de transicédo
dos A.C. deve-se levar em consideracdo: a geometria da célula, dimensdo da malha, tipo de

vizinhanga e taxa de transicao.

Tais regras de transicdo sdo baseadas no estado atual da célula e de suas vizinhas. E
valido ressaltar que os estados sdo alterados ao mesmo tempo para todas as células. Por
exemplo, o estado da célula c; no tempo t, depende apenas do seu estado e dos estados das
células vizinhas no tempo t-1. As vizinhangas das células s&o definidas local e uniformemente

(se uma célula tem n vizinhos, todas as células terdo).

Um exemplo simples seria a propagacdo de um pulso numa corda. Dividimos a corda
em segmentos, que chamaremos de células. Para uma célula sofrer alteracdo no seu estado, ou
seja, para um pulso ser propagado, € preciso que algum de seus vizinhos seja alterado (ou
excitado) no tempo anterior. Defini-se assim que, os vizinhos de cada célula como, as mais
imediatamente a direita e a esquerda, entdo, se definem um conjunto de duas regras basicas de

transicéo:

. Se uma célula esta excitada no tempo t, ela continuara excitada no tempo t+1.
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. Se uma célula ndo esta excitada no tempo t, ela ficard no tempo t+1 se pelo

menos um vizinho seu esta excitado no tempo t.

O conjunto destas regras consiste no que se chama de funcédo de transi¢éo (f). Portanto

a funcéo de transicdo depende dos estados da propria célula e de suas vizinhas.

Abaixo hd um esquematico deste exemplo, onde é demonstrado como funciona a

transicdo de estados das células.

_________________

Figura 2.6 - Esquema da regra de transigcdo para um sistema dindmico de automagéo

celular em 3D com 6 vizinhos

Legenda:

- Célula no estado excitado no instante inicial (Tempo=1)

Células excitadas por um de seus vizinhos excitado (Tempo=2)

Células que seréo excitadas nos proximos instantes (Tempo=t+n)

_________

— Representa a funcdo de transi¢do para vizinhancas
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2141 Velocidade de transicéo

Um fator muito importante durante a simulacdo é a velocidade de transi¢do. A
velocidade de transicdo de um estado para outro depende do fendmeno fisico simulado.
Existem fendmenos simulados com velocidade constante de evolucdo das células, e outros
com velocidade variada de transi¢do. A simulacdo desses dois casos é feita utilizando-se o
conceito de determinismo e ou probabilismo de transicdo celular. Autdmatos celulares
deterministicos seguem apenas os fatores citados acima para a definicao da regra de transicao.
Todos os nucleos evoluem da mesma forma. Em algumas situacdes pode-se associar a cada
configuracdo de vizinhanca diferentes saidas da funcdo de transi¢do, atribuindo
probabilidades a essas fungdes de transicdo. Ou seja, para uma dada configuracdo dos
vizinhos, uma célula pode partir para um ou outro estado com uma probabilidade definida.
AC probabilisticos possuem um fator probabilidade de transicdo para atingir o novo estado da

célula no tempo seguinte.

2.14.2 Condicdes de Contorno (ou limite da malha)

Geralmente ha necessidade que o autbmato seja infinito em todas as dimensdes,
contudo é impossivel que isso seja implementado em um computador (por limitacdo de
espaco e de memodria), entdo precisamos determinar condi¢des de limite para que possamos
simular um autémato infinito. Estas condicGes de limite indicam como o autdbmato se encontra
além do seu limite. Estas condi¢fes sdo também necessarias para completar o conjunto de

vizinhos das células que se encontram nas bordas da malha do autémato.

Por exemplo: as células que se encontram na extremidade esquerda néo terdo vizinhos
a sua esquerda. A condicdo de limite ira justamente simular o comportamento daquelas

células que na verdade ndo existem.
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H& varios tipos de condi¢des de limite, das quais serdo citadas trés delas:
a)  Limite periodico

S30 obtidos periodicamente estendendo-se o autémato. E como se autdbmato fosse
copiado nas bordas, da maneira como ele se encontra num dado instante. Para um ganho de
tempo e memoria, ndo se precisa colocar a malha inteira, basta colocar um pedaco dela (que

sdo as r colunas ou r linhas mais proximas, e r € o raio da vizinhanga).

1 r — ——

c10 C1|(C2 |C3 | C4a|C5|C6 |CF |CE |C9 |C10 C1

Condigdo de contorno periddica

Figura 2.7 - Esquema de um autébmato unidimensional com raio de vizinhanca 1 e

condicdo de contorno periddica.

b)  Limite reflexivo
Esta condi¢do de contorno é obtida refletindo-se o autbmato em cada limite.

Esquema de um autémato unidimensional com raio de vizinhanca 2 e condicdo de

contorno reflexiva:

I |—| '—| I I |—| I

c2)| e C1 2|c3|ca|cos|ce |CF[c8 |C9 [cro| |C10 ICH

w

Condigdo de contorno reflexival com r=2, onde r € o raio da vizinhanga)

Figura 2.8 - Esquema de um autdmato unidimensional com raio de vizinhanca 1 e

condig&o de contorno de limite reflexivo
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C)  Limites de valores fixos

Esta condicdo de limite é obtida simplesmente descrevendo como serdo os estados das
células no contorno do autdbmato, e estes estados serdo 0s mesmos em qualquer instante da
simulacdo. Por exemplo, se um autdbmato tem dois estados possiveis para uma célula, CINZA
e BRANCO, é possivel determinar uma condicdo de limite onde todas as células no contorno

sdo BRANCAS, como se vé na figura abaixo.

Condigdo de contorno com valores fixos (no caso, BRANCO)

Figura 2.9 - Esquema de um autébmato unidimensional com raio de vizinhanca 1 e
condicdo de contorno de limite de valores fixos.

d)  CondigGes Iniciais

Um outro ponto importante na implementacéo de um sistema de autdmatos celulares é
a condicdo em que o sistema se encontra no tempo inicial (tp). Dependendo de como o sistema
seja iniciado, diferentes evolucdes sdo obtidas. Dependendo do caso, podem ser obtidos
padrdes que permanecem constantes indeterminadamente, que se anulam, ou que permanecem
num estado aparentemente aleatdrio.

2.2 APLICACOES DE SISTEMAS DE AUTOMATOS CELULARES

Sistemas de autdmatos celulares tém aplicagbes muito interessantes na simulacdo de
situagBes reais. Ex.. A simulacdo do sistema de tr&fego dentro de cidades ou ainda a
propagacao de incéndio em florestas. No setor militar foi apresentada recentemente uma nova
utilizacdo para o cddigo computacional A.C. Desenvolveram uma modelagem de

comportamentos de manobra para agentes autbnomos simularem a movimentacao de soldados
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em um terreno. Esta simulacdo é baseada em algumas regras simplificadas de combate, e de

pedestres em uma regido urbana, fundamentado em alguns resultados empiricos referidos na

literatura 2%
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Figura 2.10 - Representacdo do espago geografico pelo método dos SIGs (Sistemas de

Informacao Geogréfica), espaco real discreto em duas formas diferentes: Vetorial e Raster 2%

Assim como nos outros exemplos citados, a propagacdo de uma onda sobre uma
superficie liquida evolui com o passar do tempo. A propagacédo de ondas através da utilizagdo
do método da Matriz de Transmissdo (Transmission Line Matrix — T.L.M.) é uma forma de
Automacéo Celular.

Outra utilidade dos autématos celulares consiste na simulagéo de vida em sistemas
artificiais uma populacdo de determinada espécie vivendo dentro de um mundo real pode ser

reproduzida no mundo virtual dos A.C. como exemplo, pode-se pensar na simulagéo do
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desenvolvimento de um conglomerado de bactérias num tecido humano ou ainda o
desenvolvimento de uma espécie numa determinada area. Outro exemplo de simulagéo em
que o A.C. pode ser empregado €, em sociedades extremamente desenvolvidas como de
formigas

Uma formiga individualmente é uma criatura simples que pode desempenhar em
média 40 fungdes especificas, (como cavar, bloquear o sol, criar caminhos, entre outros) que
qguando executadas no tempo correto, em grupo, operam maravilhas, demonstrando como um
conjunto de regras simples pode resolver problemas complexos (como encontrar 0 menor
caminho entre um conjunto de pontos). Outras formigas a véem trabalhar e se juntam a ela,
imitando-a, onde 0 mesmo padréo de comportamento é transmitido através do grupo e podem

: n . e [21
ser observados em simulagdes de vida artificial. [21]

Um ramo muito importante também da utilizacdo dos autdbmatos celulares, diz respeito
a geracdo e ao processamento de imagens por computador. Ha quem acredite que em cinco
anos, ndo sera possivel assistir televisdo por mais de uma hora sem se ver uma imagem gerada

por um sistema autdmato celular.

Figura 2.11 - O padréo gerado por um autémato de Classe Il € similar a pigmentacéao
de certas conchas marinhas encontradas na natureza %, a primeira imagem representa a

simulacdo computacional e a segunda € encontrada na natureza.
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2.3 AUTOMATOS CELULARES APLICADOS A METALURGIA

Com o advento da informatizacdo, a simulacdo computacional de processos macro e
microestruturais tem sido um &timo recurso para prever resultados importantes para
metalurgia. A simulacdo tem ajudado na contencdo de desperdicios, agilidade de execucao de
tarefas, exatiddo de resultados e etc. Programas de computador por si s6 ndo sdo auto-
suficientes em termos de dados e confiabilidade de resultados. Sempre é amparada por
equacOes matematicas ou resultados experimentais. A compara¢do com 0S €asos reais ou com
equacOes analiticamente exatas, sdo formas de validacdo dos codigos implementados para

emular os fendbmenos estudados.

Na metalurgia os A.Cs. sdo geralmente utilizados para simular fenémenos
microestruturais que evoluem em funcdo do tempo. E em alguns casos, como em nano
materiais, ndo existem equipamentos com precisao suficiente para a medigdo ou visualizacéo
de quantidades que s&o muito pequenas. As precisdes instrumentais ainda ndo alcancaram
uma resolucdo a ponto de distinguir ruidos de dados significativos em algumas escalas de
nano matérias. Este € um exemplo em que a simulacdo computacional tem um papel
fundamental nos progressos da metalurgia e da ciéncia dos materiais. A seguir serdo
exemplificadas algumas outras utilizacbes dos A.Cs. na engenharia metallrgica e na

engenharia de materiais.

Autbmatos em trés dimensdes sdo propostos para modelar o crescimento de gréos
dendriticos em metais na fase liquida. Estes algoritmos de crescimento com A.Cs. sdo
validados para situacBes térmicas simples comparando as formas preditas de grdo com as
deduzidas em modelos analiticos. Os resultados obtidos pela aproximagéo em trés dimensdes
sdo demonstrados estudando a extensdo de um Unico grdo dendritico sob varias
circunstancias. Em detalhes os efeitos da orientacdo cristalografica, o gradiente térmico, a
velocidade das isotermas e as cinéticas de crescimento sdo fornecidas na saida de dados do
programa. Este algoritmo de crescimento em trés dimensdes do A.C., acoplado aos calculos
de elemento finitos do fluxo de calor, transformar-se-a em uma ferramenta fundamental para a

predicdo de estruturas de gréos dendriticos em processos de solidificacdo. %!
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Figura 2.12 - As figuras representam dois tipos diferentes de crescimento: al) e bl)
crescem com formato tradicional de células com vizinhanca de von Neumann; a2) e b3)

crescem com formato dendritico para vizinhanga de von Neumann [23]

Autbmatos celulares, elementos finitos e as experiéncias de Bridgman foram utilizados
para estudar o refinamento de grdo do magnésio direcional solidificado de Al-4.15 wt%. As
simulagbes podem com sucesso tracar as condicdes (gradiente da velocidade e da
temperatura) colunar ou eqiiaxial. As simulagdes mostram o crescimento e variagdes no
tamanho dos grédos equiaxiais dentro das estruturas. As simulagdes mostram também que o
calor latente liberado pela solidificacdo de grdos dendriticos apresentam uma zona quase
isotérmica que interrompe o gradiente da temperatura. Esta zona é importante para limitar o
grau de refinamento de grdo que pode ser conseguido. De colunar para eqiiaxial a transicao é

gradual, e sua dependéncia do nivel da adic&o do refino pode ser caracterizada. ¥
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Uma extensdo da técnica dos autdbmatos celulares para modelar evolucéo
microestrutural pode ser apresentada, permitindo a simulacdo da evolugdo da morfologia
tridimensional complexa da porosidade durante a solidificacdo de uma liga de aluminio-
silicio. A complexidade da morfologa é devido a limitacéo do crescimento dos poros pela fase
continua. O modelo prediz as propriedades médias da porosidade dependendo da forma, junto
com a distribuicdo no tamanho e da morfologia. O modelo é usado para determinar a
influéncia de uma variedade de circunstancias aplicadas (por exemplo: presséo, indice térmico
do hidrogénio) e de propriedades materiais (comportamento da nucleacdo, composicdo da
liga) em cima da morfologia do poro, caracterizada pelas dimensfes médias e extremas. O
valor relativo do efeito de cada pardmetro e as interacGes entre pardmetros em cima da
porosidade € analisado estatisticamente. O tamanho simulado do poro mostra maior
sensibilidade a pressdo, a altos indices de hidrogénio e a grandes tempos aplicados da
solidificacdo, junto com interacOes entre o tempo de solidificacdo e pressdo. Estes resultados

encontram bons acordos com comportamento experimental relatado na literatura %!

Figura 2.13 - As imagens representam a formacéo e a evolugéo dos poros

respectivamente durante um processo de solidificagdo %%,

2.3.1 A.C. Aplicado a Transformaces por Nucleacéo e Crescimento

Um modelo autdmato celular em trés dimensbes foi desenvolvido para ilustrar a
evolucédo e o crescimento radial acoplado para uma malha bifasica. O crescimento acoplado
ocorre em Vvarios tipos de transformacgéo de fase em materiais. As microestruturas resultantes
podem significativamente influenciar nas propriedades finais. O modelo simula a
redistribuicéo das fases e a difuséo que ocorre durante uma transformacéo e o estabelecimento

do crescimento acoplado de uma fase na outra.
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As simulagGes computacionais bidimensionais baseadas no algoritmo do autdmato
celular foram realizadas para estudar um tipo de recristalizagdo em uma matriz que contém
particulas inertes, imdveis. Uma escala de fracGes das areas das particulas, dos tamanhos e as
relacBes de forma foram investigadas sob circunstancias continuas de nucleacéo e crescimento
do gréo. Supde-se que o efeito das particulas esta limitado apenas ao contato entre 0s graos
recristalizados. As particulas influenciam na cinetica total da recristalizacdo e as

caracteristicas geometricas da estrutura recristalizada do gréo.

Os desvios sisteméticos das predicdes da teoria de Kolmogorov, Johnson, Mehl e
Avrami, (JMAK) para a recristalizacdo de uma matriz livre de particulas sdo observados com
fracdo crescente da relacdo de aspecto da particula. Estes desvios ndo sdo preditos por supor
que o efeito do choque de particulas inertes é equivalente aqueles de gréos ndo crescentes. As
particulas inertes influenciam também no tamanho médio e na cinética dos gréos
recristalizados (#0271,

Uma aproximacdo dos resultados de textura de recristalizacdo pode ser predita por
simulacdo com A.C. Uma revisdo de modelos da textura de recristalizacdo demonstra que
aproximacdes classicas, assim como nos modelos atuais podem somente explicar texturas
medidas, mas falha para predizé-las confiantemente. Com estudos de alguns casos, é
demonstrado que ha interdependéncia de uma lei correta do crescimento e nucleos nédo
aleatorios. Entretanto, sem investigacbes mais profundas nestes processos microestruturais
fundamentais, uma predicdo quantitativa da textura é limitada para apenas aproximar, ndo

importa o quanto sofisticado seja 0 método usado: 2!

2.3.2 Autdmato Celular Aplicado a Recristalizacao

Os pioneiros na utilizacdo da técnica dos autdmatos celulares aplicados a
recristalizacdo/transformacéao de fase por nucleagéo e crescimento foram Hesselbarth e Gobel
(29 & Goetz e Seetharaman ®%. Foram consideradas duas suposicdes para o processo de

nucleacdo, que séo:
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Saturacédo de sitios: Todo evento de nucleacdo ocorre no primeiro instante (t=0) do

processo e a seguir somente o crescimento dos graos € admitido.

Nucleacdo constante: Em cada passo de tempo, um numero finito de ndcleos, é
distribuido sobre a matriz (malha). Essa nucleagdo permanece com uma taxa constante até o
final da simulacdo. Nos dois processos de nucleagcdo ocorrem crescimentos com velocidade
constante. A velocidade € constante e igual para todos os nucleos até que os grdos comecam a
interferir uns com os outros. Esse fendmeno € metalurgicamente conhecido como

interferéncia ou “impingement” e faz parte do modelo discreto.

A simulacdo da recristalizacdo ou de uma transformacdo de fase por nucleacdo e
crescimento é realizada seguindo a base do cédigo implementado por Hesselbarth e Gabel ),
Todos os dados fornecidos ao fim da simulagdo computacional sdo adimensionais. Entretanto
a comparagdo quantitativa da simulacdo com expressdes analiticas é possivel. Os dados sdo
fornecidos em termos de fracdo em funcdo do tempo de transicdo de estado da célula. As
grandezas obtidas ao fim da simulacédo sdo: fracdo volumétrica, fracdo de area interfacial entre
grdos transformados por unidade de volume, fracdo de é&rea interfacial entre grdos
transformados e ndo transformados por unidade de volume, quantidade de ndcleos iniciais por
unidade de volume, quantidade de nicleos que surgem por unidade de tempo. O tempo é
contado em cada atualizacdo da matriz, iniciando-se no tempo igual a zero. A matriz €
atualizada ap6s a checagem de todas as células que possuem condicGes de crescimento. Assim

sdo determinados os novos estados da matriz sucessivamente até o final da simulagéo.

Apresentada como uma vantagem a aproximacdo de JMAK, o modelo do autbmato
celular da a descricdo dependente do tempo e do espaco do processo de recristalizacdo. Ele
n&o ¢ restrito a suposicdes de valores estatisticos médios e a processos homogéneos. Além da
taxa de energia liberada dependente do tempo, um modelo de graos recristalizados dependente

do espaco é produzido, tal que o processo pode ser descrito completamente.

Os modelos dos autbmatos celulares s6 se tornaram ferramentas mais simples e facil
para a descricdo de processos fisicos, a medida que forem aumentando a utilizacdo dos

computadores e seus recursos.
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2.3.3 Estrutura do Modelo Aplicado & Recristalizacao

A programacdo foi escrita em linguagem FORTRAN 90/95 no ambiente Compaq
Visual Fortran ® para Windows ®. O método computacional A.C. do trabalho em questio,

utiliza os seguintes critérios como funcdo da regra de transicdo: malha em trés dimensoes,
celulas cubicas, vizinhanca de von Neumann, condigdes de contorno periddicas.

Malha em trés dimensdes: As matrizes (grid ou malha) utilizadas durante as
simulacdes em trés dimensdes sdo orientadas nos eixos X, Y, e Z.
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Figura 2.14 - Representacdo grafica do espaco discreto (malha) aonde ocorrem as
evolugdes durante a simulacdo da recristalizagdo em trés dimensdes.

Celulas cubicas: A menor unidade da malha é a célula, e tem sua forma geométrica

igual a de um cubo quando representada graficamente. Cada cubo representa uma unidade de

volume para a simulagdo. Todos os cubos juntos e devidamente ordenados formam a matriz
com espacos discretos.
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Figura 2.15. - Representacdo grafica da geometria de uma célula isolada antes da

ocorréncia da primeira evolucdo (menor unidade de volume discreto).

Vizinhanca de von Neumann: Em trés dimensdes é utilizado von Neumann como
critério de vizinhanca. Os seis vizinhos para cada face representam a evolugdo aproximada de
um gréo em funcdo do tempo.

A definicdo da vizinhanca e da regra de transicdo sdo consideradas como variaveis
adaptaveis ao programa de acordo com o fendmeno estudado. Elas sdo usadas para a
adaptacdo do modelo a diferentes tipos de comportamentos da recristalizagdo ou de outras
transformacdes por nucleacdo e crescimento. Antes dos grdos comegarem a tocar una aos

outros, a forma do grdo depende apenas do tipo de vizinhanca adotado.

Figura 2.16 - Representagéo grafica da geometria da célula inicial com 0s seu seis

vizinhos ap0s ocorrer a primeira evolucgdo para vizinhanca de von Neumann
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Condicbes de contorno periddicas: A face ndo é limite de crescimento dos gréos,
eles podem continuar crescendo na face oposta até encontrarem outro grdo. Na figura 2.17
observa-se claramente o funcionamento da condi¢é@o de contorno periddica explicada em uma
secdo anterior. Com uma breve observacdo na figura abaixo, serdo esclarecidas as duvidas
sobre o comentério feito no inicio deste paragrafo. Repare que a continuidade de uma das

faces é a face do lado oposto.

- As células vizinhas da célula Ca sido as
célulaz denominadag Va.

- & condigdo de contorno & periddica e
esta esquematizada na figura, onde
pode-ge vizualizar através das cores.

Figura 2.17 - Condicdo de contorno periddica representada com células coloridas (a

continuidade da malha é sempre o seu lado oposto).

Velocidade de crescimento: A velocidade de transformacdo depende em grande parte
das regras de transicdo. No modelo da recristalizacéo, a transicdo de uma célula do estado nao
recristalizado para o estado recristalizado pode ser iniciada pelo surgimento de um gréao
embrido. Uma célula ndo recristalizada é escolhida aleatoriamente ou ndo, e é transformada
em uma célula recristalizada. Apos a nucleacdo (surgimento do grdo embrido), o crescimento

do mesmo é simulado pela regra de transicdo adotada até completar a recristalizacao.

Crescimentos com velocidade constante acontecem quando sdo utilizados A.Cs.
deterministicos durante a simulacdo. Todos os nucleos tém velocidade de crescimento,

volumes e formas geométricas idénticas até que ocorra interferéncia dos graos vizinhos.

Velocidades variadas de avango das interfaces transformadas, geralmente sdo
simuladas introduzindo-se uma probabilidade de transformacéo junto a regra de transicgéo.
Além de seguir ao fator vizinhanca transformada para ocorrer novas transformagdes, tem-se

também uma probabilidade sobre esse fator. Sendo assim, se existir uma célula ndo
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transformada proximo a um vizinho transformado, no préximo tempo ela ndo se transformara
impreterivelmente como antes, e sim provavelmente. Essa mudanca de estado dependera de
uma probabilidade, que pode aumentar ou diminuir em funcdo de alguma das varidveis da

simulacdo.

A disposicédo espacial dos nucleos é feita de acordo com o caso estudado. Os nucleos
podem ser alocados na matriz de trés formas diferentes: aleatoriamente, periodicamente, ou
em grupos. Na nucleacdo aleatoria, é feito um sorteio utilizando-se um codigo de gerador de
nameros aleatérios para FORTRAN 90/95. Este gerador escolhe aleatoriamente niUmeros que
correspondem a posi¢des dentro da matriz. O posicionamento aleatdrio permite a comparagao
da simulacdo computacional com férmulas analiticas exatas do modelo JMAK. O exemplo da

disposicdo aleatoria dos nucleos dentro da matriz estd demonstrado na figura abaixo.

Figura 2.18 - Representacdo grafica de uma matriz discreta com nucleacdo

posicionados aleatoria no inicio da simulagéo.

Quando o caso simulado é de nucleacdo periodica, os nucleos ficam alocados
periodicamente dentro da matriz e equidistantes uns dos outros. Essa disposi¢cdo da um

espacamento perfeito para o crescimento dos nucleos.
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Figura 2.19 - Representacdo grafica de uma matriz discreta com nucleacéo

posicionados periddica no inicio da simulacéo.

Em uma matriz com nucleacdo periddica, se todas as interfaces tiverem a mesma
velocidade de avanco, todos os grdos se encontrardo simultaneamente. Sendo assim, 0s gréos

no final da simulagéo tém tamanhos idénticos, como mostra a figura abaixo.

Figura 2.20 - Representacdo grafica de uma matriz com nucleacgdo periddica que

atingiu 100% de recristalizagéo no final da simulac&o.
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Por ultimo apresenta-se a nucleagdo em grupos ou “clusters”. Os nucleos ficam
dispostos uns préximos aos outro formando grupos ou aglomerado de ndcleos. A quantidade
de nacleos por grupo é fixada e predefinida na entrada de dados do programa. Sendo assim
todos os clusters tem a mesma quantidade de nucleos e ficam dispostos aleatoriamente na

matriz como mostra a figura a seguir.

Figura 2.21 Representacdo grafica de uma matriz discreta com nucleacdo em grupos
no inicio da simulagéo.

Atualmente alguns autores como Rios, Hesselbarth e Gobel tém utilizado o autdmato
celular em recristalizacdo para estudar efeitos cinéticos e geométricos durante reacdes que
possuem comportamentos ideais. Transformacdes ideais, ou seja, isentas de fatores que
interfiram ou impecam a nucleacdo e ou o0 avango das interfaces, geralmente possuem
modelos matematicamente exatos para descrevé-las. Este é um fator que serve como grande
atrativo para simulagdo computacional. Descri¢des analiticamente exatas tem sido de grande
utilidade nas validagdes de codigos computacionais. Na maioria das vezes sdo idealizados
para emular as leis da natureza de uma maneira mais simplificada assim como os modelos

matematicos.
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Nas proximas secOes desse trabalho serdo apresentados o desenvolvimento e a
utilizacdo de cddigos computacionais que tem por objetivo se aproximarem um pouco mais da
fenomenologia fisica real. Foram desenvolvidas sub-rotinas para: comparar a evolugéo
individual de cada grdo simulado com a evolucdo real; simular o efeito de nucleagédo
constante até o fim da reacdo; simular o fator velocidade decrescente das interfaces

transformadas e por fim simular a decorréncia da distribui¢do de energia dentro da matriz.

2.4 MODELAMENTO MATEMATICO PARA VELOCIDADE CONSTANTE

241 A Teoria IMAK

O primeiro passo da teoria de JMAK é modelar a nucleacéo e o crescimento dos gréos
recristalizados individualmente como se eles crescessem independentemente um do outro. O
volume total recristalizado obtido neste caminho é muito maior do que o volume real
recristalizado e, é conhecido como volume estendido, Vye. Esta quantidade é geralmente
dividida pelo volume total resultando numa fragdo volumétrica estendida, Vg, que é a soma
dos volumes de todos os gréos individuais supondo que 0S mMesmMOS cres¢cam sem
interferéncia.

Para calcular Ve é necessario definir a taxa de nucleacdo, a forma e a taxa de
crescimento dos graos estendidos.

O segundo passo da teoria consiste em relacionar a fracdo volumétrica estendida, Ve,
a fracdo volumétrica real, V. Isto pode ser feito com uma relacdo geométrica

matematicamente exata, para uma distribuicdo espacial aleatoria dos nucleos, visto a seguir:

Vv =1- exp (_VVE ) (2-0)
ou
V, =1—exp(—kt") (2.1)

Onde k e n sdo constantes. Esta equacgéo é freqiientemente denominada de equacdo de
JMAK.
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2.4.2 Metodologia do Caminho Microestrutural

Analisando a Figura 2.22 que mostra esquematicamente a fragdo recristalizada em
etapa intermediaria de recristalizacdo, pode-se ver que existem dois tipos de interfaces: entre
regides recristalizadas e deformadas (colorido/azul), e entre duas regides recristalizadas
(colorido/colorido). Portanto, as quantidades de area interfacial entre regides recristalizadas e
ndo recristalizadas por unidade de volume séo representadas por Sy e as quantidades de area

interfacial entre duas regides recristalizadas por unidade de volume s&o representadas por Syg.

Figura 2.22 - Representacdo esquematica da etapa intermediaria da recristalizag&o.
As areas coloridas representam regides recristalizadas e as areas azuis representam
regides néo recristalizadas.

A microestrutura é caracterizada pela area interfacial por unidade de volume entre o
material recristalizado e ndo recristalizado, Sy, que é relacionada com a area interfacial
estendida, Sve, pela expressdo de DeHoff Y a sequir:
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(2.2)

Como no modelo JMAK, esta relacdo sO é valida para grdos recristalizados

distribuidos aleatoriamente.

2.5 MODELAMENTO MATEMATICO PARA VELOCIDADE VARIADA

Segundo Vandermeer e Massumura % ndcleos surgem durante o periodo da
nucleacdo da matriz deformada, predominantemente nas regiGes de maior instabilidade
energética. A nucleacdo constante tem sido assiduamente descrita em termos analiticos pela

seguinte equacéo:
N =N, -t* (2.3)

A diminuicdo da velocidade de crescimento em funcdo do tempo ou da fragdo
volumétrica recristalizada tem sido detectada experimentalmente com grande frequéncia.
Gréficos de velocidades contra tempo de transformacdo de materiais que amolecem
significativamente por recuperaco tais como: aluminio B2, ferro B4, niquel ¥, possuem o

perfil da equacéo abaixo.
G=r-P-t"" (2.4)

Segundo Rios e Padilha *® decréscimo da velocidade de avanco das interfaces das
regides transformadas durante a recristalizacdo, se da basicamente em funcao de dois fatores:
da concorréncia entre a recuperacdo e a propria recristalizacdo que acontecem
simultaneamente, e da diferenca entre os gradientes de energia armazenada entre regides

deformadas.

Onde t é o tempo total da reacdo de transformacdo e Ni, P e g séo constantes, N é a
taxa de nucleacgdo e G é velocidade de crescimento ou velocidade de avango das interfaces.
O volume e a area interfacial para formas esferoidais e que mantém a forma durante o

crescimento pode ser calculado por:
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0 = K@% (2.5)

S r) = Ks -8%n) (2.6)

Kv e Ks sdo fatores de forma e dependem da excentricidade de a,_,, que podem ser

calculado com seguinte integral.
t
8 = [G-dt 2.7)
70
Para uma nucleacdo constante o volume estendido pode ser dado por:

t .
Wwex = [N(z)-V_,dz (2.8)
0

Por analogia calcula-se a area das interfaces estendidas por unidade de volume da
regido estendida:

t L]
Svex = [N(r)- S, dz (2.9)
0
Onde N(r) € 0 nimero de grdos por unidade de tempo por unidade de volume no
intervalo de tempo entre 7 e 7 +0[Jd7.

A partir do espaco estendido calcula-se a fracdo transformada real por unidade de

volume e a area interfacial real por unidade de volume da seguinte forma.

Vy =—exp(-Vigy ) (2.10)
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Sy =(1-Vy) - Six (2.11)

Vale lembrar que a utilizagdo dessas equacOes € vélida apenas quando existir
nucleacdo com disposi¢éo aleatoria dos nucleos dentro da matriz.

Com a substituicdo da equacdo (2.4) na equacao (2.7), obtém-se uma nova expressao,
apos a substituicdo, resolve-se a equacdo obtida por integracdo e introduz-se a resposta da

integracdo nas equagdes (2.5) e (2.6) para encontrar os valores de V. ., S,

respectivamente, posteriormente essas quantidades devem ser inseridas nas equacdes (2.8) e
(2.9).

Finalmente por Transformada de Laplace obtém-se o resultado abaixo:

Vi = K, N,PT(X)t* " (2.12)
Suex = KGN PT(s)t**? (2.13)
Onde
_ T
C(x)=T@r+1) T@rior) (2.14)
e
r
r's)=r2r+1)- () (2.15)

r'@dr+o6+1)

e o podendo assumir valores >0

A taxa de nucleagdo aumenta quando ¢ > 1, enquanto, a mesma decresce quando 0s
valores de o estdo entre zero e um.

Quando s assume o valor zero (5=0), tem-se uma situacdo especial chamada
saturacdo de sitios. Nesse caso todos os nucleos aparecem simultaneamente no inicio da

transformacéo t=0.
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No caso citado acima quando & =0, I'(x) e I'(s) sdo iguais a 1 e N1 é renomeado para

No ou numero total de nucleos por unidade de volume. O parametro r estd associado com o
modulo de crescimento, valores negativos de “r” representam uma reducdo ou recuo de uma
fase em relacdo a uma outra. Para crescimentos com velocidade constante de avanco de
interfaces observa-se que r=1 enquanto que para um crescimento parabolico o valor de r é %
(r=0,5). Crescimentos com velocidade acelerada tém valores de r arbitrario, por esse motivo o
estudo de r esta limitado para valores entre O e 1.

Segundo Vandermeer e Rath B o caminho microestrutural pode ser dado através de
variaveis de espaco estendido, que sdo obtidas pelas equacgdes (2.12) e (2.13) por eliminacéo
do tempo. Sendo assim, reescrevendo a equacédo (2.12) em termos de t e inserindo na equacgao

(2.13) obtém-se a equacéo abaixo:

Syex =C-(Viey )| (2.16)
2r+o0
4= 3r+o (217)

A partir das equacdes acima é possivel deduzir equacdes literais para prever a
constante C para cada caso de nucleacdo. Essas equacbes podem se referir & nucleacdo
constante ou por saturacdo de sitios, e até para um caso genérico onde o tipo de nucleacéo é

desconhecido.

Equacdo que determina a constate C para nucleacdo constante.
_ _ —_1- _
C=K.K, "P**IN, I'(s)I(x) ™ (2.18)

Equacédo que determina a constate C para nucleacdo por saturacdo de sitios.

K 3 1/3
C :(_S NlJ (2.19)



52

Equacgédo geral para determinacdo do parametro C quando 0s pardmetros Se r sdo

desconhecidos.

Co K¢P?N,I'(s)
- 2r+68 (2.20)

(K, P3N, (X))o

O caminho microestrutural e calculado sob algumas consideragfes onde Ky, Ks P, Ny,

r,00 6 OOe CO sdo constantes.
Convertendo o espaco estendido em espaco real utilizando as equacdes (11) e (12)

temos:

1 q
S, =C(1-Vy )-[In v, ] 021)

A equacdo 2.21 sugere uma maneira diferente de apresentar dados experimentais.
Assim sendo, se S/(1 - V) é tragado contra In[1/(1 - Vv) ] em um gréfico de escala logaritima,

a inclinagéo da reta representa o parametro q.
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3.0 METODOLOGIA

Para o desenvolvimento deste trabalho, foram adotados os seguintes procedimentos:

Foram inseridas 4 rotinas novas no programa base, cada uma com fungdes distintas e
especificas. A primeira foi elaborada para calcular o volume de cada grdo durante o evento
reacional. O volume de cada gréo € recalculado em cada tempo, desde sua nucleacdo até a
reacdo alcancar 100% de fracdo volumétrica transformada. O método de calcular o volume
dos grdos individualmente foi utilizado no estudo da evolugdo de grdos individuais e
distribuicdo de tamanhos finais pelo método do autdmato celular.

A segunda rotina inserida é utilizada para simular a evolucdo microestrutural durante
uma reacdo em uma matriz com nucleagédo constante. A nucleagédo acontece simultaneamente
com o crescimento, ou seja, alguns nicleos possuem tempos de incubacdo maiores e outros
menores. Esta sub-rotina foi inclusa para auxiliar no estudo do efeito da taxa de nucleacdo
adotada durante a reacdo de recristalizacdo. A terceira rotina simula o decréscimo de
velocidade das interfaces recristalizadas durante a transformagio. E como se acontecesse uma
gueda global e homogénea do potencial energético durante transformacgéo. A terceira sub-
rotina foi utilizada no estudo do efeito do tipo de nucleacdo e da velocidade de crescimento
dos grdos. A quarta e Ultima foi elaborada para simular o efeito da energia armazenada na
matriz de maneira ndo homogénea. Especificamente esta rotina foi elaborada para criar uma
matriz onde ocorreu uma deformacao forma de gradiente. Consequentemente essa deformacéo
gera niveis crescentes energia armazenada dentro da matriz. Esta energia fica dividida em
camadas. A ultima sub-rotina foi utilizada como auxilio nos estudos do efeito do gradiente de
deformacdo dentro da matriz e efeito do nivel de energia armazenada no gradiente de
deformacédo dentro da matriz. Todas essas rotinas foram acopladas ao programa principal,
sendo assim, serdo tratadas como sub-rotina 1, sub-rotina 2, sub-rotina 3 e sub-rotina 4,

respectivamente, ao decorrer deste trabalho. As sub-rotinas 2 e 3 serdo validadas por meio de
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modelos analiticos matematicamente exatos. A validacdo dos resultados das sub-rotinas 1 e 4
serdo realizadas por meio de comparagdo qualitativa com resultados experimentais. A
comparacdo qualitativa € necessaria, pois, as grandezas fornecidas pela simulacdo
computacional sdo todas adimensionais.

Exemplo: o tempo de reagdo é contado a cada atualizacdo da matriz para um novo
estado (crescimento discreto) da célula transformada. Iniciando-se do tempo zero, no qual
ainda ndo ocorreu nenhum crescimento até o final da simulacdo. Cada célula somada ao
nacleo inicial tem uma unidade de volume.

Para a realizacdo das simulacbes computacionais foram utilizados os seguintes
recursos: computador com dois processadores fisicos Xeon® 3.20 GHz 64 bits, memdria Ram
de 8Gb e HD de 160Gb em sistema operacional Windows XP x64 Edition®. A utilizacdo
deste equipamento proporcionou um ganho de aproximadamente 30% em velocidade de
processamento em relacdo a um Pentium® 4 2.6 GHz 32 bits. O desenvolvimento do c6digo
foi realizado em ambiente de programacdo do software comercial Compaq Visual Fortran®
versdo 6.1. O método empregado foi o dos Autdmatos Celulares deterministicos com
vizinhanca de von Neumann, seguindo a implementacao base Hesselbarth H.W. e Gobel e as
alteracdes posteriores de Rios e Oliveira ).

O cddigo foi escrito em linguagem FORTRAN 90/95, utilizando a teoria bésica do
autdbmato celular. O programa foi escrito estruturadamente, o0 mesmo foi dividido em rotinas
como é demonstrado a seguir:

¢ Mddulo: contém a definigdo de todas variaveis globais utilizadas pelo cédigo.
¢ Principal: essa sub-rotina é dividida em trés sub-rotinas: pré-processamento,
processamento e pos-processamento.

¢ Pré-processamento: nessa sub-rotina as condicdes iniciais (entrada de dados)

sdo introduzidas no sistema. A partir da leitura dos dados iniciais a malha €
gerada e sdo definidos todos os vizinhos de cada célula.

¢ Processamento: essa sub-rotina é responsavel pela nucleacéo e crescimento da

recristalizacdo ou evolucdo microestrutural, na qual todos os dados séo
gerados.

¢ Pods-processamento: a partir dos dados gerados na sub-rotina de

processamento, todos os arquivos graficos de saida de dados sdo gerados para

posterior interpretagao.
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As trés sub-rotinas abaixo fazem parte da rotina processamento:

¢ Volume de Gréo: Esta sub-rotina conta o volume de cada gréo individualmente

desde o inicio até o final da reacéo.

¢ Nucleacdo Constante a Taxa Constante: Esta sub-rotina simula o efeito da

continua nucleacdo durante o crescimento dos gréos até se completar 100% de
fracdo recristalizada.

¢ Velocidade Variada: Simula a reducdo de velocidade de crescimento das

interfaces em funcéo do tempo de reacao.
¢ Energia: Aloca niveis de energia para cada regido da matriz e simula o efeito
de evolucdo com seus diferentes niveis.

A seqguir serdo apresentadas descri¢cOes detalhadas sobre os procedimentos adotados
durante as simulagcfes e os estudos dos 6 casos distintos. Nos dois primeiros caso foram
utilizados A.C. de classe I. Os sitios evoluem de maneira idéntica, de modo que todas as
ceélulas assumem o mesmo valor em todos os tempos, até que eles comecem a se encontra
dentro da matriz. No estudo 3.3 e 3.4 foram utilizados A.C. de classe Ill, porque a
probabilidade faz com que o préximo estado da célula seja desconhecido, porque a célula
pode transformar ou ndo nos tempos seguintes. E por fim, nos dois Gltimos estudos foram
utilizados A.C. classe 11, ja que o tempo é uma variavel periddica e o volume € uma variavel
que depende tanto do tempo quanto da quantidade de energia armazenada na matriz.

Resumindo, nem todas as células ttm o mesmo valor em relagdo aos seus volumes.

3.1 ESTUDO DA EVOLUCAO DE GRAOS INDIVIDUAIS E
DISTRIBUICAO DE TAMANHOS FINAIS PELO METODO DO AUTOMATO
CELULAR

Primeiramente, foi simulada a evolucdo de apenas um gréo isolado dentro da matriz.
Para estudar o crescimento sem interferéncias “impingement”, foi realizada uma alteragdo no
cddigo para identificar as paredes da malha como se fossem grdos vizinhos. Foi programado
para cessar o avanco da interface do grdo quando a mesma encontrasse com seus pseudo-
gréos vizinhos (paredes da malha). Para que houvesse um maior tempo de reacdo, e evitar o
encontro precoce do grdo com seus pseudo-vizinhos, o nucleo foi posicionado no centro da

matriz. Ap6s saber como se comporta um grdo evoluindo isoladamente dentro da matriz,
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realizou-se uma segunda simulacdo da evolucdo microestrutural dos grdos em uma

recristalizacdo. Esta segunda simulagdo seré descrita a seguir.

3.1.1 Descricdo da Simulagao

Durante a simulacdo computacional foram utilizados os seguintes parametros como
dados de entrada: matriz em trés dimensdes implementada por Rios et al ™ com dimensées
de 1503; quantidade de nucleos total igual a 125; nucleacdo por saturacdo de sitios; disposicdo

aleatdria dos nucleos dentro da matriz e velocidade constante de avancgo das interfaces.

¢ Algumas suposicdes foram adotadas para o desenvolvimento do codigo
computacional A.C.:

¢ Potencial termodindmico da estrutura € constante durante a reacdo
(inexisténcia de recuperacéo);

¢ Homogeneidade de deformacdo dentro da matriz (material isento de maclas e
bandas de deformacao);

¢ Material isotropico e isento de impurezas e particulas;

¢ Nao existe textura

¢ Inexisténcia de coalescimento dos graos.

Além dessas consideracGes, foram adotadas também as suposicBes da teoria IMAK
que consiste em:

¢ Avanco constante das superficies transformadas;
¢ Ndcleos aproximadamente esféricos;

¢ Disposicéo aleatoria dos nucleos dentro da matriz deformada.

A simulagdo computacional fornece dados individuais de volume de cada nucleo
dentro da matriz, porém, nem todos os dados foram utilizados nesse trabalho. Esta analise
baseia-se em trabalhos experimentais, na qual apenas alguns nucleos de uma matriz séo
observados durante a evolugdo microestrutural.

Para uma reproducdo de resultados mais aceitaveis, foram seguidos passos

semelhantes aos experimentais durante a simulacdo e elaboracdo grafica. Sortearam-se 10
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nacleos aleatoriamente dentro da malha e acompanhou-se a evolugdo de cada grdo em fungéo
do tempo. Ao fim da simulacéo, foram extraidos os volumes de cada gréo individualmente em
cada tempo de atualiza¢do da matriz. Com os volumes obtidos, calculou-se o raio equivalente
ao raio da esfera para cada grdo. O crescimento dos nucleos e a cinética para 0 processo
inteiro séo tragados com Rg) e com a taxa dR/dt. Para maior confiabilidade dos resultados,
apos o término da simulacéo, foram feitos calculos de distribuicdo de tamanho final de todos
0s graos da matriz. Outros graficos foram feitos para descrever a evolucao de cada grao.

Os dados experimentais foram obtidos por meio da literatura ! e as medidas foram
realizadas no Laboratorio Nacional Risg, localizado na Dinamarca. O material analisado foi
um aluminio 90% deformado a frio. Durante o experimento, a amostra foi recozida a 270°C e

teve seis gréos escolhidos aleatoriamente para investigacdo do aspecto evolutivo.

3.1.2 Descricdo Analitica do A.C. em 3D

3121 Geometria e Cinética da Evolugdo de um Unico Gréao

Simulando a evolugdo de um Unico grdo numa matriz deformada, € possivel encontrar
uma expressdo analitica para a evolucdo geométrica e cinética da transformacao. A expressao
analitica é obtida em funcdo da geometria do autdémato celular utilizado neste trabalho, para
distribuicdo aleatdria por saturacdo de sitios e vizinhan¢a de von Neumann. Quando t =0, a
fracdo transformada, Vv, também sera igual a zero, ou seja, Vv = 0. Portanto o volume, V, e a

area interfacial, S, em t = 0, serdo iguais a:

V(0)=0 (3.1)

S(0)=0 (3.2)

Da simulacdo temos que o volume de um Unico grdo em funcdo do tempo é obtido
pelo numero total de células transformadas em cada passo de tempo, pois cada célula tem uma
unidade de volume. Assim sendo, é construido um grafico da evolucéo do volume em funcéo
do tempo e parat > 1, um polinémio de 3° grau é perfeitamente ajustado, conforme é visto na

figura 3.1.
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T T T T

800 | Equagdo da curva ajustada:
V(t) = (4/3) - 2* + (8/3)t - 1

600 |-

400

Volume (V)

200

Volume
Curva Ajustada
1 1

0 2 4 6 8 10
Tempo (1)

Figura 3.1 - Evolucdo do volume, V, em funcao do tempo, t, para um Gnico grao sem

que haja nenhuma interferéncia no crescimento.

Esse polindmio ajustado é a expressdo que descreve a evolucdo do volume em funcgéo

do tempo parat > 1 de um Unico gréao:

V(t):%t3—2t2 +§t—1 (3.3)

A equacdo 3.3 ndo é valida para t = 0, e negligenciando os termos de poténcia do

tempo menor do que trés, tem-se:
4 . .
V(t)= §t (unidades de volume) (3.4)

Esta consideragéo pode ser feita porque, a medida que o tempo tende a infinito, os
termos com grau menor que dois passam a ter significancias despreziveis quando comparados
ao de grau trés.

Sabendo-se que cada célula equivale a um cubo regular de aresta igual a uma unidade
de comprimento, deduz-se que a area da face de cada célula do autbmato celular equivalera a
uma unidade de area. Dessa forma, € possivel obter da simulacdo pelo método do A.C. em
trés dimensoes, a evolucdo da area interfacial entre o grdo transformado e a matriz deformada

de um unico grdo em funcdo do tempo. Na figura 3.2 os dados da evolugdo da area em funcéo
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do tempo sédo graficados, e um polinémio de 2° grau € perfeitamente ajustado. Esse polindmio

¢ a expressao que descreve a evolucao da area em fungédo do tempo, parat> 1.

1000 T T T T
Equacéo da curva ajustada:
800 1 S(t)=12f-12t +6 i
D)
S 600} l
©
®
E 400 + .
©
2
*h @l o Arealnterfacial |
—— Curva Ajustada
0 1 1
0 2 4 6 8 10

Tempo (1)

Figura 3.2 - Evolucdo da area interfacial entre a regido transformada e a matriz

deformada, em funcdo do tempo, t, para um Unico grdo sem que haja nenhuma interferéncia
no crescimento.

Portanto, a area interfacial de um Unico grdo sera:

S(t)=12t> 12t + 6 (3.5)

Novamente, negligenciando os termos de menor poténcia do tempo, tem-se:
S(t)=12t* (unidades de area) (3.6)

A velocidade da interface, G, pode ser calculada utilizando a equagéo proposta por
Cahn e Hagel ! para trés dimensées, que é:

G==— (3.7)

Utilizando a equacgdo 3.4 e 3.6, a velocidade da interface de um Unico gréo para o

autdmato celular em trés dimensdes, é calculada a seguir:



60

G= % =0,333 (3.8)

A velocidade da interface € uma constante, portanto, para um Unico grao a simulacéo

foi capaz de produzir uma taxa de crescimento constante exatamente igual ao calculado.

3.2 ESTUDO DO EFEITO DA TAXA DE NUCLEACAO ADOTADA
DURANTE A REACAO DE RECRISTALIZACAO.

O cddigo foi elaborado para simular o efeito da nucleacdo constante durante a
evolugdo microestrutural. Dessa forma, os nlcleos se formam e crescem constantemente
dentro da matriz deformada. A forma de aparecimento dos ndcleos ocasiona a taxa de
nucleacdo, que permanece constante até o fim da simulacdo. Abaixo segue uma explicacdo
formal sobre taxa de nucleacao constante.

Taxa de Nucleacdo Constante: nimero de nucleos formados por unidade de tempo por

unidade de volume total da matriz e & denominado por lo.
Foram adotadas duas taxas diferentes de nucleacédo lo = 2 na primeira simulacéo e

lo = 5 na segunda simulacao.

3.2.1 Descricdo Analitica da Cinética

3211 Evolucéo da Fragdo Volumétrica

Para que a equagdo de JMAK seja utilizada neste trabalho, é necessario conhecer a
fracdo volumétrica estendida, Ve, para o tipo de nucleagdo considerada.

Para a nucleagdo com taxa constante &€ necessario analisar o nimero de nucleos
durante certo intervalo de tempo. Multiplica-se 0 numero de ndcleos por unidade de tempo
por unidade de volume, lo, pela equacdo 3.4, a partir da qual se obtém a fracdo volumétrica

estendida para taxa constante de nucleacéo:

Vie = I,V
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dv,. :%Io(t—z')sdr

Ve t 4
["dVie :Lglo(t—z')adr

Vi, zéw (3.9)

Para nucleacdo aleatéria, obtém-se uma relacdo entre a fracdo volumétrica estendida,

Ve, com a fragdo volumétrica real, Vy, conforme a expressao de IMAK:

Vv, :1—exp(—%lot3) (3.10)

A Equacdo 3.10 corresponde a nucleacdo a taxa constante.

3.2.1.2 Evolucdo da Area Interfacial dos Gréos

Utilizando o mesmo raciocinio da fracdo transformada, pode-se dizer que area
interfacial estendida entre regides transformadas e nao transformadas, Sve, € a soma da area
interfacial de todos os gréos individuais supondo que 0s mesmos cres¢cam sem interferéncia.

De maneira anéloga a obtencdo do Vg, a area interfacial estendida por unidade de

volume, Sy, para taxa constante de nucleacdo pode ser extraida da integracao a seguir:
Sie =121,t?

dS, =121,(t—7)*dr

Sve t
CdS, = [ 121,(t—7)*de
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Sie =41 ots (3.11)

A érea interfacial estendida, Sve, € a area interfacial real, Sy, se relacionam de acordo
com a expressdo de DeHoff. Utilizando as Equac6es 3.10 e 3.11, as expressdes para saturacao

de sitios e taxa constante de nucleacéo, respectivamente, sao:
3 1 4
Sy =S (1-Vy) =41t eXp(_§|0t ) (3.12)

A equacao acima é utilizada para realizar uma comparacgdo entre a area interfacial real,
Sv, calculada analiticamente e a obtida da simulacdo do autémato celular em funcdo do
tempo.

Ap0s a realizacdo das simulagdes foram utilizados editores graficos para a analise dos
dados simulados comparando-os com a teoria de IMAK.

3.2.2 Descricdo Analitica

Seguindo as consideracfes da teoria de JMAK, foram desenvolvidas as descricdes
analiticas para o tipo de nucleag&o considerada neste trabalho. Essas descri¢des analiticas da
cinética ttm como objetivo comparar a simulacdo com a teoria de JIMAK. Também foram
realizadas a descri¢cdes analiticas para o caminho microestrutural para este tipo de nucleacéo.

Para as descri¢Bes analiticas desenvolvidas neste trabalho utilizou-se a geometria do
automato celular, ou seja, cada célula tem o formato de um cubo regular.

Todo o desenvolvimento das descricbes analiticas sera detalhado na etapa de

resultados deste trabalho.
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3.2.3 Descri¢do Analitica do Caminho Microestrutural para Velocidade

Constante

O Caminho Microestrutural é definido como a é&rea interfacial entre regibes
recristalizadas e nao recristalizadas, Sy, em funcdo da fracdo recristalizada, Vy.
Para se obter a expressdo da area interfacial estendida, Sve, em funcdo fracdo

transformada estendida, Ve, seré utilizada a equacao 3.9 e 3.11, que sera a equacao a seguir:

(3.13)

Fazendo uso das equacgdes acima e utilizando a equacdo de DeHoff, serd encontrada a

expressdes analiticas do caminho microestrutural para taxa constante de nucleacao.

S, =4(271,)4 (1-v, ).[ln[l 1\/ H% (3.14)

Através da expressdo teorica para 0 caminho microestrutural é feita uma comparacao
entre os valores calculados analiticamente e os valores obtidos da simula¢do do autdmato

celular.

3.3 ESTUDO DO EFEITO DO TIPO DE NUCLEACAO E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

3.3.1 Descricédo da Simulagao

Para a implementagdo da rotina “velocidade variada”, utilizou-se a regra de transi¢éo
para autdmatos probabilisticos. Além de obedecer ao fator vizinhanga transformada (estado
excitado para os autdmatos celulares), para ocorrer novas transformacfes nos tempos
seguintes, existe também uma probabilidade em cima desse fator. A transformacdo néo

acontece de maneira deterministica durante a simulacdo. Esta transformac&o agora depende de
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uma probabilidade, que no caso do codigo em questdo foi utilizado 1 onde t é o tempo de

Jt

reacdo. Sendo assim quanto maior for o tempo de reacdo menor serd a probabilidade de
transformacédo. Neste caso, foram utilizados como dados de entrada da simulagdo: matrizes
com volume de 3043 células e 4096 nucleos iniciais quando a nucleacéo é do tipo saturacdo de
sitios. Para nucleagdo constante foi utilizada uma taxa de 5 ndcleos por unidade de volume
por unidade de tempo. Os nucleos foram distribuidos aleatoriamente na matriz, para que a
teoria JMAK fosse utilizada. Utilizou-se também, durante a simulacdo, velocidade
decrescente de avanco das interfaces. A implementacdo deste novo método teve como
propdsito simular apenas o efeito do decréscimo da velocidade de avango das interfaces
durante o processo de recristalizagéo.

3.4 ESTUDO DO EFEITO DA DISTRIBUICAO DOS NUCLEOS E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

Nesta etapa 0 método utilizado para simular a cinética de recristalizacdo foi muito
semelhante ao da secdo anterior. No presente estudo, foi alterada a maneira de distribuicédo
espacial dos nucleos, e foi utilizada apenas saturacdo de sitios como tipo de nucleacdo. Além
das grandezas utilizadas na secdo anterior, utilizou-se também a contiglidade Cgr. A
contigliidade é muito eficaz para detectar desvios da aleatoriedade, pois além da nucleacédo
aleatoria, serdo utilizados também, nucleos periodicamente alocados dentro da matriz e
nucleacdo em grupos (clusters). O parametro da contigiiidade € bastante sensivel aos desvios
da aleatoriedade de localizacéo dos nticleos %, como foi demonstrado por Vandermeer e Juul
Jensen Y. A contigtiidade considera a evolucdo de superficies por unidade de volume de
regides recristalizadas em contato com outras regides recristalizadas e também de regides ndo

recristalizadas em contato com regides recristalizadas.

A contigtiidade pode ser definida como “!:

2S¢

R = m (3.15)
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3.5 ESTUDO DO EFEITO DO GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO
DA MATRIZ

A técnica de distribuir niveis de energia em forma de gradiente foi criada a partir dos
dados extraidos da simulacdo por elementos finitos. A metodologia utilizada serad descrita a
seguir passo a passo.

Com o auxilio das ferramentas de elementos finitos (programa comercial ANSYS e
ABAQUS), foram construidas macroestruturas discretas em duas e em trés dimens@es. Foi
simulada uma situacdo de carregamento de forcas e em uma placa fina. Primeiramente
observou-se o fendmeno do gradiente de deformacdo em uma simulacdo de deformacdo em
duas dimens0es. Posteriormente a realizacdo da simulagdo em 2D, foi encontrado na literatura
um segundo caso, no qual o tipo de carregamento era diferente, contudo o gradiente de
deformacdo ainda estava presente. Para validar a aplicacdo do caso gradiente de deformacao
em 3D, observou-se em uma outra simulacdo encontrada na literatura que o fenémeno persiste
também em 3 dimensdes. A apresenta-se a descri¢do da simulacdo realizada e das outras duas
obtidas na literatura nas trés seguintes subsecoes.

3.5.1 Descricdo da Primeira Simulacdo por Elementos Finitos

A simulacdo por elementos finitos foi realizada no estado plano de deformacéo
bidimensional em temperatura ambiente, usando o programa ANSYS (versdo 8.1). Material:
tarugo de aco IF 18 de secdo quadrada de 40 mm, E = 207 GPa e coeficiente de Poisson =
0,28.

3.5.2 Descricdo da Segunda Simulagéo por Elementos Finitos

A simulagdo por elementos finitos foi realizada no estado plano de deformacao
bidimensional em temperatura ambiente, usando o programa ANSYS (versédo 8.1). A matriz
foi considerada como um corpo rigido com 0s seguintes parametros geométricos: Material:
tarugo de aco VMB300 de secdo retangular de 150 mm de comprimento e 50 mm de largura E
= 210 GPa e coeficiente de Poisson = 0,2. E mostrado na figura 4.36 o resultado das

deformacdes equivalentes de von Mises ap6s o fim da analise 2.
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3.5.3 Descricédo da Terceira Simulagdo por Elementos Finitos

O modelo do processo de extrusao rotativa de tubos foi realizado com as propriedades
relativas a um ago AISI 41B30H no estado normalizado com E = 200 GPa e coeficiente de
Poisson = 0,3, conforme fornecido pela Mannesmann Tubes. A espessura nominal é de 9,53
mm e, no processo, € reduzida para 6,05 mm (reducdo de aprox. 32,5%). Os rolos que
realizam a conformacéo tém velocidade de rotacdo de 200 rpm e avancgo igual a 4 mm/volta.
A simulacdo do processo foi realizada a partir de um modelo em trés dimensdes onde os
ferramentais (rolos e mandril) foram considerados corpos rigidos. Para a analise, foi utilizado
um tubo de comprimento 80 mm para fins de simulacdo, deformavel com malha composta por
8400 elementos solidos. E mostrado na figura abaixo o resultado das deformacdes
equivalentes de von Mises apds o fim da analise. A simulacdo detalhada acima, foi realizada
utilizando-se o software comercial de elementos finitos ABAQUS.

Nos trés casos acima foram apresentados gradientes de deformacdo dentro da matriz
discreta. Esse é um detalhe muito relevante para a cinética de recristalizacdo, pois o
comportamento da evolucéo das interfaces é influenciado pela forma de armazenamento de

energia dentro da matriz.

3.5.4 Descricdo da Simulacéo por Automacéao Celular

Os dados gerados por elementos finitos foram utilizados para reconstruir parte da
estrutura em uma segunda matriz discreta. Observou-se que independentemente do tipo de
carregamento, e da distribui¢do das forcas, na maioria dos casos de compressdo é gerado um
gradiente de deformacdo. Reconstruiram-se em 3D os elementos onde foram apresentados
gradientes de deformacdo. A estrutura reconstruida foi introduzida como entrada de dados do
autdmato celular para simular a evolugdo microestrutural.

O cddigo computacional do A.C., com niveis distintos de energia, foi desenvolvido
para simular o elaborado do gradiente de deformacdo dentro de uma matriz . A cinética
evolutiva da microestrutura foi estudada com suporte aos resultados gerados por simulacao
computacional 3.

Durante a simulacdo computacional foram utilizados 0s seguintes parametros como
dados de entrada: matriz em trés dimensdes implementada por Rios et al ™ com dimensées
de 3043; quantidade de nucleos inicial igual a 4096; nucleacdo por saturacdo de sitios;
disposi¢des dos nucleos: aleatorias, periddica e com grupos de nucleos dentro da matriz e

divisdo de energia em cinco niveis distribuida na forma de gradiente dentro da matriz.
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Segundo Liicke and Stiiwe ! a energia armazenada é a forca motriz para o avango
das interfaces. Com a afirmacdo anterior e o tipo de distribuicdo de energia utilizado, foi
estudada a influéncia do gradiente de deformacéo sobre a velocidade de avanco das interfaces
recristalizadas. Vale lembrar que no modelo proposto, o potencial energético ndo decresce

durante a reagéo.

3.6 ESTUDO DO EFEITO DO NIVEL DE ENERGIA ARMAZENADA NO
GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO DA MATRIZ

O estudo em questdo tem por finalidade estudar o efeito do nivel de energia
armazenada na forma de gradiente dentro da matriz. Foram utilizados seis niveis diferentes
para cada matriz. Sendo o maior nivel seis e 0 menor 1 (homogeneidade de distribuicdo de
energia), comparou-se o efeito dos gradientes com o efeito de distribuicdo homogénea.
Durante as simulacdes realizadas, foram utilizados como dados de entrada para efetuar o
estudo em questdo: matriz em trés dimensdes implementada por Rios et al ™ com dimensées
de 30483; quantidade de nucleos inicial igual a 4096; nucleacdo por saturacdo de sitios. Para
cada simulacdo foi acrescentado um nivel de energia, totalizando seis simulacdes para este

estudo.
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4.0 RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta secdo serdo apresentados e discutidos os resultados obtidos com as simulagdes
utilizando o codigo em trés dimensdes e os resultados obtidos da literatura. Cada estudo sera
apresentado e discutido separadamente para diferenciar o tipo de analise feita em cada etapa

dos estudos.

4.1 ESTUDO DA EVOLUCAO DE GRAOS INDIVIDUAIS E
DISTRIBUICAO DE TAMANHOS FINAIS PELO METODO DO AUTOMATO
CELULAR

41.1 O Grao Isolado

A evolucdo individual pode ser acompanhada observando-se a figura abaixo.

Figura 4.1 - Evolucdo equiaxial de um grdo isolado dentro da matriz € demonstrada

em funcdo da fracdo recristalizada.
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Percebe-se na figura 4.1, que o grdo isolado apresenta formato equiaxial (bi-piramidal
tetragonal ou octaedral) durante o crescimento. Este formato é modificado a medida que
aumenta a interferéncia de outros grdos. Como no caso acima ndo houve nenhum

impedimento, o grdo mantém sua forma preservada.

250000 [ j T j T j T j T j T

200000

O Simulado -
—— Melhor Ajuste

150000

100000

Volume

50000

Figura 4.2 - Evolucao do volume, V, em fun¢do do tempo, t, para um Unico grdo sem

que haja nenhuma interferéncia no crescimento.

A equacdo abaixo foi ajustada para indicar a evolugdo do volume em funcdo do tempo

e foi utilizada segundo a se¢do 3.1.2.1:

45 ., 8
v(t)=—t*-2t* + -t -1 4.1
=3 3 (4.1)

A figura 4.2 mostra a evolucdo do nucleo até que ele encontre as paredes da malha. A
reacdo em questdo ndo sofre influéncia do impingement, e tem o grdo evoluindo com

velocidade constante.
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Figura 4.3 - Evolucdo do raio, em fun¢do do tempo, t, para um Unico grdo sem que

haja nenhuma interferéncia no crescimento.

A equacdo abaixo foi ajustada para indicar a evolucdo do raio em fun¢do do tempo:

r=—t+— (4.2)

Na figura 4.3 estd representada a evolucdo do raio equivalente ao raio da esfera
(tamanho de grdo) em funcdo do tempo. Observa-se durante a evolucdo uma linearidade de

crescimento quando se relaciona o raio com o tempo de reacdo.
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Figura 4.4 - Evolucao do volume, V, em funcédo do raio para um Unico grao sem que

haja nenhuma interferéncia no crescimento.

Com o auxilio dos graficos de evolugdo do volume do grdo isolado em funcdo do raio
equivalente na figura 4.4 observa-se uma curva de perfil parabolico para a evolucdo do
volume em fungéo do tempo de reacao.

Abaixo se encontra a formula tradicional de volume de uma esfera.

V=K, *r?

A constante K, foi ajustada para o automato celular e calculada para a esfera, os

valores estdo indicados na tabela abaixo:

Velocidade Constante Kv R2
Ajustado Autdmato 4.18879 +7.208E-17 1
Calculado Esfera 4,1879020 -

Tabela 4.1 - Comparacao da constante forma para volumes calculada por simulacéo e

analiticamente.

Os dados acima foram apresentados com intuito de validar a aproximacdo feita ao

utilizar grdos com formatos octaedrais regulares, supondo que sejam esféricos.
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Depois de obter informacGes de um Unico grdo pelo método do A.C., foi simulada a
evolucdo de véarios grdos. Posteriormente a simulacéo da recristalizacao, foi feita uma anélise
qualitativa e comparativa com os dados experimentais. Foram utilizadas como base de
comparacdo medidas experimentais realizados por Lauridsen et al ¥ com a finalidade de
avaliar o comportamento dos nucleos simulados.

Na figura 4.3 é apresentada uma reta que mostra a proporcionalidade do raio do gréo
em funcdo do tempo de reacdo. As duas figuras citadas acima, demonstram graficamente o
avanco de interfaces que ndo possuem interferéncias. Com a superposi¢do do grafico de graos
isolados e grdos com vizinhos dentro da matriz, observa-se claramente 0 momento exato da
ocorréncia do “impingement” como mostram as figuras abaixo.

A intercessdo entre as curvas abaixo representam o momento exato da ocorréncia da

interferéncia do crescimento de um nicleo no crescimento outro.
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Figura 4.5 - Volume em funcdo do tempo de reacdo do grédo isolado e Volume em

funcdo do Tempo de reagdo da média dos grdos existentes na matriz contendo 125 ndcleos.
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Figura 4.6 - Raio em funcéo do tempo de reacdo do grdo isolado e Raio vs. Tempo de

reacdo da média dos gréos existentes na matriz contendo 125 nucleos.

4.1.2 Os Graos Individuais e Seus Vizinhos

Na primeira matriz representada na figura 4.5, sdo apresentados 10 nucleos com
distribuicdo espacial aleatéria e gerados por saturacdo de sitios. As seguintes matrizes séo as
representacdes graficas contendo a evolucdo de cada grao individualmente
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Figura 4.7 - Acompanhamento da evolugdo dos 10 grdos estudados em uma matriz

discreta contendo 125 gréos.

Os outros 115 grdos pertencem a mesma matriz e contém as mesmas caracteristicas
inicias dos 10 grdos estudados. Durante a evolugdo foram omitidas as representagdes
microestruturais dos grdos ndo estudados, entretanto, os mesmos participaram da evolucéo
juntamente com os grdos representados na figura 4.7. Os graos representados na figura acima
tiveram sua cinética de crescimento e seus aspectos geométricos acompanhados. Vale
relembrar que os dados extraidos da simulacdo computacional sdo adimensionais, e as
comparacOes feitas foram possiveis por causa da realizagdo uma normalizacdo de ambos 0s

resultados (simulagéo experimental).
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Figura 4.8 - Volume de cada grdo em fungdo do tempo de recristalizacdo, cada gréo

possui sua prépria cinética desde o inicio, resultado obtidos experimentalmente.
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Figura 4.9 - Volume de cada grdo em funcdo do tempo de recristalizacdo, cada gréo

possui sua propria cinética apos a interferéncia, resultados obtidos por simulag&o.

Nas figuras 4.8 e 4.9 sdo demonstrados os graficos de evolugdo do volume de grdos

individuais em funcdo do tempo de reacdo. Nos dois casos os dados extraidos foram de até
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96% da recristalizacdo total. S8o apresentadas as evolugbes de 6 nucleos medidos

experimentalmente e 10 ndcleos medidos computacionalmente

o 2000 4000 £aE AO00 10000
Tempo

Figura 4.10 - Evolugdo do raio, em funcdo do tempo, t, para cada grédo analisado

dentro da matriz real, resultados obtidos experimentalmente.
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Figura 4.11 - Evolugdo do raio, em funcdo do tempo, t, para cada grédo analisado

dentro da matriz real, resultados por simulagédo computacional.
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A figura 4.10 foi feita por Jensen et al ! a partir de dados de resultados
experimentais, enquanto, a figura 4.11 foi feita utilizando dados gerados por simulagéo

computacional.
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Figura 4.12 - Média da taxa de crescimento em funcdo do tempo de reagdo, para cada

gréo analisado, resultados obtidos experimentalmente.
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Figura 4.13 - Média da taxa de crescimento em fun¢do do tempo de reacéo, resultados

obtidos por simulagdo computacional.

As consideragbes adotadas ao implementar o método dos autdmatos celulares

direcionam a resposta da simulagédo para uma pequena divergéncia em relacdo aos resultados
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experimentais. As divergéncias encontradas sdo todas aceitaveis, pois, 0 método é uma
aproximacéo do fenémeno, porém, regido por um universo mais simples e discreto.

A interferéncia na mobilidade das interfaces referente a particulas, maclas, bandas de
deformacéo e etc., ndo existem para todos os grdos durante a simulacdo. Sendo assim, todas as
interfaces transformadas se movem com a mesma velocidade e de forma constante, ndo tendo
retardo de crescimento enquanto ndo ocorre o impingement. Conforme Rios e Padilha B, a
velocidade de avanco das interfaces transformadas diminui em funcdo do tempo durante a
recristalizacdo de alguns materiais em situacao real.

A forga motriz para o avanco das interfaces recristalizadas é a energia armazenada na

matriz deformada. Segundo Lauridsen E.M. et al [

, a heterogeneidade de energia
armazenada influencia na distincdo da cinética de evolucdo dos grdos. O método
computacional utilizado neste estudo considera que a transformacdo de cada nucleo é
constante, pelo fato de todos os pontos da malha ter o mesmo nivel de energia armazenada.
Como todos os pontos da malha tém o mesmo nivel de energia (homogeneidade de energia
armazenada) cada nucleo se desenvolve com as mesmas caracteristicas, tais como: velocidade

de avanco das interfaces, volume em funcéo do tempo, forma geométrica e etc.

Figura 4.14 - Visao externa da microestrutura simulada pelo Autdmato Celular, sem

omitir nenhum grdo da matriz discreta.
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Figura 4.15 - Viséo interna da microestrutura simulada pelo Autémato Celular, com

omissdo dos grdos mais externos (préximo das faces).

A figura 4.15 representa uma microestrutura 100% recristalizada ao fim da simulacéo.

A matriz da figura 4.15 é a mesma matriz das figuras 4.7 e 4.14
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Figura 4.16 - Distribuicdo de tamanhos de grdos finais medidos por métodos

experimentais com medidas in situ.
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Figura 4.17 - Distribuicdo de tamanhos de grdos finais calculados por métodos

computacionais.
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No final da reagdo foram coletados dados de volumes finais de todos os gréos
pertencentes a matriz. Com os volumes extraidos da simulacdo e dos experimentos
(encontrados na literatura) “® foram montados histogramas de fregiiéncias dos volumes. Os
dados experimentais “® e simulados foram normalizados para a realizacdo de comparacdes
entre os estudos. As figuras 4.14 e 4.15 apresentam a distribuicdo estatistica dos volumes
finais dos gréos experimental e computacional respectivamente.

A distribuicdo estatistica de tamanhos finais de gréo apresenta uma boa concordancia

com a distribuicdo encontrada pelo método experimental.

4.2 ESTUDO DO EFEITO DA TAXA DE NUCLEACAO ADOTADA
DURANTE A REACAO DE RECRISTALIZACAO.
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Figura 4.18 - Fracdo volumétrica recristalizada, Vy, em funcdo do tempo de reacédo

para taxa de crescimento constante lp = 2.



82

1’0 _ T T T T
0,8
0,6 |
>>
0,4}
Taxa de nucleagdo constante |
0,2F o Simulado .
— Analitico
0,0 L 1 L 1 L 1 L 1
0 20 40 60 80 100

Tempo

Figura 4.19 - Fracdo volumétrica recristalizada, V\y, em funcdo do tempo de reacédo

para taxa de crescimento constante lp = 5.
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Figura 4.20 - Area interfacial entre a regifo transformada e ndo-transformada por

unidade de volume, Sy, em funcdo do tempo com taxa de nucleagdo constante lp = 2.
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Figura 4.21 - Area interfacial entre a regido transformada e n&o-transformada por

unidade de volume, Sy, em funcdo do tempo com taxa de nucleacao constante lp = 5.
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Figura 4.22 - Caminho microestrutural - Area interfacial entre a regifo transformada e
ndo-transformada por unidade do volume, Sy, em fun¢do da fracdo volumétrica Vy para lp =
2.
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Figura 4.23 - Caminho microestrutural - Area interfacial entre a regido transformada e
ndo-transformada por unidade do volume, Sy, em funcédo da fracdo volumétrica, Vv, para lp =
5.

Quando utilizadas hipdteses da teoria JMAK o modelo reproduz resultados
semelhantes aos previstos analiticamente. Tanto na simulagédo com 1,= 2 quanto na simulacdo
com l,=5 foram obtidas boas concordancias sem ajuste de nenhum parametro. A reacdo com
taxa de nucleacdo igual a 2 ocorreu mais lentamente em relacdo a reacdo com taxa igual a 5.
Um aumento na taxa de nucleacdo, consequentemente, afeta na velocidade de reacdo, mas,
ndo na velocidade de evolugdo das interfaces. As interfaces crescem a uma velocidade
aproximadamente constante até encontrarem outras interfaces recristalizadas. Uma boa
concordancia foi apresentada entre resultados simulados e analiticos. Tal concordancia pode
ser observada em todos os graficos feitos com os resultados da parte do programa que utiliza

nucleacdo constante.
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Figura 4.24 - Evolucdo dos grdos dentro de uma matriz com nucleacdo constante e
aleatoria, com taxa de nucleacdo igual a 5 [ndcleos por unidade de tempo] e tempos 3, 10, 15

e 20 [unidade de tempo].

Acima na figura 4.24, esta sendo apresentado o surgimento dos ndcleos em funcéo do
tempo de reacdo. Enquanto alguns grdos novos surgem na matriz os antigos d&o
prosseguimento em seus crescimentos. Esta ocorréncia se da até a reacdo atingir 100% de
matriz recristalizada. Vale ressaltar que nos dois casos simulados na secdo 4.1 e 4.2, tem-se
gue a velocidade de crescimento dos ndcleos é constante e a energia esta armazenada de

forma homogenia dentro da matriz deformada.
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4.3 ESTUDO DO EFEITO DO TIPO DE NUCLEACAO E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

0,35 T T T T T T T T T T T T

0,30 .
d O Saturacao de Sitios

0,25 -~ Melhor Ajuste g

o0 Nucleagéo Constante

Melhor Ajuste _

0,20 13

0,15

Velocidade

0,10

0,05

0,00 N 1 N 1 N 1 N 1 N N L
0 50 100 150 200 250 300
Tempo

Figura 4.25 - Velocidade de avanco em funcdo do tempo de reacdo para os dois tipos

de nucleacdo estudados com probabilidade de transformacao.

Na figura 4.23 é demonstrado o comportamento microestrutural em relagdo a velocidade
de reacdo. Nesta figura, é apresentado que a velocidade média de reacdo é maior no caso de
nucleacdo constante, do que, para nucleacdo por saturacdo de sitios. Entretanto, o término da
reacdo de transformacdo de matrizes nucleadas por saturacdo de sitios é antecipado em relacdo ao
fim da reacdo em matrizes que séo nucleadas constantemente.

Por meio da equacdo (2.4) foi possivel ajustar os parametros r e P. Foram encontrados 0s

seguintes valores para saturacdo de sitios e nucleagdo constante.

Tipo de Nucleacao P r R2
Saturacdo de Sitios 1,32905 +0,09243 0,37718+ 0,01 0,93772
Constante 1.42562 + 0,03028 0,38902+ 0,00 0,99874

Tabela 4.2 — Tabela dos pardmetros P e r ajustados, obtidos por simulacdo

computacional.
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O gréfico abaixo demonstra o classico perfil da curva do caminho microestrutural,

onde Sy ficaem fungdo de Vy,.
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01}/o 0 Nucleagdo Constante )
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Figura 4.26 - Caminho microestrutural - Area interfacial entre a regido transformada e

ndo-transformada por unidade do volume, Sy, em funcdo da fracdo volumétrica Vy para 0s

dois tipos de nucleacdo estudados.

Com o auxilio da equacdo (2.21) ajustou-se o parametro C e encontraram-se 0s seguintes

valores para nucleagédo por saturacao de sitios e nucleacdo constante respectivamente:

Tipo de Nucleagdo C R?
Saturacdo de Sitios 1,21875+ 0,01694 0,95883
Constante 0,725+ 0,00143 0,99983

Tabela 4.3 — Tabela do pardmetro C ajustado, obtidos por simulagcdo computacional.

Observa-se pela figura 4.26 e pelo coeficiente de correlagdo que, o juste na nucleagéo

por saturacdo de sitios ndo foi tdo boa quanto a da nucleagéo constante. Este fato deve-se a

utilizacdo de uma probabilidade de transformacéo, na qual os grédos com poucas faces tém

poucas probabilidades de crescimento. Com a ocorréncia citada anteriormente alguns gréo

demoram mais para crescer, como acontecem em rea¢ées com tempo de encubacdo dos

nacleos (nucleagdo constante).



88

0,6 i
O Nucleacao Aleatoria
05L 0 Nucleagdo Constante
Tl R
S
04F o o -
Il o ©O
@]
> L i
%) 03F © i
[ O O DD DD
0,2} o % 0 DDD -
o % o O
0,1 e Q DD DDD m
Lo D%\ O ]
o o~ O,
0 O O I (ccres PDDDV—U_U_U_U'
0 50 100 150 200 250 300
Tempo

Figura 4.27 - Area interfacial entre a regifo transformada e n&o-transformada por

unidade de volume, Sy, em funcéo do tempo, para os dois tipos de nucleagéo estudados.

A figura 4.27 apresenta o comportamento da evolucdo da area interfacial por unidade

de volume em funcdo do tempo de reacdo e ainda exibe o comportamento de uma matriz com
nacleos equidistantes.

1,0 S S e FHH SSESSSEES =E=E
0,8
0,6
>
> 0,4
o Saturacéo de Sitios
02 -~ Melhor Ajuste
' o Nucleacdo constante
——Melhor Ajuste

0,0 &tro

0 50 100 150 200 250 300 350
Tempo

Figura 4.28 - Fracdo volumétrica recristalizada, Vy, em funcdo do tempo de reacédo
para os dois tipos de nucleagdo estudados.
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Observou-se que as curvas analiticas ajustadas apresentaram uma boa concordancia com o
novo método, quando se leva em conta a variacdo de velocidade durante a reacdo em funcdo do

Tempo.

JF £

Figura 4.29 - Evolucdo da microestrutura durante a simulagdo com probabilidade de

transformacéo.

A figura 4.29 representa uma microestrutura gerada por um programa de visualizagdo
grafica utilizando os resultados da simula¢do. Demonstra a evolugdo microestrutural durante da
transformacdo em uma matriz em trés dimensdes, com volume de 1003 células com 20 nucleos. A
primeira matriz representada contém os nucleos com seus tamanhos iniciais (nucleacdo) e logo a
seguir, proporciona-se a idéia de evolucdo microestrutural de 20 em 20% de fracdo transformada
até atingir a recristalizacdo total na Gltima imagem.

A concordancia da curva de caminho microestrutural também foi muito boa para a
matriz de 304° e 4096 nicleos iniciais, pois nota-se que o coeficiente de correlacdo indica um
bom ajuste para as curvas apresentadas.

O surgimento de novos nucleos em fungdo do tempo simula as reacdes nas quais 0s
nucleos possuem tempos distintos de incubacdo. Esse efeito causa um retardo na velocidade
de reacdo como foi observado na se¢do anterior. ReacOes por saturacdo de sitios ndo admitem
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tempos de incubagdo, sendo assim, ap6s a etapa de nucleacdo so ocorrera o crescimento. Em
contra partida o programa simula a queda da velocidade de avango das interfaces com uma
probabilidade de crescimento. Esta probabilidade diminui em funcdo do tempo, porem
depende da quantidade de superficies recristalizadas. No inicio da reacdo a quantidade de
superficies recristalizadas € bem pequena em relacdo ao tamanho da matriz. Por esse motivo
alguns gréos demoram a comegar a se desenvolver, ocasionando um efeito semelhante ao da
nucleacdo constante no inicio da reacdo. Tal semelhanca evolutiva que ocorre na simulacao
acarreta também uma semelhanca no perfil da curva de caminho microestrutural. A curva de
caminho microestrutural da nucleacdo por saturacdo de sitios se desloca para direita assim

com a curva de caminho microestrutural da nucleagdo constante.

4.4 ESTUDO DO EFEITO DA DISTRIBUICAO DOS NUCLEOS E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

Figura 4.30 - Simulagdo da evolugdo de um unico grdo nucleado no centro da matriz, e

livre de interferéncias com probabilidade de transformacéo.

Foi apresentado acima um grdo isolado com um crescimento de aproximadamente 10,
20 e 30% da matriz deformada respectivamente. Esse crescimento foi interrompido antes de
se atingir a recristalizacdo completa porque a simulacdo foi programada para identificar as
paredes da matriz como um outro grdo vizinho. Dessa forma pode ser simulado o crescimento

de um grao isolado para extrair alguns parametros por ajuste.
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Figura 4.31 - Velocidade de avanco em funcdo do tempo de reacdo para o grao isolado

com probabilidade de transformacéo.

Por ajuste da equacdo (2.4), utilizando-se o método dos minimos quadrados,

obtiveram-se os valores.

P r R2

Saturag&o de Sitios 0.94241+0.00719 0.42023+ 0.023 0.94833

Tabela 4.4 — Parametros P e r ajustados.

Os valores acima sdo extraidos da simulacdo de apenas um nucleo crescendo no centro

da matriz como esta demonstrado na figura 4.30.
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Figura 4.32 - Velocidade de avango em funcdo do tempo de reagdo para 0 gréo
isolado com probabilidade de transformacao para os trés tipos de distribuicdo dos nucleos.

Comparando-se as trés curvas geradas por simulagdo apresentadas na figura 4.32 fica
clara a diferenca entre as velocidades de avangco das interfaces quando se altera o
posicionamento dos nucleos dentro de uma matriz. Todavia, estas velocidades ndo indicam
qual a ordem de finalizacdo das reacGes. Mesmo quando se compara reagdes que acontecem
em matrizes com a mesma dimensdo e com a mesma quantidade de nacleos, o
posicionamento dos nlcleos é um fator muito relevante.

Novamente com auxilio da figura 4.32 observa-se que, mesmo tendo uma velocidade
média de avango das interfaces ndo recristalizadas menor que nos clusters, a reagdo com
nucleacdo periodica termina mais cedo. Sendo a ordem de concluséo de reagéo total de matriz
de mesmo tamanho e contendo 0 mesmo numero de ndcleos iniciais é: periddico, aleatério e

clusters. Vale lembrar que quanto menor a quantidade de grupos mais lenta sera a reagéo.
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Figura 4.33 - Fracdo volumétrica recristalizada, V\, em funcdo do tempo de

reacao para os trés tipos de distribui¢do dos nucleos estudados.

A figura 4.33 proporciona a visualizacdo da evolucdo da fracdo transformada por
unidade de volume. A figura acima também exibe a cinética uma matriz contendo ndcleos
eqlidistantes e quatro matrizes com grupos de nucleos para meio de comparacdo. Observa-se
novamente um acontecimento do término precoce da reacdo com nucleos periddicos, quando

comparada com a relagdo contendo grupos.
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Figura 4.34 - Area interfacial entre a regifo transformada e ndo-transformada por
unidade de volume, Sy, em funcdo do tempo, para os trés tipos distribuicdo dos nucleos
estudados.

O gréfico da figura 4.34 € a representacdo da é&rea interfacial entre grdos
recristalizados e néo recristalizados contra o tempo de reacéo.
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Figura 4.35 - Caminho microestrutural - Area interfacial entre a regido transformada e

ndo-transformada por unidade do volume, Sy, em funcédo da fracdo volumétrica, Vv, para 0s

trés tipos de distribuicdo dos nucleos estudados.

Visualiza-se na fig. 4.35 a representacdo grafica do caminho tracado pelas &reas

interfaciais por unidade de volume em funcdo da fracdo volumétrica. Esta representacédo €

mais conhecida como caminho microestrutural, e foi proposto por DeHoff.
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Figura 4.36 - Grafico de contigliidade em fracdo volumétrica recristalizada

para os trés tipos de distribuicdo dos nucleos estudados.

A contigliidade mostra os desvios da aleatoriedade, sendo que, acima da curva da
nucleacdo aleatdria aparece a curva dos clusters e abaixo esta a curva da nucleacédo periodica.

O impingement entre grdos ocasiona a reducdo de duas interfaces de regides
recristalizadas e néo recristalizadas, conforme o esquema representado na figura 4.37. A
proximidade dos ndcleos indica uma antecipagdo ou um retardo da interferéncia durante a
etapa de crescimento. A contigiidade é a grandeza que quantifica essa unido entre interfaces
recristalizadas (impingement). A partir dessa quantificacdo, obtém-se uma forma de avaliar os

desvios da aleatoriedade dos nucleos dentro da matriz.
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Figura 4.37 - Esquema de representacdo do desaparecimento de duas &reas de
interfaces recristalizadas com néo recristalizadas, e o surgimento de duas recristalizadas com
recristalizadas. (regido em azul escuro na primeira imagem representa regides nao

recristalizadas)

A partir das afirmacdes feitas acima deduz-se que, quanto maior a proximidade entre
0s nuacleos, mais rapido acontece os contatos entre 0s grdos e, consequentemente, uma
reducdo de interfaces.

Para o caso das nucleacGes periddicas e em grupos ndo existem equacfes exatas para
descrever o fenbmeno cinético. Contudo, observam-se curvas com perfis muito semelhantes
ao da nucleacdo aleatdria. Essa semelhanca pode ser observada na figura 4.33. A diferenca
principal esta no tempo necessario para se completar a reacdo. A simulacdo com nucleacao
periddica termina num tempo bem menor em relacédo a reagcdo de matrizes contendo grupos. A
area interfacial maxima por unidade de volume alcancada para matrizes com nucleacao
periddica é maior do que a area interfacial por unidade de volume em matrizes com nucleacéo
aleatdria e em grupos.

A consequéncia deste fato se deve a distancia ideal para o crescimento entre 0s
nucleos. O crescimento probabilistico de grdos em matrizes contendo grdos distribuidos
periodicamente é muito semelhante, como mostram as figuras 4.38 e 4.39. O choque entre as
interfaces recristalizadas acontece aproximadamente em um mesmo momento para todos 0s
nucleos. Ou seja, todos os grdos podem crescer livremente até a coeréncia da interferéncia

coletiva.
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Figura 4.38 -. Contato entre os grdos durante a evolugdo microestrutural por
simulacdo com probabilidade de transformacdo em uma matriz contendo 27 nucleos

periodicamente alojados dentro da matriz.

Figura 4.39 — Contato entre os grdos durante a evolugdo microestrutural por simulacéo
deterministica em uma matriz contendo 27 nlcleos periodicamente alojados dentro da matriz.
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A comparacdo entre as figuras 4.38 e 4.39 mostra a pouca diferenca existente no
impedimento para reacdes probabilisticas e deterministicas. A grande diferenca vai estar
apenas na velocidade de avancgo das interfaces e no tempo até a ocorréncia do impingement.
Reac0es de recristalizacdo simuladas pelo método do autdémato celular com regra de transicéo
probabilistica atrasam o inicio do impingement e o final na reacdo (quando se compara
matrizes idénticas).

Em reacBes contendo grupos com alta concentragdo de gréos, acontece uma brusca
qgueda da quantidade de grdos que tém capacidade de crescer livre de interferéncias,
denominou-se o fenbmeno como impingement intra-cluster figura 4.40. Dentro de cada grupo
vai ocorrer um impedimento de crescimento. Depois desse impedimento, os graos dos clusters
se unem e cada grupo comporta-se como um novo grao. A partir desse momento da evolugéo
microestrutural, deve-se considerar cada grupo como um Unico grdo. Dessa forma, a matriz
inicialmente nucleada com “X” grupos aleatorios, tera entdo, “X” grdos dispostos
aleatoriamente. Esse fendbmeno pode acarretar uma queda aparente na velocidade de reagéo.
Este fato se justifica, pois, 0s grdos localizados no centro do cluster ndo terdo mais condi¢éo
de crescimento. Essa teoria pode ser melhor entendida analisando-se os graficos de evolucéo
da figura 4.40.
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Figura 4.40 - Evolucdo de cada grupo até se tornar um Unico grdo em uma matriz

contendo sete grupos e 100 nucleos cada grupo.

A velocidade média de avanco das interfaces possui valores distintos para cada tipo de
nucleacdo quando se trata de posicionamento dos nucleos dentro da matriz. Matrizes com
nacleos periodicamente distribuidos possuem baixas velocidades de avanco de interface, no
entanto, terminam mais rapido. Reacdes que possuem grupos de nucleos dentro da matriz
geralmente tém alta velocidade de avanco das interfaces em relacdo as reacbes em grupos e
aleatorias. Reag¢fes com nucleos alocados aleatoriamente dentro da matriz, tendem a ter

velocidade de avanco das interfaces intermediaria entre a reacdo dos clusters e da periddica.
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A equidistadncia demonstrada na figura 4.41 entre 0s nucleos gera uma minima
distancia entre os nucleos, este fator favorece a cinética de recristalizacdo em termos de Vv

vs. Tempo de reacéo.
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Figura 4.41 - Matriz com nucleos periodicos em 2D e em 3D (Espacamento perfeito

entre 0s nucleos).
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4.5 ESTUDO DO EFEITO DO GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO
DA MATRIZ

45.1 Resultados das simulagdes por elementos finitos

INDDBL S0LUTION LX ANSYS

AUG 1 2006
16:58:02

STEP=11
SUE =21
TIME=11
NLEPEQ  [A¥G)
R3T5=0

DM =4.32
SMH =. 465
S =.963

LABSE-03 L214371 LA28274 L642177 .
.107418 L3213E22 L535225 . 749128 .963032

Figura 4.42 - Distribuicdo da deformacao plastica na direcdo X durante o processo de

carregamento de cargas ”!

A figura 4.42 é resultado da deformacéo plastica do metal, simulada pelo programa
comercial ANSYS. E mostrado na figura acima o resultado das deformagcdes equivalentes de
von Mises apds o fim da analise. O grau de deformacdo é demonstrado de acordo com a

coloracgéo da legenda.
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Figura 4.43 - Distribuicdo da deformacdo plastica na direcdo X durante o processo
ECAP.

A figura acima assim como a anterior representa a deformacdo plastica do metal,
simulada pelo programa comercial ANSYS. E mostrado na figura acima o resultado das
deformac6es equivalentes de von Mises encontradas na literatura %, O grau de deformacao é
demonstrado de acordo com a coloracdo da legenda. Na parte destacada é apresentado

também um gradiente de deformacéo.
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Figura 4.44 - Distribuicdo da deformacéo plastica na direcdo X e Y durante o processo
de extrusao rotativa de tubos.

(2] ytilizando-se o software comercial de

A simulacdo acima foi realizada Ledig
elementos finitos ABAQUS. A figura 4.44 também apresenta o resultado das deformacdes
equivalentes de von Mises ap6s o fim da analise e o gradiente de deformacéo na parte

assinalada.
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Figura 4.45 — Matriz com o0s niveis de energia armazenada utilizada no autémato

celular.

4.5.2 Resultados das simulagdes por automagcéo celular
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Figura 4.46 — Velocidade de avanco em funcdo do tempo de reacdo para o gréo isolado

com gradiente de deformacdo para os trés tipos de distribuicdo dos nucleos.
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Analisando-se a figura 4.46 nota-se um decréscimo na velocidade de crescimento dos
grdos em funcdo do tempo de reacdo Utilizando-se uma matriz contendo gradiente de
deformacdo observa-se que, este fato ocorre mesmo sendo um autdmato celular

deterministico.
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Figura 4.47 - Fracdo volumétrica recristalizada, Vv, em funcdo do tempo de reacédo

com gradiente de deformacdao para os trés tipos de distribuicdo dos nucleos estudados.

A curva acima apresenta o formato sigmoidal caracteristico da evolucdo da fracao
volumétrica em funcdo do tempo. O perfil evolutivo da fracdo recristalizada continua sendo o

mesmo do programa validado anteriormente ™! e da equagdo JMAK.
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Figura 4.48 - Caminho microestrutural - Area interfacial entre a regifo transformada e
ndo-transformada por unidade do volume, Sy, em func¢do da fracdo volumétrica com gradiente

de deformacdo para os trés tipos de distribuicdo dos nacleos estudados.

A maior area interfacial alcancada € da reacdo que aconteceu com disposicao periddica
dos ndcleos. Reacdo com nucleos distribuidos aleatoriamente tem area interfacial maxima
muito proxima do caso da nucleacgdo periddica. Por Gltimo, como ja era de se esperar, fica a
matriz que contém grupos de nucleos. Muitos nucleos que estdo bem no centro do grupo, nao

contribuem como interface entre a regido transformada e a ndo transformada.
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Figura 4.49 - Area interfacial entre a regifo transformada e ndo-transformada por
unidade de volume, Sy, em funcdo do tempo, com gradiente de deformacao para os trés tipos
distribuicdo dos nucleos estudados.
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Figura 4.50 - Grafico de contigliidade em fracdo volumeétrica recristalizada com

gradiente de deformacéo para os trés tipos de distribuicdo dos nucleos estudados.
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O método de simulacdo em questdo nao pode ser validado pelo método analitico, pois,
este faz com que a evolucéo seja diferente das suposicOes da teoria JIMAK e Vandermeer.

Nesta etapa da simulacdo, foram utilizadas matrizes com gradientes de deformacédo. A
energia armazenada de forma crescente (gradiente de deformacdo) em uma determinada
matriz pode gerar gréos alongados conforme indicado na figura 4.51. A comparagdo entre um
gréo que cresce em matrizes com gradiente de deformacéo e um gréo que cresce em matrizes
com homogeneidade de energia é apresentada na figura 4.51. Essa forma de armazenamento
de energia pode acontecer em algumas regides do material trabalhado a frio como foi
observado nas figuras 4.42, 4.43 e 4.44.,

Com auxilio do grafico exibido na figura 4.46 nota-se que existe um decréscimo de
velocidade de avanco das interfaces ao longo do tempo de reacdo. As regides de maior

energia crescem com velocidade maior do que regides com menor energia.

Figura 4.51 - Evolucdo de um grdo individual em uma matriz contendo dois niveis
diferentes de energia armazenada, e evolucdo de um grédo individual em uma matriz contendo

homogeneidade de energia armazenada, respectivamente.
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Na figura abaixo é demonstrada detalhadamente, a evolucdo da microestrutura
recristalizada. De acordo com o gréfico de Vv em funcdo do tempo, a evolucdo obtida pela

simulacdo é apresentada abaixo:
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Figura 4.52 - Representacdo da microestrutura em funcéo da fragéo recristalizada em

funcdo do tempo de reacao.

A figura 4.52 acima representa o crescimento de quatro grdos dentro da matriz
deformada, em aproximadamente 1, 30 e 70% de recristalizagdo completa. 1sso gera uma
diferenca de evolucdo para cada regido da matriz deformada. Reacbes com diferentes
velocidades de evolucdo dentro uma mesma matriz tendem a ser controladas pelas etapas mais
lentas. Fazendo-se uma analogia com a recristalizacdo, afirma-se que as regifes que
determinam a velocidade final da transformacéo séo as regides de menor energia armazenada.
Essa teoria pode ser melhor observada por meio da analise da figura 4.52.

Durante o processo de recristalizacdo simulado em malhas discretas contendo
gradiente de deformacdo, observou-se uma queda na velocidade de avanco das superficies

recristalizadas. Stiwe, Padilha e Siciliano “® apresentaram um modelo em que, é levada em
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consideracdo a recuperagdo como grande causadora da queda de velocidade das interfaces
durante a recristalizacdo. O caso de Stiiwe, Padilha e Siciliano ¥ é um caso especifico em
que o material estudado possui alta energia de falha de empilhamento. Rios ! mostra um
exemplo de um modelo no qual é apontado o gradiente de deformagdo como o responsavel
principal pela queda de velocidade das interfaces recristalizadas. O modelo de Rios ! é um
caso mais geral no qual a maioria dos materiais metalicos se encaixa. Oliveira [ expde um
terceiro exemplo em que sdo utilizadas as equacdes da teoria de JMAK para cinética formal
em casos que existem grupos de nucleos dentro da matriz. Os resultados de Sy e de Vv
obtidos a partir do método de suposicao da aleatoriedade dos ndcleos, podem gerar uma queda
na velocidade de avango das interfaces, pois a teoria JMAK foi desenvolvida para ser

utilizada somente quando os nucleos estdo localizados aleatoriamente.

4.6 ESTUDO DO EFEITO DO NIVEL DE ENERGIA ARMAZENADA NO
GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO DA MATRIZ
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Figura 4.53 - Curvas de velocidade em funcdo do tempo de reacdo em matrizes com
diferentes niveis de energia armazenadas dentro da matriz.
Na figura 4.53 foram apresentadas seis curvas com perfis muito semelhantes, na qual

cada reacdo acontece em matrizes com niveis de energia de um até seis. Dessa vez foi
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utilizado um nivel de energia a mais do que na simulagdo anterior porque agora tem-se
interesse em saber o efeito do efeito do nivel de energia e ndo penas o efeito da energia em si.
Observa-se que a velocidade inicial de avanco das interfaces aumenta a medida que aumenta
0 nivel de energia dentro do gradiente de deformacdo. A velocidade de crescimento dos
nacleos diminui @ medida que aumenta o tempo reacdao. Confirma-se assim, a afirmacéo feita
na se¢do anterior, “velocidades de evolugdo dentro uma mesma matriz tendem a serem

controladas pelas etapas mais lentas”.
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Figura 4.54 - Curvas de fracdes recristalizadas em funcdo do tempo de reacdo em

matrizes com diferentes niveis de energia armazenadas dentro da matriz.

A figura 4.54 mostra as cinéticas de recristalizacdo para as matrizes com os diferentes
niveis de energia armazenada. Nesta comparacéo o resultado obtido ja era esperado, sabendo
gue um aumento nos niveis de energia armazenada, ocasiona aumento na cinética de reacao

para uma mesma temperatura.
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Figura 4.55 - Curvas de fracbes de areas superficiais por unidade de volume em

funcdo do tempo de reagdo em matrizes com diferentes niveis de energia armazenadas dentro

da matriz.
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Figura 4.56 - Curvas de fracGes de areas superficiais por unidade de volume em
funcdo da fragdo recristalizada em matrizes com diferentes niveis de energia armazenadas

dentro da matriz.
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Nas figuras 4.55 e 4.56 observa-se uma nitida queda na &rea interfacial em funcéo do
tempo de reacdo e da fracdo recristalizada respectivamente. Quanto maior o nivel de energia
armazenada na forma de gradiente menor € a fragdo de area interfacial por unidade de

volume.

Nas duas figuras seguintes sdo apresentados os efeitos da heterogeneidade de
deformacéo na morfologia do gréo recristalizado experimentalmente e por simulacao

computacional.

Figura 4.57 - Micrografia dptica de granulacéo grosseira parcialmente recristalizada de
aluminio comprimido em 409 %,

O gréo grande fragmentou-se em duas regides de desorientacdo, A e B, desorientado
em aproximadamente 40°. Novos graos, 13-17, e 19 tém uma orientacdo A e estdo crescendo
para dentro de B; 1-8, 11, e 18 tém uma orientacdo B e estdo crescendo para dentro de A.
Como em todo exemplo de recristalizacdo, a natureza ndo homogénea do processo é claro.
Belier e Doherty B%. A figura 4.57 tem por objetivo mostrar a morfologia bidimensional dos

gréos recristalizados em uma matriz contendo heterogeneidade de energia armazenada.
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Figura 4.58 - Microestrutura em 2D simulada pelo método do autdbmato celular,

utilizando-se a técnica de gradiente de deformacédo dentro da matriz.

Figura 4.59 - Microestrutura em 2D simulada pelo método do autémato celular,

utilizando-se homogeneidade de dentro da matriz.

A micrografia virtual construida utilizando-se homogeneidade de energia armazenada
figura 4.58 apresentou pequena diferenca da micrografia virtual contendo gradiente de energia
figura 4.59. As figuras 4.58 e 4.59 foram feitas a partir da simulacdo de duas matrizes com

dimensdes, Nv e posicionamento dos gréos idénticos, a Unica diferenca foi a distribuicdo da
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energia armazenada. Mesmo tendo sido feitas com matrizes idénticas observa-se que a matriz

contento energia armazenada apresenta um leve alongamento dos gréos na direcédo vertical.
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5.0 CONCLUSOES

Nesta sec¢do serdo apresentadas todas as conclusdes do autor sobre este trabalho.

5.1 ESTUDO DA EVOLUGCAO DE GRAOS INDIVIDUAIS E
DISTRIBUICAO DE TAMANHOS FINAIS PELO METODO DO AUTOMATO
CELULAR

Apos ser feita uma detalhada comparacdo com a parte experimental, concluiu-se que:

No inicio da reacdo, o crescimento em relacdo ao raio é diretamente proporcional ao
tempo.

Esta linearidade no crescimento em funcdo do tempo (formas equiaxiais) é afetada
pelo impingement.

A distribuicdo de tamanhos finais de grdo da simulacdo se assemelha a distribuicdo
encontrada utilizando-se 0 método experimental.

O crescimento acontece desde o inicio da reacdo, pois ndo é admitido tempo de
incubacéo para a simulagédo por saturacdo de sitios.

Todos os nucleos seguem o mesmo perfil de crescimento até o inicio do impingement,
pois a energia armazenada esta homogeneamente distribuida na matriz.

Né&o existem interferéncias para o avango das interfaces, por esse motivo a velocidade
tem valor aproximadamente de 0.33 [unidade de aresta/unidade de tempo].
Apo0s o impingement cada ndcleo adquire seu préprio perfil de evolucdo considerando-se raio

ou volume em funcgédo do tempo.
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5.2 ESTUDO DO EFEITO DA TAXA DE NUCLEACAO ADOTADA
DURANTE A REACAO DE RECRISTALIZACAO.

O cadigo desenvolvido para simular a recristalizagdo em 3D pelo método do autbmato
celular, mostrou-se consistente com as teorias analiticas quando é utilizada localizacédo
aleatdria dos nucleos.

Foi sempre possivel encontrar boas concordancias entre simulada e calculado com as

curvas do tipo V,, vs. Tempo S, e vs. Tempo para taxa constante de nucleagéo.

O caminho microestrutural também apresentou uma boa concordancia da curvada
teoria analiticamente exata com a simulacdo computacional;
A taxa de nucleacdo tem grande influéncia na cinética de reacdo, quanto maior a taxa,

mais rapido termina a reag&o.

5.3 ESTUDO DO EFEITO DO TIPO DE NUCLEACAO E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

Com a concordancia obtida entre simulado e calculado, conclui-se que o método é
viavel para simulacgdes de transformac6es de nucleacéo e crescimento (recristalizacao).

Com o auxilio da figura 4.25 pode-se concluir também que a evolugdo microestrutural
por meio de simulagdo computacional se assemelha muito a uma evolucao real.

A nucleacdo constante tende a apresentar uma cinética de recristalizacdo mais lenta em

relacdo a saturacdo de sitios como era previsto analiticamente.

5.4 ESTUDO DO EFEITO DA DISTRIBUICAO DOS NUCLEOS E DA
VELOCIDADE DE CRESCIMENTO

O posicionamento dos ndcleos dentro da matriz ocasiona alteragcBes tanto na

velocidade de avango das interfaces quanto na velocidade de reacédo (cinética de reacéo).
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A contigliidade é uma grandeza que é muito sensivel a ndo aleatoriedade da
distribuicdo dos nucleos. Visualizando as curvas apresentadas na figura 4.29, fica evidente a
diferenca entre os trés casos de distribuicdo espacial de ndcleos estudados.

O método de probabilidade de transformacdo pode ser uma Gtima ferramenta para o
estudo de casos que ainda ndo existem equacdes analiticamente exatas para descrever
fendmenos de transformagdes com nucleacdo e crescimento. Como no caso de reagdes com
disposicao de nucleos ndo aleatorias: matrizes contendo clusters ou com nucleos dispostos

periodicamente (equidistantes).

5.5 ESTUDO DO EFEITO DO GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO
DA MATRIZ

A forma de armazenamento da energia na matriz encruada tem grande significancia na
velocidade de avancos das interfaces.

Para que ocorra um decréscimo na velocidade de crescimento ndo é necessario que o
gradiente de deformacéo esteja ao redor do ndcleo.

O espacamento entre um grdo e outro, pode acelerar ou retardar o inicio do
impingement, afetando assim a mobilidade de cada gréo.

Os gradientes de deformacdo somados ao tipo de disposicao espacial dos nucleos tém
grande influéncia na velocidade de reacdo dentro de uma matriz encruada.

Além da queda da velocidade das interfaces recristalizadas, a morfologia dos graos
também se assemelharam mais com os dados experimentais % utilizando-se a implementacéo
do novo método.

O método dos elementos finitos foi uma 6tima ferramenta para auxiliar na distribuicao

de energia armazenada na microestrutural.
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5.6 ESTUDO DO EFEITO DO NIVEL DE ENERGIA ARMAZENADA NO
GRADIENTE DE DEFORMACAO DENTRO DA MATRIZ

Quanto maior o nivel de energia dentro de um gradiente de deformacdo, mais
acentuada serd a queda da velocidade das interfaces (maior serd a velocidade inicial).

O aumento do nivel de energia armazenada dentro do gradiente de deformacéo
matriz, acarreta aumento na cinética de reacao de recristalizag&o.

Maior velocidade em uma determinada direcdo pode provocar um alongamento

do grdo, na direcdo mais favorecida de energia.
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RECOMENDACOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Dimensionalizacdo do c6digo em duas e em trés dimensdes para varios

Comparacdo mais detalhada com resultados experimentais

Inserir sub-rotina para calcular a curvatura

Introduzir efeito de textura

Introduzir efeito da difusao

Introduzir efeito da recuperacgédo

Testar outras formas de armazenamento de energia na matriz deformada
Acoplar o codigo de recristalizacdo ao de crescimento de gréo

Acoplar diretamente a técnica dos elementos finitos a técnica do

autébmato celular para simular a recristalizacdo

)

Acoplar as trés técnicas citadas nos itens “h” e “i”, formando uma

sequéncia de simulacdo (deformacéo, recristalizacdo e crescimento de gréo).

k)

Utilizar a microestrutura simulada para calcular Nv, Vv, Sv e curvatura

pelo método experimental.

1)

Utilizar o codigo do autdmato celular para simular outras reacdes de

nucleacdo crescimento.
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