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RESUMO

Nesta dissertacdo foi desenvolvido uma Técnica de Economia de Tempo com o
objetivo de aperfeicoar o Método do Campo de Fase. Ja que este método é uma ferramenta
importante na simulacido do crescimento dendritico durante o processo de solidificagdo, e
sofre com problemas de eficiéncia computacional. Na produgdo desta dissertagdo as equacoes
que compdem o método do Campo de Fase foram resolvidas pelo método de diferencas finitas
com esquema explicito, e o material cristalino puro adotado foi o niquel. Com a utilizagdo da
Técnica de Economia de Tempo, novos valores do pardmetro do campo de fase s6 foram
calculados em regides da interface e regides proximas a ela; e novos valores de temperatura s6
foram calculados dentro da regido termicamente afetada. Com a utilizagdo desta técnica foi
possivel uma minimizagdo do tempo computacional que variou na casa dos 80%. Além de
todas as dendritas geradas possuirem o mesmo padrdo das dendritas geradas pelo método do
Campo de Fase sem a utilizacdo da Técnica de Economia de Tempo, e de estarem em
conformidade com as dendritas encontradas na literatura. Com esta reducdo do tempo
computacional, se justifica a utilizacdo da Técnica de Economia de Tempo para simulag¢des

do crescimento dendritico.

Palavras chave: Método do Campo de Fase, Dendritas, Técnicas de Economia de Tempo.



ABSTRACT

This dissertation was developed a Time-Saving Techniques aimed at
improving the Phase-Field method. Since this method is an important tool in the simulation of
dendritic growth during the solidification process, and suffers from problems of
computational efficiency. In the production of this dissertation the equations that comprise the
Phase-Field method were solved by Finite Difference method with explicit scheme, and the
crystalline material used was pure nickel. With the use of Time-Saving Techniques, new
parameter values of the phase field only were calculated in the interface regions and regions
close to it, and new temperature values only were calculated within the thermal boundary
layer. With this technique was possible to minimize the computational time that ranged at
around 80%. Besides all dendrites generated have the same pattern of dendrites generated by
the Phase-Field method without the use of Time-Saving Techniques, they comply with the
dendrites in the literature. With this reduction in computational time is justified to use the

Time-Saving Techniques for simulations of dendritic growth.

Key-word: Phase-Field Method, Dendrites, Time-Saving Techniques.



1- INTRODUCAO

A produgdo de quase todos os objetos produzidos pelo homem envolve a
solidificacdo em algum estdgio do seu processo de fabricacdo. Especificamente no campo da
metalurgia, é evidente a sua importancia ja que, com excecdo de pecas sinterizadas, todos os
metais e suas ligas passam, em alguma etapa de seu processamento, por um processo de fusdo
e solidificag@o seja na fabricacdo de pegas fundidas em moldes com a forma desejada, seja na
fabricacdo de lingotes para posterior conformacdo. O estudo da solidificacio € muito
importante, por se tratar do principal fendmeno do processo de fundi¢do, que € um método
muito econdmico. As estruturas resultantes desse processo, as dendritas, influenciam
drasticamente as propriedades dos produtos obtidos via processo de solidificacdo. Algumas
destas propriedades, tais como ductilidade, condutividade elétrica e resisténcia mecanica, sdo
determinadas pelas estruturas microscépicas produzidas durante a solidificagdo, segundo
Prates’. Portanto, seria interessante o entendimento e controle das estruturas formadas com o
objetivo de obter as propriedades desejadas nas pecas produzidas.

A dendrita de um metal cristalino puro ocorre na solidificacdo, devido a
instabilidade da interface sélido/liquido, numa condicdo de super-resfriamento, ou seja, a
temperatura do metal na fase liquida abaixo da temperatura de fusdo. Nestas condigdes,
perturbagdes na interface geram ramificagdes que crescem em dire¢des preferenciais para
dentro da fase liquida.

Em muitas situagdes priticas é impossivel a determina¢do de uma solugdo
analitica pelos modelos matematicos tradicionais para tratar os processos de solidificagdo. Os
métodos tradicionais de simulacdo, baseados em equagdes de transporte cldssicas, tornam-se
ineficientes para o tratamento de fenOmenos onde devem ser considerados regimes de
solidificacdo metaestaveis como, por exemplo, no caso de substincias puras, onde a frente da

solidificacdo avanga através de uma fase liquida super-resfriada. Nestes casos a interface



solido/liquido pode adquirir uma geometria complexa, que depende localmente da curvatura,
da velocidade de solidificagd@o e, ainda, sob a influéncia da anisotropia. Por esta razdo um
consideravel esfor¢o tem sido empregado no desenvolvimento de métodos numérico, como
por exemplo, método do Campo de Fase.

O método do Campo de Fase se tornou muito popular devido a sua habilidade
em simular o processo de solidificacdo com interface sélido/liquido complexa. A idéia bésica
do "Campo de Fase" foi iniciada em 1983 quando Fix* propds um método para resolugdo dos
problemas de transi¢do de fase incluindo dois efeitos importantes, tensdo superficial e super-
resfriamento, ndo capturado em problemas cléssicos de Stefan. A tensdo superficial € um fator
de estabilizagdo, enquanto super-resfriamento tende a amplificar qualquer perturbacio
introduzida no sistema. Com a presenca da tensdo superficial e do super-resfriamento certas
dificuldades para solucdo numérica de problemas de Stefan foram impostas, e as primeiras
tentativas de eliminar as dificuldades ndo foram muito bem sucedidas. Em seu trabalho Fix’
introduziu uma varidvel fase, um parametro de ordem chamado, ¢, em seu modelo, ele é
determinado por uma equacdo de campo apropriada e varia bruscamente através da interface
s6lido/liquido. Langer’ apresenta uma descri¢do simples e intuitiva para o modelo do Campo
de Fase sem propor qualquer solucio numérica aproximada; e Caginalp e Fife! introduzem
um modelo do Campo de Fase que incorpora a tensdo superficial, anisotropia, curvatura e
dindmica da interface com super-resfriamento empregando a abordagem de Landau-
Ginzburg5 .

Mais tarde, Caginalp6 mostra que, para um caso limite de transicdes de fase
com base em consideracdes microscopicas, as equagdes de Campo de Fase podem levar a
modelos de interface abrupta. Caginalp e Socolovsky’ também mostraram em detalhes que o
problema de interface abrupta decorrentes de qualquer dos problemas importante de transi¢cao
de fase podem ser recuperados matematicamente usando a aproximagdo do Campo de Fase
como um método numérico, para facilitar solucdes através de uma interface com espessura
finita, em que os efeitos da tensdo superficial e super-resfriamento estdo incluidos. Portanto, o
método Campo de Fase transforma o problema de interface abrupta para um sistema rigido
com equagdes diferenciais parciais para evolucdo de fase e do campo de temperatura. Em
1990, Penrose e Fife® obtiveram um "termodinamicamente consistente" modelo do Campo de
Fase usando uma fun¢@o andloga a entropia, em vez da funcdo de energia livre de Landau-

Ginzburg. Um "termodinamicamente consistente” modelo do Campo de Fase baseado na



primeira e segunda lei da termodinimica, também foi apresentado por Wang’ e seus
colaboradores.

Inicialmente, a maioria dos pesquisadores se concentrou em substancias puras
no caso bidimensional e ndo consideravam a convecg¢do induzida por um campo de velocidade
ou flutuacdes em pequena escala. Mas as transi¢des de fase em ligas bindrias e solidificacdo
na presenca de convecgdo t€m atraido crescente interesse. Kobayashi10 introduziu "uma
espécie de modelo do Campo de Fase" para simular a solidificagdo direcional e crescimento
de cristais dendriticos com e sem anisotropia. Ele também investigou a estabilidade da forma
da interface contra o ruido através da introducio de baixa amplitude das flutuacdes aleatérias.
Wheeler'' e seus colaboradores aplicaram o modelo de Campo de Fase para uma geometria
esfericamente simétrica unidimensional e uma regido plana retangular bidimensional para
simular numericamente uma frente sélida crescendo dentro do super-resfriamento. Wheeler'?
e seus colaboradores também apresentaram um modelo do Campo de Fase de aprisionamento
de soluto durante a solidificac@o através da introdu¢@o de uma equagdo de espécies dentro do
modelo do Campo de Fase. Murray'” e seus colaboradores apresentaram seus calculos de
solidificacdo dendritica baseada no modelo previsto Wang’ e seus colaboradores.

J4 o estudo numérico de Kupferman' e seus colaboradores centraram-se no
crescimento assintético da fase final num grande limite de super-resfriamento. Em
contrapartida, Juric e Tryggvason'® simularam solidificacio dendritica com uma abordagem
um pouco diferente, ou seja, um método de monitoramento aos conjuntos de nivel,
proporcionando assim uma verificacdo independente das previsdes numéricas. A partir desses
trabalhos, varios modelos foram desenvolvidos principalmente para a solidificagdo de

.. 16 . . . ., . 1718
materiais puros , depois estendidos a ligas bindrias

19,20

, € também estendidos a ligas
terndrias

Apesar da habilidade desta técnica em simular o processo de solidificagdo, ela
apresenta baixa efici€éncia computacional e exige elevada memoria computacional, por esta
razdo € necessdrio o seu aprimoramento.

Uma opgao € utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo no Método do
Campo de Fase. Com a utilizag¢do desta técnica calculos de novos valores de temperatura e
campo de fase, s6 serdo calculados em regides onde ocorrem mudangas significativas; quer

dizer, regides onde os valores do parametro do campo de fase e da temperatura tem variacio



de uma iteracdo para outra. O que significa uma diminui¢@o nos cdlculos e por conseqii€éncia

uma redugdo no tempo computacional para o cilculo das dendritas.



2-OBJETIVOS

O objetivo principal deste trabalho foi o desenvolvimento da Técnica de
Economia de Tempo no método do Campo de Fase; porque com este aprimoramento no
método, foi possivel realizar simulacdo de crescimento dendritico com um tempo
computacional menor.

Outros objetivos cumpridos foram: uma relagdo entre o super-resfriamento e a
velocidade da ponta da dentrita, uma relagéo entre a fracdo sélida e o tempo, a construgéo de
um perfil de temperatura e de fase em torno da interface, e a discussao da influéncia de alguns
parametros sobre a morfologia das dendritas como: amplitude de ruido, super-resfriamento e

anisotropia.



3 - REVISAO BILIOGRAFICA

Este capitulo se divide em trés partes. Na primeira parte, serd discutida a
solidificacdo de um material cristalino puro, com énfase nas etapas de nucleacdo e
crescimento. Na segunda parte, serdo introduzidos os conceitos envolvidos durante o
crescimento dendritico. E na ultima parte serdo apresentados alguns exemplos de trabalhos

sobre eficiéncia computacional para o método do Campo de Fase.

3.1 - SOLIDIFICACAO DE UM MATERIAL CRISTALINO PURO

Um metal no estado sélido possui dtomos que vibram com certa freqii€ncia em
torno de posi¢des geométricas definidas (determinadas pelo tipo de arranjo cristalino
especifico do metal em questdo). No estado liquido, tais dtomos, além de vibrarem, ndo
possuem posicao definida, pois estdo em movimento dentro do liquido. Por se movimentarem,
os atomos no estado liquido entram em colisdo, envolvendo milhares de 4atomos
simultaneamente.

Nestas colisdes, surge um agrupamento momentaneo de dtomos, formando um
ndcleo, com um dado arranjo atomico (CCC, CFC, HC, etc.). Este agrupamento conhecido
como embrido poderd ser tornar um nucleo (regido solidificada) e crescer ou entdo se
dissolver, dependendo da temperatura do sistema. O crescimento do sélido se dd por migracao
de atomos do liquido para o sélido, acoplando os dtomos nas posicdes de equilibrio do
reticulado que € especifico do metal em questao.

O processo de solidificacdo de um material cristalino puro se da através de

~ . 21 ~ P o e e ~
duas etapas: nucleacdo e crescimento” . A nucleacdo € a etapa inicial da transformacio de



fase, sendo ela caracterizada pela formagdo de pequenas particulas (nicleos) de nova fase. Ja
o crescimento tem a ver com a forma como os nicleos da nova fase crescem sob a forma de
gréos cristalinos.

A nucleacdo se d4 de duas formas distintas: homogénea e heterogénea.

A nucleagdo homogénea da fase sélida em meio a fase liquida ocorre sem que
haja interferéncia ou contribuicio energética de elementos ou agentes estranhos ao sistema.

A nucleacdo heterogénea ocorre quando a solidificacdo ocorre a partir de
superficies pré-existentes, tais como as paredes do molde ou quando da presenca de particulas
sdlidas no liquido. A nucleacdo a partir de um substrato (nucleacio heterogénea) possui uma
superficie a ser criada menor, (comparada a da nucleacio homogénea) podendo facilitar o
processo, pois exige menor energia de interface (barreira energética).

O crescimento do nudcleo durante a solidificacdo ird depender da estrutura
atdmica da interface sélido/liquido, e se divide em dois tipos:

- Interface difusa — se caracteriza pela separagdo entre o soélido (regido
ordenada atomicamente) e o liquido (regido desordenada atomicamente) por meio de uma
faixa mista de regides ordenadas e desordenadas com espessura de aproximadamente 50

atomos, e sdo geralmente encontradas nos materiais metalicos, como ilustrada da fig. 1;

Massa Solida

Interface Difusa

Massa Liquida

Figura 1 - Representaciio da Interface difusa.”



- Interface suave ou facetada — se caracteriza pela separagdo entre a fase sdlida
e a fase liquida por meio de uma faixa abrupta e nitida com ndo mais que 5 dtomos, e sdo

normalmente encontradas nos materiais ceramicos, como ilustrado na fig. 2.

Massa Solida

Massa Liguida

Figura 2 - Representaciio da Interface suave ou facetada.”

De forma resumida a solidificacio de metais pode ser definida como um
processo de extracdo de calor em regime transiente, com mudanca de fase, no qual certa
quantidade de energia térmica deve ser transferida, da fase liquida para o meio ambiente para

possibilitar a nucleacio e crescimento da fase sélida.

3.2 - CRESCIMENTO DENDRITICO

Para a solidificacdo de metais puros, o avanco da interface sélido/liquido numa
regido sem o super-resfriamento é geralmente controlado pela extracdo de calor a partir da
interface solido/liquido e do sélido formado para uma fonte fria. Sem o super-resfriamento na
fase liquida, a interface plana, em avancgo, possui uma forma macroscopicamente estdvel,
segundo Chalmers™. Qualquer instabilidade de forma localizada na interface se projetard para
uma regido de maior temperatura que a de fusdo e, assim, seria novamente fundida, para

propiciar a continuidade de uma interface plana, como mostrado na fig. 3:



Instabilidade
de forma

i

Forma Forma Final
Inicial da Interace
da Interface

T T
Ry N R

Tiliquide)=TF

Figura 3 — Avanco da interface sélido/liquido numa condi¢io sem o super-resfriamento.21

Entretanto, para o caso de interface difusa onde se obtém a dendrita térmica
devido a instabilidade da interface sélido/liquido, esta instabilidade ocorre devido ao liquido
estar numa condicao de super-resfriamento. Nesta condi¢@o o calor latente gerado na interface
¢ conduzido para dentro da regido liquida. Uma vez que a fase liquida encontra-se super-
resfriada, perturbacdes nesta interface (vibragdes no molde, presencas de elementos estranhos
no meio liquido, etc.) geram o aparecimento de instabilidades de forma, fig. 4. Estas
instabilidades estando mais a frente no meio liquido super-resfriado, avancardo com uma
velocidade maior que as demais regides. Usualmente, estas instabilidades da interface
também entram em colapso, desenvolvendo ramificacdes laterais. Assim sendo, a interface
degenera-se morfologicamente, crescendo com uma forma ramificada semelhante a uma

, . ” 1
arvore, conhecida como estrutura dendritica, segundo Prates .
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Figura 4 — Avanco da interface sélido/liquido numa condico de super-resfriamento.”

Uma estrutura dendritica bem desenvolvida é caracterizada pelo brago primario
que é a espinha dorsal da estrutura dendritica, bragos secunddrios que crescem
perpendicularmente ao brago primdrio e os bracos tercidrios que crescem paralelamente aos
bragos primdrios, conforme mostra a fig. 5. Resultados experimentais citados em Redd-Hill*,
mostram que o crescimento dendritico, € paralelo as direcdes cristalograficas especificas, por

exemplo, no caso de metais ctibicos de face centrada (CFC) o crescimento € paralelo as

dire¢des <100>.

Figura 5 — Crescimento dendritico.”
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3.3 - EFICIENCIA COMPUTACIONAL DO METODO DO CAMPO DE FASE

Como ja dito anteriormente o Método do Campo de Fase sofre com o elevado
tempo e memoria computacionais requeridos para a geracio de dendritas com um padrdo bem
desenvolvido. Por isso, novas alternativas para o aperfeicoamento do método foram
necessarias.

No ano de 1999, Kim e seus colaboradores>*, observaram que para geracdo de
uma dendrita com poucas ramificacdes laterais seria necessdrio um espago computacional de
aproximadamente um milhdo de pontos, o que diminuia e muito a eficiéncia computacional
do método, e impossibilitava os cédlculos em um computador pessoal. Entdo Kim e seus
colaboradores®, proporam o uso de uma malha adaptativa, com o objetivo de utilizar passos
no tempo maiores para a simulacdo da evolugdo de interfaces complexas num dominio
preenchido com um metal liquido super-resfriado (niquel), uma vez que a limitagdo do
método do Campo de Fase estd na utilizacdo de passos de tempo pequenos, para a garantia da
convergéncia. O método utiliza diferentes tamanhos de malhas. Uma malha mais grosseira é
utilizada para o campo de temperatura. E no campo de fase sdo utilizados dois tamanhos de
grid, um grid grosseiro na regido fora da interface e um grid refinado de forma adaptativa na
interface. Esse grid na interface deve ser refinado para conseguir acompanhar as mudancgas
dentro interface, o que um grid grosseiro ndo conseguiria ji que tem quase a largura da
interface.

Para o campo de temperatura Kim e seus colaboradores®* utilizaram uma malha
mais grosseira com espacamento entre grids de AX = A4Y = 6 x 10® m. E ainda adicionou uma
condi¢do que delimitava a regido termicamente afetada, para garantir que novos valores de
temperatura s6 seriam calculados nesta regido.

No campo de fase Kim e seus colaboradores®* criaram uma varidvel N(I,J) para
a identificacdo da regido interfacial e cdlculo do nimero de grids dentro dessa regido. Com a
ajuda desta varidvel dividia os grids da regido interfacial em grids com o espacamento de Ax =
Ay=2x 10® m. E s6 realizava novos calculos do campo de fase dentro desta regido.

A fig. 6 mostra variagdo do tempo de funcionamento em segundos do
computador como uma fun¢@o do comprimento de braco primédrio da dendrita em unidades de

tamanho de grids. O método 1 utiliza grids com tamanhos diferentes e o método 2 utiliza
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tamanho de grid tnico. Pode se observar que o tempo de funcionamento requerido pelo
método 1 para alcangar um dado comprimento primdrio da dendrita é a vigésima parte do
tempo do método 2. Isto foi possivel devido ao passo de tempo do método 1 ser nove vezes
menor que o passo de tempo do método 2, como citado em Kim** . A outra contribui¢io para
a eficiéncia computacional vem do uso do grid adaptativo para o cdlculo do campo de fase e o

nimero reduzido de grids para o cdlculo do campo térmico.

10° /'
— Método 2 /
@
= 10t —«——Méatode 1
sk
2 C
£ N
o
E10°F
2 o
= C
[+ 2 =
E =
2
10° E
. o
1'01 L Lo aaial 1 Lonoa o iial
2x107 2¢10° 2x10®

Comprimentd da Dendrita Primaria (m]

Figura 6 — Variaciao do tempo de calculo em func¢iio do comprimento do braco primario com o uso do
método de Kim.**

As figs. 7(a) e 7(b) mostram dendritas obtidas pelo método 1 (malha com dois
tamanhos de grid) e 2 (malha com tamanho de grid inico), ambas com 400 pontos de grid. O
comprimento do braco primdrio da dendrita € 7604x na fig. 7(a) e 7724x na fig. 7(b), e o
tempo de funcionamento para as figs. 7(a) e 7(b) sdo 53 e 910 minutos respectivamente.
Sendo Ax o espagamento entre os grid e neste trabalho sendo igual a 2 x 10® m. Os valores de
tempo de funcionamento computacional dos dois métodos comprova a eficiéncia
computacional da utilizacdo do método com tamanhos de grids diferenciados para cada
campo, em relagdo ao método do Campo de Fase sem a utilizagdo da técnica de duplo grid

operado adaptativamente.
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ia) (b}

Figura 7 — Simulacéo da evoluc¢io dendritica do niquel. Utilizando a) malha dupla (método proposto por
Kim) e b) método com tnica malha.>*

J4 no ano 2002, Andersson®, doutorando do “Royal Institute of Technology”,
Universidade de Stockholms, do Departamento de Analise Numérica e Ciéncia da
Computagdo, estudou o método do Campo de Fase aplicado a metais puros, cujo principal
propésito de seu trabalho foi encontrar métodos computacionalmente eficientes para a
simulacdo com o Campo de Fase de estruturas dendriticas de solidificacdo. Para este fim,
aproximagdes por diferencas finitas e suas implementagdes foram consideradas. Neste
trabalho, uma alternativa simples de se reduzir o tempo computacional seria a utilizagdo de
tolerdncias suficientemente baixas na casa de 10'%. Além de utilizar tolerfncias baixas
Andersson™, fez uso de técnicas de arquiteturas de memdria computacional em paralelo.
Medidas de desempenho mostraram que esta técnica reduz em 70% o tempo de célculo com
dominios de 200x200 volumes de controle. Para o desenvolvimento do trabalho proposto por

Andersson”, também foi utilizado o niquel. A fig. 8 mostra os resultados obtidos.
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Figura 8 — Solidificacdo do niquel puro, com (a)j =4 e , = 90°, e (b) j = 6 e 0, = 45° utilizando o método
de Andersson. %

Em 2009, Furtado e seus colaboradores%, apresentaram uma nova técnica
numérica, para melhoria da eficiéncia computacional e redugdo da exigéncia de memoéria. O
objetivo desta técnica é que o dominio computacional cresca, enquanto a solidificagdo avanga
para a regido liquida. O crescimento ao redor da interface sélido/liquido € controlado de
acordo com a difusividade térmica do material na regido liquida, e a expansdo do dominio se
dd em torno da dendrita. Como os dominios computacionais sdo pequenos no inicio dos
célculos, a convergéncia é melhorada. No inicio do processo de solidificacio um nicleo
solido é colocado num dominio computacional muito pequeno. A cada vez que a temperatura
do dominio aumenta em um grau Kelvin, sdo adicionados grids nas direcdes x e y. A
simulag@o termina quando o dominio atinge um nimero de pontos de grid predeterminado. A
fig. 9 mostra o desenvolvimento do crescimento dendritico com esta técnica. Os tempos de
execucdo para o método do Campo de Fase sem a utilizacdo de dominios adaptativos e o

método adaptativo desenvolvido por Furtado e seus colaboradores®® sdo 1.0 x 10° s e 1.2 x 10

s, respectivamente.
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Figura 9 - Desenvolvimento do crescimento dendritico com grids adaptativos pelo método de Furtado.*®

A fig. 10 mostra a variagdo do tempo de computagdo (em segundos) como uma
funcdo do comprimento da dendrita primaria (em unidades de tamanho do dominio). Os
circulos fechados e os quadrados fechados representam o grid de tamanho fixo e o grid
adaptativo, respectivamente. Com um dominio adaptativo, o tempo de execug@o necessirio
para atingir um dado de crescimento dendritico primario é de cerca de um décimo do que com
um dominio de tamanho fixo. A eficiéncia computacional é garantida pelo uso de um
dominio adaptativo para o campo de fase e calculo térmico. Como os dominios sdo pequenos
no inicio dos cdlculos a convergéncia € melhorada. Usando o Método do Campo de Fase com
dominio adaptativo para simulagdo do processo de solidificagdo, o cdlculo do crescimento

dendritico € realizado com dominio suficientemente pequeno para a fase de campo e calculos
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térmicos. Com o aumento do comprimento da dendrita primdria, verificou-se que o tempo de

execugdo tende a apresentar um comportamento exponencial.
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16,45 76,2
At 100

200 300 400
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Figura 10 - Tempo Computacional em fun¢io do comprimento da dendrita primaria, utilizando o grid de

tamanho fixo e o método adaptativo de Furtado.”
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4 - MODELAMENTO

4.1 - METODO DO CAMPO DE FASE

O Meétodo do Campo de Fase € uma técnica matematica, baseada na
termodindmica, para descrever o processo de transformacdo de fase em um material®’ (por
exemplo, de um liquido a sdlido). Uma das caracteristicas do Método do Campo de Fase € a
idéia de uma interface difusa entre as fases. O parametro campo de fase (@) foi introduzido ao
modelo, e pode deter os valores a partir de 0 (liquido puro) até 1 (sélido puro), para cada
ponto do volume de material, a sua transi¢cdo entre 0 e 1 determina a regido da interface, neste
trabalho. Em alguns casos como no trabalho de Xu?’, sdo utilizados valores diferentes para
parametro ¢ . No trabalho de Xu*’, o valor de ¢ = 0 corresponde a regido sélida e ¢ =1
corresponde a regido liquida. Essa adog@o de diferentes valores do parametro ¢ ndo influencia
no funcionamento do método do Campo de Fase, sendo apenas uma conveng¢do. No caso de
materiais cristalinos puros o método do Campo de Fase se caracteriza pela solugio simultanea
das equagdes de energia e de fase, assim também € no caso de ligas.

Para o modelamento do método do Campo de Fase, admite-se segundo
Bhadeshia®®, o crescimento de um ntcleo isolado do meio liquido por uma interface. Nesta
hipdtese, existem trés distintas varidveis a serem consideradas: o nicleo solidificado, o meio
liquido e a interface. A interface pode ser descrita como uma superficie envolvente, cujo
movimento é controlado pelas condi¢des de contorno consistente com o mecanismo de
transformacgdo. A interface nesta descricio matematica é simplesmente uma superficie
bidimensional sem nenhuma espessura ou estrutura, nesta hipétese tem-se a interface abrupta.

No método do Campo de Fase, o estado de todo o sistema (nticleo sélido, meio

liquido e interface) € representado continuamente por um tnico parimetro conhecido como
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varidvel do campo de fase (¢). Por exemplo, ¢=+1, ¢= 0 e entre O e +1 representam o niicleo
solidificado, o meio liquido e a interface respectivamente. Por conseqiiéncia a interface € a
regido localizada entre os valores de +1 que representa a fase sélida e 0 que representa o meio
liquido. As condi¢des de contorno para a varidvel ¢ sdo nulas na fronteira do dominio, ou
seja, admite-se fluxo de fase nulo (0g/0t = 0).

A faixa no qual ocorre a mudanca da varidvel do campo de fase representa a
espessura da interface.

A evolugdo do nucleo solidificado com o tempo € assumida ser proporcional a
variagdo de um funcional de energia livre com relacdo a varidvel ¢, segundo Bhadeshia®, estd
relacdo € mostrada a seguir:

9 __ OF

> % (1)

O parametro M ¢ a mobilidade da equacgdo. O sinal negativo na Eq. 1, garante
que a densidade de energia diminuird em relacdo a 0@/0t, ou seja, na transformacao de liquido
para s6lido hd um decréscimo da densidade de energia do sistema. O termo F descreve como

a energia livre varia em funcdo da varidvel ¢, sendo F representado a seguir:

F=| {nmn—%wmﬂdv )

Esta equacdo foi obtida por Cahn® citado em Badeshia®, onde Cahn assumiu
que a densidade de energia livre, pode ser expressa por uma expansdo da série de Taylor de
multivaridveis. Na Eq. 2, V e T representam o volume e temperatura respectivamente. O
segundo termo nesta equacdo depende somente do gradiente de ¢ e, portanto é diferente de
zero somente na regido da interface. O sinal negativo no segundo termo favorece a diminuicao
da energia livre do sistema, devido ao gradiente de ¢. O primeiro termo é a soma das energias
livres do nucleo solidificado e do meio liquido, e também contem uma varidvel que representa
a energia livre de excesso devido a interface. Para o caso da solidificacdo este termo €

representado por:

fo=h@f° +A=h(@)f" +wg(@) 3)
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E f° e f* representam a densidade de energia livre das fases sélida e liquida
respectivamente. w é o fator da energia livre de excesso, este fator ¢ um pardmetro do modelo

que posteriormente serd correlacionado com as propriedades do material como tensio

superficial (o) e espessura da interface (4). E h(@) e g(@) s@o representadas abaixo, conforme

Boettinger3 0,
h(g) = ¢* (10~15¢+6¢°) “)
g(@)=¢"(1-9¢)’ ®)

Pelas Eqgs. 4 e 5 pode-se observar que os termos /(@) e h( 9) f+w g(@) se
tornam nulos quando ¢ = 0. Nesta regido tem-se somente liquido e, similarmente para o
sélido, (1 — h(@)) 4+ wg (@) sdo nulos quando ¢ = +1. Somente quando ambas as fases estdao
presentes, ou seja, na regido da interface os termos da Eq. 3 sdo diferentes de zero. As Egs. 4
e 5 sdo amplamente utilizadas em trabalhos apresentados sobre o Campo de Fase. Com as

Eqgs. 3 e 2, pode-se determinar OF/0¢, substituindo na Eq. 1, tem se:

aa—‘f =M[e*Vp+ O~ ) -wg' )] (©)

Na Eq. 6, d¢/or representa o termo transiente, ¢V ¢ representa o termo
difusivo da equacdo, h’(@){ fh- fg J representa a forca motriz do processo de solidificacdo, e
finalmente wg (@) representa a energia livre de excesso devido a superficie, ou seja, a tensdo
superficial na regido da interface. Os valores de h’(@) e g’(@) s@o as derivadas das Eqgs. 4 e 5
em relacdo a ¢. O termo entre parénteses da Eq. 6 representa a variacdo da densidade de
energia livre em relagcdo a @, ou seja, OF/0¢.

Para a solidificacdo de metais puros, a forca motriz do processo de

solidificacdo pode ser representada por:

Flof =—}£<T—Tm> %

m
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A Eq. 7 calcula a diferenca entre as energias livres do liquido e sélido em torno
do ponto de fusdo, 4H € o calor latente, T € a temperatura e T,, € a temperatura de fusio.

Substituindo a Eq. 7 na Eq. 6, tem-se:

AH
";_f’:M VPN (@) (T ~T,)~wg'(9) ®

m

O efeito do segundo termo na Eq. 8 é favorecer o avanco da interface

solido/liquido se a temperatura estiver abaixo da temperatura de fusdo. Os parametros &, w e

M na equacio de fase sdo relacionados com a energia interfacial o, espessura da interface 24,

e o coeficiente cinético interfacial 4*. Estas relacdes serdo obtidas de forma similar a proposta
por Boettinger e colaboradores, que admitiram que uma condig¢fo de equilibrio (0¢0t = 0) é
obtida, se ¢ ¢ constante com valores iguais a 0 ou +1. Esta situacdo corresponde ao liquido ou
s6lido monofésico, respectivamente. Para esta condi¢do de equilibrio tem-se também T = T,
para uma transi¢do unidimensional de uma interface plana entre o liquido (¢ = 0) e o sélido (¢
= +1), onde ¢ varia na dire¢do normal (direcdo x) a interface. Admitindo-se estas condicdes a

Eq. 8, torna-se:
2
828 ¢=Wag(¢) 9)
ox* 29

Utilizando as seguintes condi¢des de contorno, proposta por Suzuki e
colaboradores®', ou seja, para a regido do soélido tem-se ¢ = +/ e x — —oo, para a regido do
liquido ¢ = 0 e x — +o. Resolvendo a Eq. 9 e aplicando as condi¢des de contorno, para a

condi¢do de equilibrio num sistema unidimensional, a equa¢do de fase € representada por:

1 Jw
o) =7 {1 - tanh(E xj:l (10)

A comprovagdo da relagdo entre as Egs. 9 e 10 € mostrada no Anexo II1.
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A relacdo entre a espessura real da interface (1) e os parametros ¢ e w

utilizados no modelo, segundo Boettinger e colaboradores™, é representada por:

A=t (11)

O valor da espessura da interface € uma relacdo entre dois efeitos opostos. A
interface tenderd a uma forma abrupta para minimizar o volume do material, onde ¢ esta entre
0 e +1, nesta regido tem-se um alto valor para fo(@ 7). A interface tendera a se difundir para

reduzir a energia associada com o gradiente de ¢. Substituindo a Eq. 11 na Eq. 10 tem-se:

1 X
@, (x) = 5 {1 - tanh(ﬂﬂ (12)

A fig. 11 mostra os valores da varidvel ¢y(x) através da espessura da interface,

obtida pela Eq. 12.

0.8

= 0,6
= Solido Liguido
© 0.4
¢,2
]
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x/24

Figura 11 - Variacdo do parametro ¢, com a distancia x, na interface sélido/liquido plana e
estacionaria na temperatura de fusio do material puro.
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Cahn e colaboradores™ propuseram que a tensio superficial (o) pode ser obtida

pelo excesso de energia livre na regido da interface, sendo a tensdo superficial expressa a

partir da Eq. 13:

a:gzﬂ%j i (13)

Utilizando as Eqs. 9, 12 e 13 chegam-se as seguintes relacdes entre os

pardmetros da equacdo de fase (¢ e w) com a tensdo superficial (¢) e espessura da interface

(4), mostrados a seguir:

ENW
=V 14
=17 (14)

21:%/5% (15)
w

A espessura da interface foi definida com a distancia através do qual ¢ varia de
0.1 a 0.9. o € uma constante que depende da espessura da interface do modelo, como no
trabalho de Furtado® o é igual a 2.2 para ¢gentre 0.1 a 0.9.

Para determinar o pardmetro do modelo M), admite-se para a equagao de fase
segundo Kim e colaboradore324, uma interface plana, movendo-se com velocidade constante

(v). Portanto a equagdo que representa o parametro M, é representada a seguir:

T u*
— m 16
O 2.73AHA (16)

Utilizando as Eqgs. 14 e 15 chegam-se as seguintes relacdes:

e=~27310 (17)



23

w=6.6— (18)

A forma como estes parametros foram obtidos é mostrado no Anexo II. Para
muitos materiais, incluindo metais e suas ligas, a energia da interface sélido/liquido e o
coeficiente cinético dependem da orientacdo preferencial de crescimento. Portanto, a
anisotropia tem uma importancia crucial na morfologia da interface obtida durante o processo
de solidificagdo. Para obter a morfologia da interface similar as estruturas dendriticas
utilizando o método do Campo de Fase, faz-se necessdrio introduzir no modelo dois
fendmenos: a anisotropia, como dito anteriormente, e a instabilidade da frente de
solidificacdo. Primeiramente serd discutida a questdo da anisotropia no modelo. Um método
amplamente utilizado nos trabalhos encontrados na literatura para sistemas bidimensionais é
assumir que ¢ dependa de um angulo §. Onde 8 € uma orientagdo do vetor normal a interface
com relacdo ao eixo x, dado pela relagdo tan(6) =¢ /¢, onde @, e ¢, representam as derivadas
de ¢ em relacdo a y e x, respectivamente. Esta mudanca exige uma nova derivagdo da Eq. 2,
resultando em uma equagdo de fase com termos de derivadas cruzadas, como mostrada no

trabalho McFadden™ e seus colaboradores.

1 3¢ , 0 , a¢j ) v 99
T = (V. \Y — k) P |-
M©) o (V.(e(9) ¢))+ay(€(6’)€ () ™ ax(s(e)s (0) ayj
—wg'(¢)—h'(¢)—T (r-1,) (19)

m

7

A fonte da instabilidade da frente de solidificacio é obtida no método do
Campo de Fase através da adi¢do de uma fonte de ruidos do lado direito da Eq. 19. Este termo
adicionado a equagdo favorece a obtencdo de uma estrutura dendritica assimétrica em relagdao
as ramificagdes secunddrias. Estes ruidos tém como objetivo representar as perturbacoes
ocorridas na interface durante o processo de solidificagdo tais como: vibragdes no molde,
presencga de elementos estranhos no meio liquido e etc. Portanto, estes ruidos foram obtidos
da mesma forma que Warren e Boettinger33 . Estes ruidos foram adicionados utilizando um
gerador de nimeros aleatérios, que geram uma instabilidade na interface, a equacdo que

representa estes ruidos tem a seguinte forma:

Noise =16ar¢* (1— @)’ (20)
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O r é o nimero aleatério gerado entre -1 e +1. O fator de amplitude do ruido
“a”, adotado foi 0.025. Pela a Eq. 20 pode-se observar que o ruido tem o seu valor maximo
em ¢ = 0.5, sendo nulo em ¢ =0 e ¢ = +/, ou seja, os ruidos sdo gerados na regido da
interface.

O primeiro termo do lado esquerdo da equacdo 19 representa o termo
transiente. A varidvel do método do Campo de Fase é definida como ¢ = 0 no estado liquido e
¢ = 1, para a regido no estado solido. Todos os termos da equagdo de fase t€m valores
diferentes de zero na regido da interface, ou seja, quando a varidvel ¢ estd entre 0 e 1. O
primeiro termo do lado direito da equagdo representa o termo difusivo. As derivadas cruzadas
(segundo e terceiro termo) representam o fator de anisotropia do modelo do Campo de Fase.
O quarto termo representa a tensao superficial da interface, ou seja, este termo inibe o avango
da interface para dentro da regido liquida. O quinto e ltimo termo representa a forca motriz
do processo de solidificacdo, que é obtido pela relacdo (T — T,,)/ T,,, onde T, é a temperatura
de fus@o do metal e T € a temperatura calculada no ponto pela equacio da energia. E M(0) é o
parametro que determina a mobilidade da equagdo de fase e, portanto controla o termo
transiente da Eq. 19. A interface difusa é controlada pelo pardmetro g(@). O pardmetro w
corresponde a densidade de energia associada a frente de solidificagdo, enquanto AH,
representa o calor latente liberado na transformacio de fase. A fun¢édo g(¢@) é nulaem 0 e +1,
como mostra a fig. 12. Isto garante que a densidade de energia terd valores diferentes de zero

somente na regido da interface.
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Figura 12 — Funcio g(¢@) versus a variavel de fase.

Para um comportamento suave de ¢ dentro dos valores limites (0 e 1), se faz

necessario o uso de uma func¢fo suavizante (@), como mostra a fig. 13.
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Figura 13 — Funcio suavizante na transico liquido para sélido na regiso da interface.

A espessura real da interface s6lido/liquido € um dos principais parametros do
método do Campo de Fase, e seu valor possibilita a determinagdo dos valores de M(6), w e
&(@). A estrutura da Eq. 19, somente promove o avanco da frente de solidificacdo para o
interior da regido liquido, a partir de um nicleo solidificado colocado previamente no
dominio. A forca motriz para o avango da frente de solidificacdo é obtida pelo super-
resfriamento (A7) do liquido. A existéncia da densidade de energia w demanda que devera
haver um super-resfriamento para permitir que a fase solida cresca.

Para o célculo bidimensional, o parametro g(6), é determinado pela Eq. 21, de

forma similar proposta por Wheeler'":

£0)=¢,(1+ 0, cos j(0—6,)) (21)

O J. € uma constante de anisotropia. O valor de j controla o nimero de pontas
da dendrita que irdo crescer do nicleo solidificado. O j vale 0 para o caso isotrépico, e 4 para

anisotropia de 4 direcdes, e 6 anisotropia de 6 dire¢des. A constante 6y € a orientagdo da
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interface com a mdxima anisotropia, ou seja, o crescimento preferencial € determinado
previamente por 6p. Como no trabalho de Kim?*, admite-se que a influéncia da forca de
anisotropia sobre a mobilidade da equacio de fase € nula (Jy = 0), portanto o M(6) = M,.

O modelo do Campo de Fase empregado em processos de solidificacdo de
metais puros consiste na equacio do transporte de energia e da equag@o de transporte da
variavel de fase, ¢. A equacdo de transporte de energia térmica € obtida a partir da primeira lei

da termodindmica conforme mostrado em Reynolds34:

dE| - _ o-w (22)

dt |,
que estabelece que a variacdo de energia E para um sistema ¢é igual a soma dos fluxos de calor
e trabalho que cruzam a fronteira do sistema. Na formulacdo da primeira lei, segue-se a
convencdo de sinal: o calor recebido e o trabalho exercido pelo sistema sdo positivos por sua
vez, o calor rejeitado e o trabalho recebido pelo sistema sdo negativos. Entende-se por
trabalho qualquer transformac@o cujo efeito final possa ser representado pela elevacdo de um
peso.

Aplicando-se o teorema da divergéncia, chega-se a forma diferencial da

equacdo da energia:

De
—=V.(g, —W)+q"" 23
P Dr (Gx )+q (23)

Os modos de energia a serem considerados serdo aqueles mais comuns a
sistemas térmicos: energia cinética, energia potencial e energia interna. Assim, a energia
especifica ‘e’ passa a representar estas parcelas como indicado:

e=u+—-VV+3rF (24)

N | =

onde r é o vetor posi¢do. Finalmente o termo fonte, ¢, representa as fontes e sumidouros de
energia por unidade de volume (Watts/m3) dentro do volume de controle. Provenientes, por
exemplo, da energia liberada por rea¢des quimicas.

Substituindo-se os modos de energia na Eq. 23 tem-se:
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pP—+p— b (lV.VJ+(p§.\7) =V.(Gy -W)+q" (25)
D\ 2

Substituindo-se as equagdes que constituem o fluxo de calor e trabalho de

deformacdo na Eq. 25 tem-se a equacdo de conservacdo de energia interna, cinética e

potencial:

i 1~

—+p—| = + V)=V -(kVO) -V -(PV)+V-(TV)+q" 26
th th(z J(,Og )=V -(kVO) (PV) (T'V)+q (26)

Multiplicando-se a equagdo de conservacio da quantidade de movimento pelo
vetor velocidade, chega-se a uma versdao da equacdo de conservagdo da energia cinética e

potencial:

- DV - _—
pV-7=—V-VP+V‘V‘T'+pV-g 27)
t
Subtraindo-se a Eq. 27, que refere-se as parcelas da energia cinética e
potencial, da Eq. 26, que contém a energia especifica ‘e’, obtem-se a equacio de conservacgio
da energia interna do fluido:

pﬂ_v (kVO) —PV-V+o+q" (28)

onde @ é a fungdo dissipacdo viscosa. Na forma conservativa, a equacdo de transporte da

energia interna do fluido € representada por:

d(pu)

o —L 4 V[ puV]=V.[kVO]-P(VV)+@+q" (29)

O significado dos termos da Egs. 28 ou Eq. 29 segue. O lado esquerdo das
equacdes representa a taxa de variagdo da energia interna de um sistema. O lado direito
representa o fluxo de calor por conducdo que cruza a fronteira do sistema, o trabalho de
compressdo, a fungdo dissipagdo e por tltimo, fontes volumétricas (watts/m®) de calor. O
trabalho de compress@o pode ser positivo ou negativo, dependendo se o fluido se expande ou
contrai; esta variacdo de sinal também indica que a troca entre energia interna em energia

mecanica (pressdo) é reversivel. A fun¢do dissipagdo viscosa vem precedida de um sinal
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positivo, ao contrario do que ocorre com a equagdo de conservagdo da energia cinética. Neste
caso o sinal positivo indica que hd uma conversdo direta de energia mecanica (pressio,
cinética ou potencial) em energia interna. A conversio se da de modo irreversivel e degrada a
energia mecanica.

A equacdo da conservagdo da energia pode ser expressa por meio da taxa de
variagdo de entalpia do fluido manipulando-se o termo reversivel de trabalho de pressdo:
PVV.

Da equacdo de conservacdo de massa, pode-se expressar o divergente do

campo de velocidades em termos da taxa de variagdo da densidade:
Vv=—r= (30)

substituindo a defini¢do da Eq. 30 no termo de trabalho de pressio:

P

- PDp_ D(PJ_DP a0

PV.V:___=p_ i
p Dt ' Dt Dt

Substituindo-se Eq. 29 na equagdo da energia interna e reconhecendo-se que a

entalpia especifica do fluido é:

h= [mfj (32)
P
chega-se a equacgdo de conservacdo da energia em termos da entalpia 4 do fluido:

Dh DP
—=V-kVO)+—+¢p+4q" 33
Y (kV 6) Dy TP (33)
Expressando a equacdo da conservacdo da energia em funcdo da temperatura,
chega-se a Eq. 34, mostrada em Kobayashi'’:
oT

T g 92 (34)
ot ot

O k € um calor latente adimensional, ele é proporcional ao calor latente e

inversamente proporcional a forca de resfriamento. Para simplificacdo, a constante de difusdo
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€ idéntica em ambas as regides solida e liquida. A Eq. 34 é uma equacio de condugdo de calor
tendo uma fonte de calor ao longo do movimento da interface, e k 0¢/0t tem valor diferente de
zero somente quando passa pela interface.

Em alguns modelos*®, o termo dinimico tem a forma como o seguinte
somatorio @ (1-@)(¢-2)+const.x(T,-T). Entdo o valor de equilibrio ¢ depende do valor de T,
enquanto eles estdo fixas em 0 ou 1 em nosso modelo. Assim, se a temperatura de um ponto
muda (na verdade, ele pode mudar da temperatura de resfriamento para uma préxima a 7, em
solidificacdo super-resfriado), o valor de ¢ nesse ponto varia de acordo com a variacdo
temporal de 7. Consequntemente, o termo k O@/0t tem valor diferente de zero, o que significa
que o calor latente é liberado neste ponto. Portanto, devemos adotar a forma de expressdo
dindmica tal que os valores de equilibrio de ¢ sejam fixos, se usarmos k Op/0t como um termo
de calor latente. Caso contrario, devemos mudar o termo do calor latente k O@/0t para k
Oh(@)/0t, onde h(¢@) € uma funcdo suavizante ndo-decrescente satisfazendo h(¢@) = 0 perto de ¢
=0eh(g)=1pertode ¢g=1.

A seguir serd mostrada e discutida a forma final da equacdo da energia.
oT

T _ pyer 4 A )92 (35)
ot c ot

p

O primeiro termo do lado esquerdo representa o termo transiente da equagdo de
energia. O primeiro termo do lado direito representa o termo difusivo, onde D € a difusividade
térmica. O segundo termo representa o termo fonte, onde c, € o calor especifico, AH
representa o calor latente liberado na regido da interface.

A solugdo numérica das Eqgs. 19 e 35 foram obtidas através do método de
Diferencas Finitas, estas equacdes sdo discretizadas em detalhes no Anexo 1. Para ambas as
equacoes foram utilizadas um esquema explicito. E para a utilizag@o deste tipo de esquema as
seguintes condi¢des™ Ar<A/M4D e At<A’/(4ME) precisam ser respeitadas para que a
convergéncia seja garantida. Como o valor da difusividade térmica (D = 1.55 x 10° m%s) é
maior que o produto Me” = 5.44 x 107 m?/s, logo a primeira condicdo resultard num Ar menor;
portanto respeitando a primeira condi¢do atenderemos também a segunda.

Para a simulacdo de dendritas do niquel, os cdlculos foram realizados

utilizando um computador Intel® Core™ 2 Quad, 2,83 GHz e 3,25 GB de RAM.
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A equacio de energia foi adicionado o termo fonte, no qual representa o calor
latente que € liberado durante o processo de solidificacdo, em torno da interface. Como
estamos tratando de uma substancia pura, a equacdo de fase, € acoplada a equacdo da energia,

através do termo fonte, como também acontece no caso de ligas.

5 - METODOLOGIA

5.1 - TECNICA DE ECONOMIA DE TEMPO

As Técnicas de Economia de Tempo usadas neste trabalho se baseiam no fato
de que as mudangas significativas observadas durante a simulacdo ocorrem na regido da
interface e na regido termicamente afetada. Por isso sdo desnecessdrios os calculos de novos
valores de campo de fase distantes da interface; e de temperatura fora da regido termicamente
afetada. Ja que esses cdlculos significariam diminui¢@o na eficiéncia computacional.

Para garantir o funcionamento da técnica foi necessario desenvolver condi¢des
que garantam que um ponto esteja na regido interfacial ou proxima dela, no caso do campo de
fase. E também desenvolver condi¢des que garantam que um ponto esteja na regido
termicamente afetada ou proxima dessa regido, para o campo de temperatura.

Para o campo de fase a condi¢do adotada foi & seguinte; um novo valor para o
parametro do campo de fase ¢(I,J) somente serd calculado se um de seus quatro pontos
vizinhos mais préximos tiver valores entre 0.004 e 0.996, condicdo essa proposta por Kim?*.
Quando o valor de ¢ é menor que 0.004, garante-se que o ponto estd na regido liquida (¢ = 0).
E quando o valor de ¢ ¢é maior que 0.996, garante-se que o ponto estd na regido sélida (¢ = 1).

No campo de temperatura, um novo valor do campo de temperatura 7(1,J) s6
serd calculado se a condi¢do proposta por Kim** T(,J) > T; + 0.1 for satisfeita, onde T; é uma
dada temperatura inicial de dominio computacional. Através de experimentacdo foi possivel

concluir que esse valor 7; deve ser menor que a temperatura inicial do sistema, para que uma
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dendrita bem desenvolvida seja gerada. Essa condi¢c@o define a regido chamada termicamente
afetada. Como neste caso a regido termicamente afetada ndo atinge regides longe da ponta da
dendrita e a temperatura do liquido longe da ponta da dendrita permanece constante com um
dado super-resfriamento inicial. O dominio computacional para o campo térmico pode ser
restrito a regido termicamente afetada. Entdo podemos economizar tempo de calculo para o
campo térmico, especialmente no estagio inicial de solidificacao.

Um esquema simplificado com a Técnica de Economia de Tempo com foco na
reducdo de tempo de cdlculo pode assim ser apresentado:

1) O espago do sistema € composto por grids quadrados Nx x N, com espagcamento entre
grids Ax = Ay e avango no tempo igual a 4z. No inicio da simulagdo um ntcleo
solidificado € introduzido no centro do sistema, de onde a dendrita ird se desenvolver.

2) Em cada passo de tempo um valor do campo de temperatura 7(1,J) e o campo de fase
#(1,J) € calculado pelas equacdes da temperatura e campo de fase, respectivamente . E
os valores necessdrios para calculos do campo de temperatura 7(1, J) e o campo de
fase ¢ (1,J) sao conhecidos do passo anterior.

3) Para o campo de temperatura novos valores de 7(1,J) serdao calculados através da Eq.
35 se a condicdo T(I,J) > T; + 0.1, for satisfeita, caso ndo seja satisfeita, um novo
valor do campo de temperatura 7(1,J) ndo precisa ser calculado.

4) Para o calculo do campo de fase, novos valores de ¢(1, J) serdo calculados pela Eq. 19
se qualquer uma das seguintes condicdes for satisfeita: 0.004<¢1+1,J)<0.996,
0.004<¢(1-1,J)<0.996, 0.004<¢1,J+1)<0.996 ou 0.004<¥1,J-1)<0.996.
Resumidamente significa que se um vizinho préximo estd na regido interfacial, o
préprio ponto também estd ou se situa préximo da regido interfacial. J4 se nenhuma
condicdo for satisfeita o valor do campo de fase ¢(1,J) do passo anterior é adotado para
0 passo atual.

5) E os passos 3 e 4 sdo repetidos até se atingir o nimero de iteracdes pré determinado ou
a dendrita se desenvolver até uma determinada regido.

A fig. 14 apresenta um fluxograma que descreve o funcionamento do
programa. E os resultados obtidos com essa metodologia serdo mostrados e discutidos na

préxima se¢do.
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0.004<§1+1,J)<0.996 ou
0.004<¢1-1,J)<0.996 ou
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Figura 14 — Fluxograma de funcionamento do método do Campo de Fase com Técnica de Economia de
Tempo.
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Os parametros utilizados no método do Campo de Fase relacionados com as
propriedades fisicas do material, aplicado a solidificacido do metal puro (niquel) sdo

mostrados na tabela 1:

Parametros do Modelo
Amplitude de Ruido (a) 0.025
Constante de Anisotropia (J;) 0.025
Espessura da Interface (&) 2.01 x 107 (J/m)""*
Densidade de Energia Interfacial (w) 0.61 x 10° J/m’
Mobilidade da Interface (M) 13.47m’/s J
Espacamento Malha (4x = 4y) 2x10°m
Passo no Tempo (4¢) 64x10""s

Tabela 1 — Parametros computacionais utilizados no método do Campo de Fase para o niquel.24
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6 - RESULTADOS E DISCUSSOES

Como este trabalho se concentrard no Método do Campo de Fase para
substancias puras. As propriedades do metal puro (Ni) utilizado no desenvolvimento deste

trabalho sdo apresentadas na tabela 2, a seguir:

Propriedades do Niquel

Energia Interfacial (op) 0.37 J/m*
Coeficiente Cinético Linear Interfacial (,uK) 2m/s K
Temperatura de Fusao (7,,) 1728 K
Calor Latente (4H) 2.35x 10° J/m’
Difusividade Térmica (D) 1.55 x 10° m*/s
Capacidade Calorifica (Cp) 5.24x 10°J/m’ K
8x10°m
Espessura da Interfacial (24)

Tabela 2 — Propriedades fisicas do niquel.”

6.1 - RELACAO ENTRE A VELOCIDADE DA PONTA DA DENDRITA E O SUPER-
RESFRIAMENTO

Muitos experimentos foram realizados com o objetivo de entender a velocidade
de crescimento das dendritas em condicdes de liquidos super-resfriados, varios destes

experimentos utilizaram a 4gua, como o citado em Chalmers®. Com estes experimentos
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Chalmers™ concluiu que as dendritas avancam mais rapidamente do que as interfaces planas,
para dentro da regido liquida. Walker citado em Chalmers®™ fez diversas medidas da
velocidade da dendrita do niquel e cobalto, em ambas as experiéncias foi utilizado liquidos
super-resfriados com nuclea¢io homogénea. Os resultados de Walker citado em Chalmers™
mostraram uma relac@o parabdlica entre o super-resfriamento (47) e a velocidade da ponta da
dendrita. Os resultados obtidos para o niquel sdo mostrados na fig. 15. Nesta figura, pode-se
observar a velocidade de crescimento versus o super-resfriamento (A7), com uma relacdo

aproximadamente parabdlica.

44

a0 |

2a

24

20 —

Velocidade, m/s

& —— Dados oticos

0 —— Dados fotograficos de
alta velocidade

| | | |
o a0 a0 120 B0 200 240 260

Super-Resfriamento, °C

Figura 15 - Taxa de crescimento do niquel, num liquido super-resfriado.23
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Para a construcdo da relagdo entre a velocidade da ponta da dendrita versus o
super-resfriamento, foram feitas simulacdes para seis valores de super-resfriamento: 28, 78,
128, 178, 228 e 278 K. Nestas simula¢cdes foi medido o nimero de iteracdes (K) para que a
ponta da dendrita percorresse uma distancia fixa d. O tempo de solidifica¢do é o produto do
ndmero de iteragdes (K) pelo intervalo de tempo A4z. E a velocidade da ponta da dendrita € a
razdo entre a distincia d pelo tempo de solidificacdo. As simulacdes foram realizadas tanto
para o método do Campo de Fase com e sem a utiliza¢do da Técnica de Economia de Tempo.
Como mostra a fig. 16 as curvas para cada tipo de método ficaram sobrepostas. Isto era de se

esperar; ja que a substancia é a mesma, e s6 houve variacdo no método utilizado.

60 -

50 -

40 -

30 ~

—— Com a utilizag&o de Técnicas
de Economia de Tempo

20 1 —— Sem a utilizagéo de Técnicas
de Economia de Tempo

Velocidade da Ponta da Dendrita (m/s)

10 4

0 T T T T T 1
0 50 100 150 200 250 300

Super-Resfriamento (K)

Figura 16 — Velocidade da ponta da dendrita x super-resfriamento térmico (47T)

A fig. 17 € a relagdo entre a velocidade da ponta da dendrita versus o super-
resfriamento para o Método do Campo de Fase com a utilizacdo da Técnica de Economia de
Tempo. O objetivo deste grifico é a comprovagdo da relagdo parabdlica proposta por
Chalmers™ para a relacio entre a velocidade da ponta da dendrita versus o super-
resfriamento. Para isto foi tracada uma relacdo parabdlica no grifico, e foi calculado o valor
do indice de correlagio (R?). O indice de correlagdo é uma medida do grau de proximidade

entre os valores estimados e os observados da varidvel, conforme citado em Downing e
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Clark™. Quanto mais préximo o valor de R’ é de um 1, mais préximo estio os valores
estimados dos valores observados. Como neste caso o valor de R® é muito proximo de um 1, a
relacdo entre a velocidade da ponta da dendrita versus o super-resfriamento para o Método do
Campo de Fase com a utilizagdo da Técnica de Economia de Tempo € praticamente igual a

relacdo parabdlica tragada; o que comprova a relagdo parabdlica proposta por Chalmers™.

60 -
y = 0,0005x? + 0,0234x + 13,684
R? = 0,9992
50 |

40 -

30

20 -

Velocidade da Ponta da Dendrita (m/s)

10

0 T T T T T 1
0 50 100 150 200 250 300

Super-Resfriamento (K)

Figura 17 — Velocidade da ponta da dendrita x super-resfriamento térmico (47) com a utilizacio
deTécnicas de Economia de Tempo.

6.2 - ESTIMATIVA DA FRACAO SOLIDIFICADA EM FUNCAO DO TEMPO

A fig. 18 mostra a evolucdo da fracdo solidificada (Fs) com tempo para uma
temperatura de 1700 K. Esta fra¢do solidificada é dada pela razdo do volume de controle do

s6lido pelo volume de controle total do dominio, como mostrado no trabalho de Furtado®®.
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Figura 18 - Fracao solidificada (Fs) em fun¢io do tempo.

Uma fina camada sélida foi adicionada no limite esquerdo do dominio
retangular, sendo consideradas condi¢des de contorno adiabédticas no sistema. E tempos de
solidificacdo foram medidos para determinados pontos do dominio. Com posse destes
resultados foi possivel tracar um grafico da fracdo s6lida (Fs) em funcio do tempo. Na fig. 18,
observa-se uma relagdo linear entre a fracdo solidificada e o tempo, isto para o caso de uma
substancia pura. Esta relacdo totalmente linear durante a solidificacdo € diferente da relacdo
citada estabelecida por Furtado™ para o caso de ligas terndrias, onde no comeco da
solidificagcdo a um crescimento rapido da fracdo solidificada, mas com o passar do tempo este

crescimento diminui de intensidade.

6.3 - COMP~ARA9AO ENTRE O METODO DO CAMPO DE FASE COM OU SEM A
UTILIZACAO TECNICAS DE ECONOMIA DE TEMPO

Para comprovar a eficiéncia das Técnicas de Economia de Tempo, foi possivel
a geracdo de uma dendrita com um grid 2000x2000 em aproximadamente 10 horas e 30

minutos, como mostra a fig. 19. Uma dendrita com as mesmas caracteristicas: modo de
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anisotropia (j) = 4, angulo de méxima anisotropia () = 90° e temperatura de super-
resfriamento (AT) = 328 K; mas gerada com o Método do Campo de Fase sem a utilizacdo de
Técnicas de Economia de Tempo, demandaria um tempo grande para ser gerado.

Na fig. 19 observam-se os bracos primdrios e secunddrios completamente
desenvolvidos e alguns bracos tercidrios que comec¢am a crescer. Pode-se também concluir
que, os comprimentos dos bracos secunddrios aumentam progressivamente a medida que se
afastam da ponta da dendrita. Uma caracteristica interessante nesta simulacio € a assimetria
entre os bracos da dendrita, gerado pela fonte de ruido. As ramificagdes ocorrem somente de
um lado da dendrita, isto pode ser observado em experimentos de crescimentos de dendrita
em metais super-resfriados. As ramificagdes laterais crescem preferencialmente na dire¢do da
liberagdo do calor latente. Também foi possivel concluir que o super-resfriamento € a forca
motriz do processo de solidificagdo de um metal puro, pois se a temperatura estivesse acima
da temperatura de fusdo a interface sélido/liquido nao avangaria para dentro da regido liquida,
em condicdes adiabdticas impostas previamente na fronteira do dominio. Conclui-se também
que a temperatura do liquido longe da interface ndo foi alterada significativamente, e a regido
ja solidificada apresenta o maior gradiente de temperatura, isto se deve ao fato da liberacio do
calor latente durante a mudanca de fase. A regido da interface possui uma temperatura
intermedidria entre a regido solidificada e a regido ndo solidificada. Devido ao efeito da
difusividade térmica, o dominio faz-se sentir primeiro as mudancgas de temperatura, e em
seguida a transformacdo de fase, ou seja, o gradiente de temperatura difunde-se mais
rapidamente do que a interface solido/liquido, isto é uma condi¢do para que ocorram as

ramificagdes na estrutura dendritica.
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Figura 19 - Dendrita gerada de um niicleo solidificado no centro de um grid 2000x2000.

A fig. 20 faz uma comparagdo entre uma dendrita gerada pela simula¢do deste
trabalho e uma dendrita obtida experimentalmente. Comparagao foi focada na morfologia, ja
que ndo havia informagdes sobre a escala da dendrita experimental. A fig. 20(a) mostra em
detalhe parte da dentrita da fig. 19, essa dentrita foi gerada pela simulacio do método do
Campo de Fase para o niquel. J4 a fig. 20(b) mostra uma dendrita de uma liga impura de
chumbo, conforme Prates'. Independente na natureza diferente das substancias, uma é niquel
puro e a outra é uma liga de chumbo, o que chama aten¢ado € a semelhanga entre a morfologia
das dendritas. Ambas possuem caracteristicas parecidas, como bragos primdrios bem
desenvolvidos, bracos secunddrios crescendo perpendicularmente aos bracos primdrios, e

alguns bracos tercidrios comecando a crescer perpendicularmente dos bracos secundarios.
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(@) (b)

Figura 20 — Dendritas geradas (a) por simulacao e (b) experimentalmente.

A fig. 21 mostra duas dendritas, uma gerada pelo Método do Campo de Fase
sem a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo e outra gerada com a utilizacdo de
Técnicas de Economia de Tempo, para comparagdo entre a morfologia das dendritas e
comparag¢do do tempo computacional. Em relacdo a morfologia da dendrita, ndo ha diferencas
significativas, as duas possuem as mesmas caracteristicas quanto a formacgao das ramificacdes
laterais; possuem bragos primdrios e secunddrios bem desenvolvidos e muito semelhantes.
Mas em relagdo ao tempo computacional a diferenca é expressiva. Na fig. 21(a) a dendrita
gerada no método do Campo de Fase sem a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo 1
levou 22 horas e 38 minutos, ja na fig. 21(b) onde foi utilizada Técnicas de Economia de

Tempo o tempo foi de 3 horas e 24 minutos. Uma reducio de aproximadamente 85%.
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Figura 21 — Dendritas com grid 1500x1500, geradas (a) sem Técnicas de Economia de Tempo e (b) com
Técnicas de Economia de Tempo.

A fig. 22 mostra os estigios de crescimento da dendrita com grid 1500x1500
com a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo. A fig. 22(a) representa o estagio inicial
do crescimento da dendrita, onde ainda ndo é possivel identificar nenhuma ramificacdo na
dendrita. Ja as figs. 22(b) e 22(c) sdo estigios intermedidrios do crescimento dendritico, onde
a dendrita jd apresenta sua forma caracteristica, com o desenvolvimento de bracos priméarios e
também bragos secunddrios. Na fig. 22(d) é mostrada a dendrita plenamente desenvolvida,

com bracos primdrios e bragos secundarios bem desenvolvidos.
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Figura 22 — Os estagios de crescimento da dendrita com grid 1500x1500 com a utilizacio de Técnicas de
Economia de Tempo.

Para a comparacdo entre 0 método do Campo de Fase com a utilizagdo de
Técnicas de Economia de Tempo e o método do Campo de Fase sem a utilizacdo de Técnicas
de Economia de Tempo foram feitas trés simulacdes com os seguintes nimeros de pontos de
grid: 100, 200, 400, 800, 1000, 1200 para cada tipo de método. Nestas simula¢cdes todos os
outros parametros do modelo foram mantidos constantes para os dois métodos. O mais
importante na simulacdo era o tempo computacional para a geracdo da dendrita. Porque com
estes resultados foi possivel a realizacdo de uma comparagdo entre os dois métodos, em
relacdo ao tempo computacional.

Como resultado das simulacdes foi elaborada a tabela 3, que mostra a média

dos tempos computacionais e o desvio padrio pelo niimero pontos de grids, para cada tipo de
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método utilizado. Além disso, a tabela 3 também mostra o resultado do cédlculo da reducdo
percentual do tempo computacional do método sem a utilizagdo de Técnicas de Economia de
Tempo para o método que utiliza Técnicas de Economia de Tempo. Partindo da tabela 3 um
grafico foi gerado como mostra a fig. 23. Na fig. 23 a linha azul representa o método do
Campo de Fase sem a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo e a linha vermelha
representa o método do Campo de Fase com a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo.
A fig. 23 mostra a eficiéncia computacional do método do Campo de Fase com a utilizagdo de
Técnicas de Economia em relagdo ao método do Campo de Fase sem a utilizacdo de Técnicas
de Economia, uma vez que para todos os niimeros de pontos de grids simulados ele apresenta
um tempo computacional menor. Além disso, a medida que o nimero de pontos de grid é
aumentado, a reducdo percentual do tempo computacional entre os dois métodos também

aumenta, mesmo esse aumento ndo apresentando proporcionalidade.

Tempo computacional para o método do
Numero de Campo de Fase (segundos) Reducao percentual do
pontos no Sem Técnicas de Com Técnicas de tempo computacional
grid Economia de Tempo Economia de Tempo
100 14.75 £ 0.08 3.44 £0.07 76.67%
200 149.23 £1.25 27.94 +0.45 81.28%
400 1651.94 £2.20 292.37£1.69 82.3%
800 16790.34 £2.72 2896.41+1.93 82.75%
1000 31707.41 £ 3.00 5307.41£2.16 83.26%
1200 57385.47+4.02 9033.56 +2.89 84.26%

Tabela 3 — Valores do tempo computacional pelo nimero de pontos no grid.
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Figura 23 — Grafico tempo computacional versus nimero de pontos no grid.

Mas s6 a realizacdo de uma comparacio entre o tempo computacional dos dois
métodos ndo é o suficiente para comprovar a eficiéncia do método do Campo de Fase com a
utilizagio de Técnicas de Economia de Tempo. Além dessa comparagdo € preciso outros tipos
de comparagdes que avaliem questdes referentes a morfoldgica e a cinemadtica de cada tipo de
método.

A comparacdo morfoldgica avalia a morfologia das dendritas geradas pelos
dois tipos de métodos. Esta comparacgao € possivel com a construgdo do grafico para a razdo
entre o comprimento e a largura do brago primério versus o tempo adimensional de Fourier.
Onde o tempo adimensional de Fourier € a razio entre a taxa de condugio de calor e a taxa de
armazenamento de energia interna em um sé6lido, conforme Kreith e Bohn. Para cada valor
de tempo adimensional de Fourier é medido o tamanho e a largura do brago primdrio neste
ponto, e assim é calculada a razio entre eles. A fig. 24 mostra as curvas para a razdo entre o
comprimento e a largura do brago primdrio versus o tempo adimensional de Fourier do
método do Campo de Fase sem e com a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo. Os
valores e os perfis das curvas sdo bastante semelhantes. Quando o tempo adimensional de

Fourier é pequeno, ambos os métodos apresentam um valor elevado para a razio entre o
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comprimento e a largura do brago primario; ja no caso de tempo adimensional de Fourier
maiores, ambos os métodos apresentam um valor pequeno para a razao entre 0 comprimento a
largura do braco primdrio. Entdo é possivel afirmar que a morfologia das dendritas geradas
pelo método do Campo de Fase com e sem a utilizagdo de Técnicas de Economia de Tempo

sd0 muito préximas.
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Figura 24 - Comparacao morfolégica.

A comparagdo cinemdtica avalia o movimento realizado pelas das dendritas
geradas pelos dois tipos de métodos durante o seu crescimento. Esta comparacdo € possivel
com a constru¢do do grafico para a razdo entre velocidade de solidificacdo e a maxima
velocidade de solidificag@o versus o tempo adimensional de Fourier. A maxima velocidade de
solidificacdo € a velocidade de solidificagdo no maior super-resfriamento que se consiga gerar
dendritas, no caso do niquel este super-resfriamento corresponde a A7 = 319 K*; j4 o super-
resfriamento utilizado em todas as simula¢des equivale a um 47 = 260 K. Entdo para cada
valor de tempo adimensional de Fourier é medida a velocidade de solidificacdo e a méaxima
velocidade de solidificacdo, e assim € calculada a razdo entre elas. A fig. 25 mostra as curvas
para a razdo entre a velocidade de solidificagdo e a maxima velocidade de solidifica¢do versus

o tempo adimensional de Fourier do método do Campo de Fase sem e com a utilizacdo de
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Técnicas de Economia de Tempo. Os valores e os perfis das curvas sdo bastante semelhantes.
Quando o tempo adimensional de Fourier € pequeno, ambos os métodos apresentam um valor
um pouco mais elevado para a razdo entre a velocidade de solidificacio e a maxima
velocidade de solidificacdo; no caso de tempos adimensionais de Fourier maiores, ambos 0s
métodos apresentam um valor um pouco menor para a razdo entre a velocidade de
solidificacdo e a maxima velocidade de solidificacdo. Entdo € possivel afirmar que o
movimento realizado pelas dendritas geradas pelo método do Campo de Fase com e sem a

utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo durante o crescimento dendritico sdo muito

préximas.
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Figura 25 - Comparacio Cinematica.

As comparacdes morfologia e cinematica entre os métodos do Campo de Fase
com e sem a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo, mostraram perfis semelhantes; o
que comprova que a adogdo de técnicas de Economia de Tempo no método do Campo de Fase
nido prejudica os resultados de simulagdo. No tocante a comparacdo entre 0S tempos
computacionais, os resultados mostraram que o método do Campo de Fase com a utilizacdo
de Técnicas de Economia de Tempo foi mais eficiente. Portanto, o método do Campo de Fase

com a utilizagdo de Técnicas de Economia de Tempo consegue os mesmos resultados de
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simulag¢do do método do Campo de Fase sem a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo

com um tempo computacional bem menor.

6.4 - INFLUENCIA DA FONTE DE RUIDO NA SOLIDIFICACAO

Na fig. 26 sdo mostradas trés dendritas geradas com 600 pontos de grid em
cada direcdo, onde foi variado somente o valor amplitude de ruido (@) em cada caso. Quanto
maior o valor da amplitude de ruido, mas assimétrica serd morfologia da dendrita, ja que os
ruidos representam perturbagdes ocorridas durante a solidificacdo; e essas perturbacdes
simulam o caso real, onde as dendritas geradas ndo sdo totalmente simétricas. Essa assimetria
é bem observada na fig. 26(a) onde os bracos secundérios crescem com uma forma
diferenciada em cada lado do bragco primdrio, em contra partida na fig. 26(c) a dendrita é
quase totalmente simétrica jd que nem bracos secundarios se formam. Durante as simulagdes
para este trabalho foi utilizado um valor para a amplitude de ruido (a) de 0.025, este valor é

padréo para o niquel conforme mostrado na tabela 1.
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Figura 26 — Influéncia da amplitude de ruido na formacao da dendrita. (a) a = 0.025, (b) a = 0.015
e(c)a=0.

6.5 - INFLUENCIA DA ANISOTROPIA NA SOLIDIFICACAO

Na fig. 27 sdo mostradas trés dendritas geradas com 600 pontos de grid em
cada direcdo, onde foi variado somente o valor da constante de anisotropia (d,) em cada caso.
Através destas simulacdes foi possivel concluir que com o aumento do valor da constante de
anisotropia (d;) a dendrita cresce apresentando um angulo preferencial de crescimento (6y);
isto até o valor padrdo para o niquel conforme a tabela 2, porque a partir deste valor a dendrita
cresce totalmente sem obedecer a um angulo preferencial de crescimento. A fig. 27(a) mostra
a evolugdo da interface solido/liquido com J, = 0, que dizer forca de anisotropia nula, onde se
observa o crescimento das pontas da dendrita sem uma direcio preferencial de crescimento,

neste caso 45°. Para valores da for¢a de anisotropia diferente de zero, d, = 0.01, como o caso
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da fig. 27(b), a dendrita tem um crescimento mais préximo do angulo preferencial. Para J, =
0.025, valor padrao para o niquel conforme a tabela 1, como no caso da fig. 27(c), a dendrita

cresceu respeitando totalmente o angulo preferencial de crescimento no caso 45°.

1.2E-05 1.2E-05

(b)

Figura 27 - Influéncia da forca de anisotropia na formacéo da dendrita. (a) d¢ = 0, (b) de= 0.01 e (c) de=
0.025.

6.6 - INFLUENCIA DO SUPER-RESFRIAMENTO NA SOLIDIFICACAO

Na fig. 28 sdo mostradas trés dendritas geradas com 800 pontos de grid em
cada direcdo, onde o nimero de iteracdes foi mantido constante e foi variado somente o valor
do super-resfriamento para cada caso. Na fig. 28(a) foi adotado um super-resfriamento de AT
=300 K, e a dendrita gerada a partir de um niicleo no centro do grid se desenvolve por todo o

dominio. J4 na fig. 28(b) com um super-resfriamento A7 = 200 K, a dendrita gerada a partir
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do centro do dominio ndo se desenvolve tanto quanto na fig. 28(b). E na fig. 28(c) onde o
super-resfriamento é igual a AT = 100 K, a dendrita gerada a partir de um nicleo no centro do
dominio se desenvolveu menos ainda em relagdo as outras duas dendritas. Portanto € possivel
concluir que o aumento do valor do super-resfriamento facilita a formacgfo da dendrita, ja que
o avanco da interface sélido/liquido é determinado pelo super-resfriamento, € o super-

resfriamento determina a velocidade da frente de solidificagdo.
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Figura 28 - Influéncia do super-resfriamento na formacio da dendrita. (a) AT=300 K, (b) AT=200 K e (c)
AT=100 K.
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6.7 - PERFIL DO CAMPO DE FASE E DA TEMPERATURA

A fig. 29 mostra, o crescimento da dendrita num estagio intermedidrio, neste
estagio foi retirado os dados de temperatura e o campo de fases (@), na ponta da dendrita, e

estes resultados serdo discutidos posteriormente.

1.2E-05

4E-06 8E-06 1.2E-05
X (m)

Figura 29 — Crescimento dendritico num estagio intermediario do processo de solidificacao.

Se na fig. 29, tem-se o crescimento dendritico durante o processo de

solidificacdo. Na fig. 30, tem-se o mesmo estagio de formagao, porém para o campo térmico.
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Figura 30 - Campo de Temperatura num estagio intermediario do crescimento dendritico, para um metal
puro super-resfriado.

Vale lembrar que num instante inicial todo o dominio foi preenchido com
liquido super-resfriado termicamente (AT = 328 K), este super-resfriamento térmico € a forca
motriz do processo de solidificac@o, pois se a temperatura estivesse acima da temperatura de
fusdo a interface solido/liquido ndo avangaria para dentro da regido liquida. E quanto as
condicdes de contorno, elas sdo adiabéticas para a equagdo da temperatura. Na fig. 30,
observa-se que a temperatura do liquido longe da interface ndo foi alterada significativamente,
a regido ja solidificada apresenta o maior gradiente de temperatura, isto se deve ao fato da
liberagdo do calor latente durante a mudanca de fase. A regido da interface possui uma
temperatura intermedidria entre a regido solidificada e a regido néo solidificada. Devido ao
efeito da difusividade térmica, o dominio faz-se sentir primeiro as mudancas de temperatura, e
em seguida a transformacdo de fase, ou seja, o gradiente de temperatura difunde-se mais
rapidamente do que a interface solido/liquido, isto é uma condi¢do para que ocorram as
ramificagdes na estrutura dendritica no modelo. Caso este fendmeno ndo ocorra, a interface
solido/liquido avanga para dentro da regido do liquido na forma de uma superficie plana. A

fig. 31 mostra o perfil de temperatura e da varidvel ¢ do campo de fase.
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Figura 31 — Perfil de temperatura e da variavel ¢ do método do Campo de Fase através da interface
solido/liquido.

Observa-se na fig. 31, a linha verde mostra que para ¢ = +/, tem-se a regidao
solidificada e para ¢ = 0, tem-se a regiao do liquido, para valores do parametro ¢entre O e +1,
tem-se a interface, pode-se dizer entdo que este parametro do campo de fase (¢) varia suave e
continuamente de 0 a +1 na regido da interface.

Para o perfil da temperatura nesta regido, observa-se um gradiente expressivo
na regido da interface e proxima a ela, como mostra a linha vermelha. H4 também gradientes
de temperatura nas regides do sélido e liquido, porém menos expressivo a medida que se tem

o afastamento da interface.
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7 - CONCLUSOES

Os resultados deste trabalho mostraram que a utilizagdo do método do Campo
de Fase com a utilizacdo de Técnicas de Economia de Tempo é uma Gtima alternativa para a
melhora do método do Campo de Fase. Comparacdes quanto a morfologia e a cinemdtica
mostram que o método do Campo de Fase com e sem utiliza¢do de Técnicas de Economia de
tempo geraram dendritas com caracteristicas bem semelhantes. Em relacdo ao tempo
computacional, o0 método do Campo de Fase com Técnicas de Economia de Tempo reduz o
tempo computacional em média na casa dos 80%. Além da fig. 20 mostrar que as dendritas
geradas pelo método do Campo de Fase com a utilizagao de Técnicas de Economia de Tempo,
estdo de acordo com as dendritas experimentais encontradas na literatura.

Outra confirmagdo alcancada foi da relacdo parabdlica entre a velocidade de
avanco da ponta da dendrita e o super-resfriamento. O grafico gerado se assemelha ao grafico
encontrado na literatura quando esta relacao foi proposta.

Ja no caso da relacdo entre a fracdo solidificada em fung¢do do tempo, foi
encontrado um perfil linear, para este caso em que tratamos de uma substéancia pura.

Também foi possivel observar a influencia do fator amplitude de ruido na
morfologia da dendrita. A medida que esse fator é aumentado, uma dendrita mais assimétrica
é gerada, caracteristica de uma dendrita real.

Com relacdo a influéncia do fator de anisotropia, conclui-se que ele é o
responsédvel pela dendrita apresentar um angulo preferencial durante o crescimento. Quer
dizer, quando este valor é muito pequeno ou nulo, a dendrita cresce e ndo respeita o dngulo
preferencial de crescimento; ja para valores maiores a dendrita cresce ordenada.

Ja o super-resfriamento a medida que € aumentado favorece o avango da
interface solido/liquido, j4 que a velocidade de avanco da ponta da dendrita € proporcional ao

super-resfriamento. O que torna o crescimento dendritico mais rapido.
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8 - SUGESTOES

A principal seria a utilizacdo da técnica computacional, em trabalhos do
Método do Campo de Fase aplicados a ligas: bindrias, terndrias e quaterndrias, ji que estas
ligas demandariam ainda mais tempo computacional do que as substincias puras.

Outra sugestdo seria a verificacdo da eficiéncia desta técnica na geracdo de

dendritas com trés dimensoes.
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10 - ANEXOS
ANEXO1

A solucdo numérica das equacdes de estado utilizadas na simulacdo da
solidificacdo de um metal puro é mostrada a seguir. Sendo que para a equagdo de fase,
admite-se fluxo nulo na fronteira do dominio (0@/0tr = 0), como condicdo de contorno.
Fazendo-se uma discretizag@o por diferencas finitas, e utilizando um esquema explicito para
ambas as equagdes.

Equacio de fase, esquema explicito:

1 3¢ , 0 , 8¢>j J v 99
— P _w. V) +— -2 2 |-
M) o (V.(e(6)" Vo) + % (8(6’)8 ) 5 ) o [8(9)8 @) ayj

—wg'(¢)—h'<¢)}ﬂ<T—Tm>

m

Desenvolvendo o 1° termo do lado direito da equagdo tem-se:

1 99 a(() ‘”J ay(e(ﬁ) a‘”j (ew)e(e)aﬂ

M@ o ox
_9 PN IR NERPGLY; (P
ax£8(3)8 ()] ayJ wg' (@) —h (¢) T (r-T,) (L1)

Para melhor compreensdo da solu¢do numérica, os termos da equacio de fase
acima serdo resolvidos separadamente.

O termo do lado esquerdo da equacio I.1:
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W 1 _ 1[4
o M@ M@)| At

O 1° termo do lado direito da equagdo L.1:

(@ 3%), (=" 5
£(0)? £(0)?
1(8(9)28_(?)_ ox ), axW:
ox ox

2Ax

2 Pr — 0 , Op — Oy
£ (0) v &y (0) e

2Ax

m[eg(e)zwf —0; )= €, () (9 — oy )]

O 2° termo do lado direito da equagdo L.1:

( ¢J ( ¢]

)’ £(6)*

3[3(0)2 %j L2 o
dy

dy 2Ay
gN (9)2 ¢N ¢P 85 (0)2 ¢P ¢S
2Ay
v (©)° (P =0 ) —£5(0)° (95 —95)]
O 3° termo do lado direito da equagdo I.1:
) ) (eN ¢, (60?’} ( ©)¢'; (0) ¢j
—(g(e)e'(e)—‘l’j = X i )s _
ady 2Ay

' P — P . ¢SE Do
Ey(O)e' ) (0) oA 5 (0)¢'s (0) A

2Ay
[y (B)E'y (0) (Dyy — Dy ) — E5(O)E's () (b, — By

4AxAy

O 4° termo do lado direito da equagao I.1:



(egw)e'E (9)5;4”] (e O, () ‘M]
y E w

9 (@22 |- Wy _
ax(ew)e ©) j— e =
¢NE ¢SL ' ¢NW ¢SW

E(O)e L () —~ oAy — &, (0)e'y, (0) oAy

2Ax
[£,(O)€'; () (P —P5) — €, (O)E',, () (P — Py )]

4AxAy

O 5° termo do lado direito da equagao I.1:

wg'(9) =w3(g, )’ —4(¢p ) +20;)

O 6° termo do lado direito da equagao I.1:

1) ATH (T ~T,) = (B06X)* —60(45 )’ +30(95)?) ATH

m m

(T-T,)

Agrupando os ternos temos:

1 ¢£+1—¢1]§ _ 1 2 K _ 4Ky _ 2 K K
M(6)|: At :|_ 4Ax2 [€E(9) (¢E ¢P) Ey (9) (¢P ¢w )]+

Ty 2[8 (O) (B — 05 )—€5(0)* (8 — P )]+

(£ (O)€'y, () (B — P ) — €5 (O)E' (8) (P — Py )]~

4AxA

Ay [£:(0)e'; (0) (B —Ps) — €y (O)E'y, (8) (B — Py )] —

—(wB(gp)’ —4(8p)” +26,)) — ((30(4; )" —60(g; )’ +30(¢1§)2);ﬂ

Finalmente temos:

m

T-T,))
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i = (M(H)At){(r:xz £, (6)° (9K — )~ &, (0)*(9F — o >]j +

1 204K 4Ky 204K 4K
+ ny [y (O)" (Py —Pp ) —£5(0)" (Pp — s )]J+

1 ) K 2K \_ 1 K _ »k _
by A [&y ()€’ (O) (Pyp = Pyw) — E5(O)€'s (8) (P = Py )]j

1 [ K _ K _ ' K _ K —
| 4aey [£.(0)€' (0) (Pyi = Psp) = €y (O)E'y, (8) (Prw — Do )]J

—(w(3(¢p )’ —4(Pp ) +267)) —

—((30(¢5 )" = 60(g5 )* +30(¢ )’ );ﬂ T-T, ))} +ép 1.2)

m

O préximo passo serd adicionar, na equagdo acima um termo para a geracdo de

ruidos, esta forma de adicio de ruidos € similar ao trabalho proposto por Warren e

33
colaboradores™:

Noise =16ar(¢; )>(1— ¢} )*

onde:
r € um nimero aleatério gerado entre —1 e +1;
a é a amplitude do ruido.
Para a solucdo numérica da equacdo de fase 1.2, tem-se o pardmetro &(6),
portanto o préximo passo serd determinar expressdes para esta incognita.

A mobilidade da equagdo de fase € igual a uma constante:
M@)=M, (I.3)

T‘mﬂ (f

Onde M, é determinado pela relacio .
2.73AHA,

Para ¢(0) e £’(0), tem-se:
e@)=¢e,(0+0,cos j(6—-6,)) (L4)

£'(0) =—¢,0, jsenj(0 —6,) (L.5)
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O parametro g é determinado pela relagdo, ,/2.734,0, , as constantes J, e j sao

determinadas previamente e valem para a simulagdo de metais puros 0.025 e 4
respectivamente. O 0y € o angulo preferencial de crescimento, portanto falta determinar o

angulo da interface em relacdo ao eixo x(6), portanto tem-se:

9,
tan(6) = —- (1.6)
an(6) p

X

0= arctan[ﬁj @7

X

Uma vez determinados o &(6), ¢’(6) e o 8. O préximo passo serd determinar

estas varidveis em torno do ¢p no dominio. Ao norte do ponto @p, tem-se:
ey(@)=¢,(14+ 0, cos j(8, —6,))
ey (0)=—¢,0. jsenj(@, —0,)

O parametro nestas duas equacoes € @y, sendo determinado por:

0, = arctan(@j
¢Nx

Ao sul do ponto ¢p, tem-se:
£5(0)=¢,(1+ 0, cos j(0, —6,))
£ (0)=—¢,0, jsenj(6, —6,)

O parametro nestas duas equacdes é @, sendo determinado por:

0, = arctan[&j
¢Sx

Ao leste do ponto ¢@p, tem-se:

e,(0)=¢,(1+0,cos j(8, —6,))
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£',(0)=—¢,0, jsenj(0, —6,)

O parametro nestas duas equacdes é @g, sendo determinado por:

0. = arctan[@j
¢Ex

E a oeste do ponto ¢p, tem-se:

&, (0)=¢€,(1+ 9, cos j(6, —6,))
gy (0) =—¢,0, jsenj(6,, —6,)

O parametro nestas duas equacdes é @y, sendo determinado por:

6, = arctan[%j
¢Wx

Com as equagdes obtidas acima se pode resolver numericamente a equagdo de
fase, sendo que para a temperatura no ponto para a equacio de fase, serd determinado pela
equacdo da energia, cuja solucdo numérica serd mostrada a seguir.

Equacio de transporte de energia (esquema explicito):
oT AH d
—= DV2T+—h'(¢)—¢

ot c, ot

Desenvolvendo o segundo termo do lado esquerdo, a equacao do transporte de

energia tem a seguinte forma:

o _ [ (ar), o (ar)), aH 00
o _D[ax[axj+ay(ayjj+ o "% @3)

Agora vamos resolver separadamente cada termo da equacio.

O termo do lado esquerdo da equacdo L.8:

a_T _ TPK+1 _ TPK
ot At
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O 1° termo do lado direito da equagao 1.8:

i(a_Tj_ o°’T T, -2, +T,
ox\ ox ) ox® Ax?

O 2° termo do lado direito da equagao 1.8:

9 (0T _9°T _Ty -2T,; +T§
dyl dy ) oy’ Ay?

O 3° termo do lado direito da equagao L.8:

A 1 )22 = A Gog ) — 6008 )" +30(05)° >[—‘¢J
p ot Cp At

Agrupando os ternos de 1.8 temos:

TS =Tk _p TN 2T +TF N TX -21F +Tf N
At Ax® Ay’

A7 (0(¢X)* —60(p% ) +30(p5 )? )(P_‘%J
¢ At

P

Finalmente temos:

W CE RANCE RA N

2 Ay
AH K4 K\3 K\2v 4K+l 4K K+l
+—30(g, )" —60(, )" +30(0, )" )@p " —0p )+ T, (L.9)
Cp
ANEXO II

A equacdo de fase para uma condicio de equilibrio num sistema

unidimensional € representada por:
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P J ¢=wag(¢)

1
ox’ 00 @h

O termo do lado direito da equag@o acima representa a energia associada a
interface. Resolvendo a equagdo anterior e aplicando as seguintes condi¢des de contorno ¢ =
1 quando x — —o e ¢ = 0 quando x — +, a equacdo de fase para as condicdes citadas acima

é representada por:

1 X
P, (x) = 5 {1 - tanh(ﬂj} (I1.2)
onde:
1=t (IL.3)

Esta equagdo I1.3, correlaciona a espessura real da interface com os parametros
¢ ¢ w do modelo do Campo de Fase. Cahn e colaboradores®’, propuseram que a tensao
superficial (o) pode ser obtida pelo excesso de energia livre na regido da interface, sendo a

tensao superficial expressa a partir da equacao II.1:

c=¢* w(%j dx (I1.4)

O termo 0¢@0x, é representado por:

9 __ 1 . hZ(L x) (IL5)
ox 42 21

Substituindo I1.4, na equacao II.5 tem-se:

oo 2
stzj —Lsechz(ixj dx
44 24
e r of 1 ’
o1 [| sech 25| @ (IL6)

—oo

Substituindo b = £/16)° ¢ a = 1/2, na equagio IL6:
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o=b f (sech®(ax))’ dx (IL7)

oc=b j sech*(ax) dx (11.8)

Integrando a equagdo I1.8, conforme Spiegel37:

00

3a

L —co

_ , . -
o= b{ sech” (ax) tanh(ax) + % Isechz (ax)dx}

3a 3

L —co

b{_ sec h? (ax) tanh(ax) | L2 {tanh(ax) T }

a

o b{ sech’ (+00) tanh(+e0)  sech’ (o) tanh(—oo)} 2 {tanh(+oo) _ tanh(—o0) }}

+ J—
3a 3a 3 a a
o= b{% [l N l}}
3la a
o= b{i} (11.9)
3a

Substituindo as relacdes para “a” e “b” na equacgdo IL.9, tem-se:

_e 1
Tar | L
24
82
6] ( )

Substituindo a equagdo 11.3 na equagao II.10, tem-se a relacdo dos pardmetros

(¢ e w) do modelo com a tensao superficial (o):
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e
e 1I.11
32 (L1

O préximo passo serd determinar a equagdo que relaciona os parimetros (¢ e w)
com a espessura da interface, neste trabalho a regido da interface no dominio estard para

valores de ¢ entre 0.1 a 0.9. a equag@o que determina a espessura da interface adotada neste

trabalho € a mesma proposta por 0Ode™:

24 = Tﬂ dg, (IL.12)
0. ld¢0

Substituindo a equagdo II.2 na equagdo 1.3 e reagrupando a equagdo, ou seja,

colocando o x em evidéncia, tem-se:

J2e
x =——=arctan h(1—-2¢,) (I1.13)
Jw '
Derivando a equagéo I1.13 em relagdo a ¢, tem-se:

dx  22e 1

— 11.14
dg, Jw 1+(1-24,)° (L1

Substituindo II.14 na equacdo I1.12, tem-se:

W011+<1 2¢0 22
24 = \/\/_;[arctanh(l 20,107

IL.15
T, (L15)
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Finalmente com as equacdes II.11 e II.15, chega-se a relacdo dos pardmetros ¢

e w relacionados com a tensdo superficial () e com a real espessura da interface (A1), como

mostrado a seguir:

£=+27340 (IL.16)

o
=6.6— 1I.17
w 7 ( )

O préximo parametro que serd correlacionado com as propriedades do metal é
0 M. Este parametro é correlacionado com o coeficiente cinético linear (u), temperatura de
fusdo (7,,), calor latente (1H) e espessura da interface (24). Para tanto se aplica a equacio de
fase um problema de interface plana, unidimensional, movendo-se com velocidade

constante. Portanto a equacdo se reduz a:

09 M, ,AH
—=—T,-T)i I1.18
o T (T,, =T)h'(9) (IL.18)
Para as condig¢des citadas acima o termo transiente pode ser representado por:
0¢ J¢ dx o9
b A Sl & IL.19
ot Ox dt ox ( )
Substituindo a equacdo I1.19 na II.18, tem-se:
M ,AH
OO _MAH ) (I1.20)
ox T

m

A velocidade v € representada por:

v=uT, -T) (IL21)
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A equacgdo I1.21, foi obtida a partir de um griafico velocidade da interface
solido/liquido (v) versus super-resfriamento (A7). i € o coeficiente cinético linear, ou seja, o

coeficiente angular obtido no gréfico velocidade x AT. Substituindo I1.21 em IL.20, tem-se:

39 M,AH
ox T

m

h'(¢) (11.22)

Para a equacdo I1.22 0¢@/ox é diferente de zero na regido da interface sendo

representado por 0@0x=1/A, substituindo em II.22 e explicitando M, chega-se a expressao:

ﬂT U
M, = " h I1.23
N ) (I1.23)
ANEXO III

A equagdo de fase para uma condicio de equilibrio num sistema
unidimensional III.1, quando resolvida com as seguintes condi¢cdes de contorno ¢ = / quando

x — —oo e ¢ =0 quando x — +oo, resultard em III. 2:

2 az¢ —w Jg(9)
ox’ 00

9 (x) = %{1 - tanh(@} (I11.2)

2¢

(IIL.1)
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Uma forma de se comprovar esta relagdo é se derivando III.2 duas vezes e

comparando com a III.1. Para facilitar estd comparacdo vamos rearranjar a equacio III.1.

Comecando por resolver Og(@)/0¢.

g =9>(1-9)° =9 +2¢° +¢* (I11.3)

Derivando III.3 tem-se:

BWD) _25_6g? +49° (IIL4)
o9
Com o resultado de III.4 podemos rearranjar III.1, que fica da seguinte forma:
2
a_? = Vg 64 +44° (IL5)
ox~ &€

Antes de se derivar duas vezes III.2 vamos estabelecer algumas relagdes.

Rearranjado a I11.2 temos que fanh é:

wx
tanh =1-2¢, (I11.6)
A relagdo entre sech’ e tanh’ é descrita por Spiegel37 como:

sech’(x)=1-tanh*(x) (II1.7)

Com a utilizacdo da relagdo II1.7 chegamos a:

sechz[\/\/gij :1—tanh2(*/\/gj (IIL.8)
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Substituindo I11.6 elevado ao quadrado em III.8 temos:

sech (\/\/ng—l (1-20,)* = 49— 49’ (IIL.9)

Agora podemos comegar a derivar II1.2. A primeira derivada € igual a :

Jwax
dg,(x) :2{1 - (\/_EJ} _ﬁsechz(ﬂjx=

dx dx 212e 2¢
— VW AW \ANw
_— h| —— h| —— 1II.10
2\/58 e \/58 e \/58 ! ( :

Na segunda derivada derivamos o resultado II1.10.

_\/; (ﬁjxsech(\/_J
do,(x)  22e | 2e V2e

dx* dx
_=w (\/_xj Jw (@j (\/_xj
"2 e ) Ve M\ Ve J2e
Jwx J_ Jwx J_ Jwx
+sech( \/_SJ \/_8 ( \/_SJ \/_8 ( \/_SJ {IL11)

Reescrevendo I11.11 temos:

dgy)* _w o wa)Nwx)w Jwx) - wx
PRl (\/_gjt h(\/_e}r ek (\/_J (J_ej

dgy(x)* _ ws (\/_xj (\/_xj )

dx’ J2e J2e

Substituindo II1.6 € II1.9 em I11.12 temos :
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W 2p—6¢ +4¢° (I11.13)

J 2
9y (x) - (49— 49°)(1-2¢) = 2
2¢e

dx? F

E fécil observar que II1.13 é igual a IIL.5. Entdo a derivada de segunda ordem

de III.2 e igual a III.1.

ANEXO IV

Trabalhos gerados na produgdo desta dissertacao:

e “Estudo do Método do Campo de Fase para Solidificacdo de uma Substancia Pura”
apresentado no IX Encontro Regional de Matemética Aplicada e Computacional em
2009.

e “Simulagdo Computacional da Solidificagdo do Niquel pelo Método do Campo de

Fase” apresentado no XII Encontro de Modelagem Computacional em 2009.



ESTUDO DO METODO DO CAMPO DE FASE PARA SOLIDIFICACAO DE UMA
SUBSTANCIA PURA

Abner da Costa Assis - abner @metal.eeimvr.uff.br

Universidade Federal Fluminense, Escola de Engenharia Industrial Metalidrgica de Volta
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Universidade Federal Fluminense, Escola de Engenharia Industrial Metalidrgica de Volta
Redonda, 27225-125 — Volta Redonda, RJ, Brasil

Resumo. Métodos que possam simular a solidificacdo sdo importantes, porque a
solidificacdo estd presente em quase todos os processos de fabricacdo de materiais; e tem um
papel ainda mais acentuado no processo de fundicdo, onde é a etapa mais importante. Por
isso o presente trabalho tem como objetivo o estudo do Método do Campo de Fase, pois este
é uma ferramenta importante para simulacdo do crescimento dendritico ocorrido durante a
solidificacdo. A estrutura gerada por este crescimento chamada dendrita, vai influenciar
fortemente nas propriedades do material como: ductilidade, condutividade térmica e
resisténcia mecdnica, dependendo de suas caracteristicas. A condi¢cdo primordial para esse
tipo de crescimento é a condicdo de super-resfriamento, quer dizer, a temperatura no liquido
estar abaixo da temperatura de fusdo da substdancia. As dendritas irdo crescer com forma
parecida a de uma drvore; primeiro crescem bragos primdrios, apos bracos secunddrios
crescem nos bracos primdrios perpendicularmente, e apos bracos tercidrios crescem a partir
dos secunddrios paralelos aos bracos primdrios. Por isso o Método do Campo de Fase
tornou possivel a simulacdo da interface difusa formada entre o sélido e o liquido durante a
solidificacdo. Para uma substdncia pura o método consiste de duas equacoes que trabalham
acopladas: equacdo do Campo de Fase e equacdo da Energia; além das duas equacdes, uma
equagdo chamada ruidos, referente as perturbagcoes ocorridas durante a solidificacdo deve
ser acrescida a equacdo de fase; essa equacdo simula vibracoes no molde, presenca de
elementos estranhos no meio liquido e etc.; que vdo gerar uma dendrita assimétrica como
num caso real. O método tem como pardmetro caracteristico o pardmetro Campo de Fase
(@), que vale zero no liquido puro e um no solido puro, e recebe valores entre zero e um na
interface Solido-Liquido; através desse pardmetro é possivel identificar se um determinado
ponto do dominio estd na fase liquida, solida, ou é uma regido de interface. O Método do
Campo de Fase foi resolvido pelo Método de Diferencas Finitas com um esquema explicito,
por isso foram necessdrias condicdes para a sua convergéncia,; e o material cristalino puro
adotado nesse estudo foi o Nigquel. Como resultados da simulacdo computacional foram
geradas essas dendritas: uma dendrita com grid 1000x1000 e seu campo térmico, com o
objetivo do estudo da formacdo das ramificacdes primarias, secundarias e tercidrias, e
verificacdo da influéncia do campo térmico no campo de fase; duas dendritas com diferentes
dangulos de crescimento preferenciais, mostrando como o crescimento dos bracos primdrios



obecede a estes valores; trés dendritas com diferentes niimero de pontas, mostrando que a
varidvel niimero de pontas determina a quantidade de bracos primdrios da dendrita; quatro
dendritas com diferentes valores de amplitude de ruidos, a amplitude de ruido comanda a
equacdo de ruido, entdo, quanto menor valor da amplitude mais simétrica fica a dendrita;
duas dendritas com diferentes valores de constantes de anisotropia, mostrando que quanto
maior o valor da constante de anisotropia mais o crescimento dendritico obedece ao
crescimento preferencial; e trés dendritas com diferentes valores de super-resfriamento,
mostrando que o super-resfriamento é proporcional a velocidade da ponta da dendrita,
entdo, as dendritas com maior super-resfriamento irdo ter o seu crescimento mais adiantado.

Palavras chave: Campo de Fase, Diferencas Finitas, Explicito.
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Resumo. Este trabalho simula o crescimento dendritico, para o estudo da estrutura
caracteristica do processo de solidificacdo. As caracteristicas quanto a forma dessas
dendritas influenciam fortemente as propriedades dos materiais como: ductilidade,
resisténcia mecdnica e condutividade térmica. E o Método do Campo de Fase tem essa
capacidade de simular o crescimento dendritico, jd que consegue reproduzir a interface
difusa entre as fases. Esse método se caracteriza pelo pardmetro Campo de Fase (@) que vale
0 no ligquido puro e 1 no sdlido puro, e por variar entre 0 e I na interface. O método do
Campo de Fase utilizado no presente trabalho é composto por duas equacdes acopladas: a
equacdo do campo de fase e a equacdo da energia. Neste trabalho essas duas equagdes serdo
discretizadas através do método de Diferencas Finitas na sua forma explicita, e a substdncia
analisada serd o niquel puro. Com as dendritas geradas foi possivel discutir a influéncia de
alguns pardmetros como: niimero de pontas da dendrita, dngulo preferencial de crescimento,
amplitude de ruido e temperatura de super-resfriamento, além de um estudo sobre o
crescimento das ramificagoes laterais.

Palavras Chave: Campo de Fase, Diferengas Finitas, Explicito.

1. INTRODUCAO

A producdo de quase todos os objetos produzidos pelo homem envolve a solidificacdo em
algum estdgio do seu processo de fabricacdo. A solidificagdo é importante, porque é o
principal fendmeno do processo de fundicdo, o qual € um método muito econdmico. As
estruturas que sdo resultantes desse processo: as dendritas influenciam drasticamente as
propriedades dos produtos obtidos via processo de solidificagao.



Como todas as transformagdes de fase, a solidificacio se processa em duas etapas
sucessivas: nucleacdo e crescimento da nova fase em meio a anterior. Assim sendo, o termo
nucleacdo traduz o modo pelo qual a fase s6lida surge de maneira estdvel, no seio da fase
liquida, sob a forma de pequenos nicleos. Por outro lado, o termo crescimento traduz o modo
pelo qual esses nicleos crescem sob a forma de cristais ou gros cristalinos. A nucleag@o pode
processar-se sob as duas seguintes condi¢des segundo (Furtado, 2005):

a) Nucleacdo heterogénea — a fase sélida nucleia em meio a fase liquida, contando com a
contribuicdo energética de agentes estranhos ao sistema, tais como impurezas, inclusdes
solidas, paredes do molde, inoculantes e aditivos que correspondem aos casos mais freqiientes
na pratica.

b) Nucleacdo homogénea - a nucleagdo da fase sélida em meio a fase liquida, sem que
haja interferéncia ou contribui¢io energética de elementos ou agentes estranhos ao sistema.

O método do Campo de Fase, foco deste trabalho, ndo inclui o tipo de nucleacdo
(heterogénea ou homogénea). Admite-se que um nicleo adicionado previamente ao sistema
serd estavel e; dependendo das condicdes do sistema, tais como o super-resfriamento (AT),
podera desenvolver-se.

A maneira pela qual o nicleo sélido cresce durante a solidificacdo vai depender da
estrutura atomica da interface sélido/liquido, que pode ser dividida em dois tipos segundo
(Furtado, 2005):

a) Interface difusa, que se caracteriza pela separacdo entre o sélido (regido ordenada
atomicamente) e o liquido (regido desordenada atomicamente) por meio de uma faixa mista de
regides ordenadas e desordenadas com espessura de aproximadamente 50 4tomos.

b) Interface facetada, que se caracteriza pela separacio entre a fase solida e a liquida por
meio de uma faixa abrupta e nitida com niao mais que 5 4tomos.

A interface difusa € normalmente encontrada nos metais, enquanto a interface facetada é
tipica dos cerdmicos.

Devido a importancia do processo de solidificagdo muitos pesquisadores tém focado os
seus estudos nesta drea utilizando-se de novas técnicas computacionais que possam realizar a
modelagem e simulagdo deste processo. Neste sentido, surgiu o método do campo de fase que
simula o processo de solidificagdo com interface s6lido/liquido complexas.

2. METODO DO CAMPO DE FASE

Em muitas situacdes praticas é impossivel a determinag¢do de uma solugdo analitica pelos
modelos matematicos tradicionais para tratar os processos de solidificacdo. Os métodos
tradicionais de simulagcdo, baseados em equagOes de transporte cldssicas, tornam-se
ineficientes para o tratamento de fenOmenos onde devem ser considerados regimes de
solidificacdo metaestdveis como, por exemplo, no caso de substincias puras, onde a frente da
solidificacdo avanga através de uma fase liquida super-resfriada. Nestes casos a interface
solido/liquido pode adquirir uma geometria complexa, que depende localmente da curvatura,
da velocidade de solidificag@o e, ainda, sob a influéncia da anisotropia. Por esta razio um
considerdvel esforco tem sido empregado no desenvolvimento de métodos numéricos.

Deste esfor¢co surgiu o0 Método do Campo de Fase, uma técnica matemaética baseada na
termodindmica, para descrever o processo de transformacdo de fase em um material (por
exemplo, de um liquido a sdlido). Uma das caracteristicas do Método do Campo de Fase € a
idéia de uma interface difusa entre as fases. O parametro campo de fase (@) foi introduzido ao
modelo, e podem deter os valores a partir de 0 (liquido puro) até 1 (s6lido puro), para cada
ponto do volume de material, a sua transicdo entre 0 e 1 determina a regido da interface. No
caso de materiais cristalinos puros o método do campo de fase se caracteriza pela solucdo
simultinea das equacdes de energia e de fase.



2.1 EQUACOES GOVERNANTES

A equacdo do Campo de Fase foi representada em recente trabalho (Furtado, 2005), da
seguinte forma:
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O primeiro termo do lado esquerdo da eq. (1), representa o termo transiente. A varidvel
do método do campo de fase é definida como ja foi dito em ¢=0 no estado liquido e ¢=1 para
a regido do sélido. Todos os termos da equagdo de fase t€m valores diferentes de zero na
regido da interface, ou seja, quando a varidavel ¢ estd entre 0 e 1. O primeiro termo do lado
direito da equacgdo representa o termo difusivo. As derivadas cruzadas (segundo e terceiro
termo) representam o fator de anisotropia do crescimento dendritico. O quarto termo
representa a tensdo superficial da interface, ou seja, este termo inibe o avango da interface
para dentro da regido liquida. O quinto e ultimo termo representa a for¢a motriz do processo
de solidificag@o, que é obtido pela relagdo (7-7m)/Tm onde Tm é a Temperatura de fusdo do
metal e 7' € a temperatura calculada no ponto pela equacio de energia. M(6) € o parametro que
determina a mobilidade da equacdo de fase e, portanto controla o termo transiente da eq. (1).
A interface difusa € controlada pelo pardmetro ¢(6). O angulod é o angulo de orientacdo do
vetor normal a interface com relagéo ao eixo x. O pardmetro w corresponde a densidade de
energia associada a frente de solidificagdo, enquanto que AH representa o calor latente
liberado na transformacdo de fase. A fungdo g(¢@) descrita na eq. (2) € nula em O e +1, isto
garante que a densidade de energia terd valores diferentes de zero somente na regido da
interface. Para um comportamento suave de ¢ dentro dos valores limites (0 e 1), se faz
necessario o uso de uma fung¢éo suavizante h(¢) descrita na eq. (3).

Os valores das funcdes g( @) e h( @) descritas por (Boettinger, 2002) sdo os seguintes:

g =¢>(1-9)° 2)
h(¢) = ¢’ (10-15¢ +6¢°) 3)

Os parametros M(6) e &g 6) descritos por (Boettinger, 2002) sdo obtidos através das eq. (4)
e eq. (5), respectivamente:

M(8)=M_,[1+6, cos j(6-6,)] 4)
£(0)=¢g,[1+6, cos j(0-86,)] %)

Onde M(6) e g 6) sdo constantes anisotrépicas , € é orientacdo da interface com maxima
anisotropia e j controla o nimero de ponta da dendrita, que crescerdo do nicleo solidificado.
O vale para 0 caso isotrépico, e 4 para anisotropia de 4 direcdes e 6 para de 6 direcdes.



As eq. (6), eq. (7) e eq. (8) descritas por (Boettinger, 2002) fornecem os valores dos
parametros My &e w:

&, =42734,0, ©)

w=6,620 (7)
Ay
— T;nlu(:( (8)
* 273AHA,

Onde 24, ¢ a espessura da interface e 445" é o coeficiente linear cinético da interface.

Além disso, deve ser adicionado ao lado direito da Eq. (1) de um termo referente a fonte
de instabilidade da frente de solidificacdo, conhecida como fonte de ruidos. Este termo
favorece a obtencdo de uma estrutura dendritica assimétrica em relacdo as ramificagcdes
primérias, estes ruidos tém como objetivo representar as perturbacdes ocorridas na interface
durante o processo de solidificacdo. A equagdo que representa estes ruidos foi descrita por
(Warren & Boettinger,1995):

Noise =16.a.r¢>(1-¢)* )]

O r € o numero aleatdrio gerado entre —1 e +1, e a é o fator de amplitude do ruido. Pela
Eq. (9), pode-se observar que o ruido tem o seu valor mdximo em ¢= 0,5, sendo nulo em ¢=0
e ¢=1, ou seja, os ruidos sdo gerados na regido interfacial.

Ja a Equacdo de energia representada por (Furtado, 2005) tem a seguinte forma:

I _ pvr+ A )22 (10)
ot cp ot

O primeiro termo do lado esquerdo representa o termo transiente da equagdo de energia.
O primeiro termo do lado direito representa o termo difusivo, D € a difusidade térmica. O
segundo representa o termo fonte, onde cp € o calor especifico, AH representa o calor latente
liberado na regido da interface. A funcio suavizante h(¢) mostrada na eq. (3) tem funcio
pouco clara, uma vez que O@0Ot deveria sozinho, indicar onde a energia latente da
solidificacdo deveria ser liberada.

Se considerarmos uma substancia pura, a Eq. (1), serd acoplada a Eq. (10), através do
termo fonte.

Neste trabalho toda simulag¢@o se concentrard em materiais cristalinos puros, no caso o
niquel. A espessura da interface é definida pela distancia entre ¢ que varie de 0.1 a 0.9. Os
dados usados neste trabalho foram retirados de (Kim, 1999). Assumindo d,=0 e 5= 0,025, ¢
usando oy = 0,37 J/m* e 1" = 2 m/s K para a fusdo do niquel puro e 24y = 8 x 10® m por
conveniéncia numérica. Com 7T,,= 1728 K e 4H = 2,35 x 10 J/m® , onde obtemos &= 2,01 x
10 (J/m)”z, w=0,61x 10 J/m’ e My= 13,47 m>/s J. Os outros parametros na Eq. (1) sdo D =
1,55 x 10° m*/s e ¢, =5,42x 10° J/m’ K.



3. METODO NUMERICO

Para a solug@o das equagdes serd utilizado para ambas as equacdes, um esquema de
diferencas finitas explicito. E para gararantir essa convergencia serd adotada duas condigcdes
de estabilidade que devem ser respeitadas, que foram descitas por (Kim, 1999) como
At<AC/AD e At<AC/(4ME). A distancia entre os pontos do grids vale Av=Ay=2 x 10® m; jd o
At vale 7,74 x 10 s, 0 que garante obedecer a uma das condicdes de convergéncia. O nicleo
de solidificacdo sera colocado no meio do grid e hd condicdes adiabaticas nas fronteiras do
sistema.

Toda a computagdo foi desenvolvida num computador Intel Dual Core, 3,00 GHz e 8,00
GB de RAM.

4. RESULTADOS

Através do método do Campo de Fase foi possivel gerar uma dendrita conforme a fig.1.
Essa dendrita foi gerada num grid 1000x1000, com j=4 (quatro pontas), super-resfriamento de
AT = 528 K e crescimento preferencial num angulo de 45°. Onde € possivel observar bragos
primdrios bem desenvolvidos, e bragos secundarios que cresceram nos bragos primarios a 90°.
Alguns pequenos bracos tercidrios comegcaram a se desenvolve a partir dos bragos
secunddrios. Esses bragos tercidrios cresceram paralelamente aos bracos primdrios, e ainda
cresceram com uma particularidade, os bragos s6 cresceram em um lado dos bragos
secunddrios. Isto e explicado pela distribui¢do do campo térmico, a ramificacdo prefere a
dire¢do da liberacdo de calor.

Outro fendmeno que pode ser observado na fig. 1, € que o comprimento dos bragos
secunddrios aumenta a medida que se afastam da ponta da dendrita. Este fendmeno acontece
em dois estagios. Primeiro, perto da ponta da dendrita os pequenos bracos secundarios que
surgem competem entre si, e alguns crescem mais rdpido que outros, € 0s que crescem
primeiro inibem o crescimento dos outros. E depois, ndo ha grande competicao entre bracos
desenvolvidos, isto acontece devido ao espacamento que existe entre eles.
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Figura 1 - Dendrita gerada de um niicleo solidificado no centro de um grid 1000x1000.



A fig. 2 é o perfil térmico da dendrita mostrada na fig.1, como a figura mostra o liquido
longe da interface ndo foi alterada significativamente, e a regido ja solidificada apresenta o
maior gradiente de temperatura, isto se deve ao fato de liberagdo do calor latente durante a
mudanca de fase. A regido da interface possui uma temperatura intermediaria entre a regiao
solidificada e a regido ndo solidificada. Devido ao efeito da difusividade térmica, o dominio
sente primeiro as mudancas de temperatura, e apds a transformacdo de fase, isto é uma
condic¢@o para ocorrer as ramifica¢des na estrutura dendritico. Caso este fendbmeno nao ocorra,
a interface sélido/liquido avanca para dentro do liquido na forma de uma superficie plana.
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Figura 2 — Perfil de temperatura de uma dendrita de grid 1000x1000.
Na fig. 3 duas dendritas com 700x700 grids e com diferentes angulos de orientacdo de

crescimento sdo representados. A fig. 3(a) mostra uma dendrita com direcdo de crescimento
preferencial 6,=45°, ja na figura 3(b) a dendrita tem 6=90°.
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Figura 3 — Influéncia do angulo preferencial de crescimento na formacgéo da dendrita.
(a) &=45 e (b) 6,=90°.



Na fig. 4 trés dendritas com 300x300 grids e com diferentes nimeros de pontas sdo
mostrados. A fig.4(a) representa um caso isotrépico em que a dendrita possui numero de
pontas igual a j = 0, nas fig. 4(b) e 4(c) representam casos anisotropicos onde o numero de
pontas sdo respectivamente, j =4 e j = 6.
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Figura 4 — Influéncia do nimero de pontas na formacao da dendrita. (a) j=0, (b) j =4
e(c)j=6.

Na fig. 5 quatro dendritas com 300x300 grids e com diferentes valores de amplitude de
ruidos sdo mostrados. Quanto maior o valor da amplitude de ruido, mas assimétrica serd a
dendrita, j4 que os ruidos representam perturbagdes durante a solidificacdo. E essas
perturbacdes simulam o caso real, onde a solidificacdo nao € totalmente simétrica.
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Figura 5 — Influéncia da amplitude de ruido na formagéo da dendrita. (a) a = 0,025, (b)
a=0,015, (c) a=0,005¢ (d) a=0.

Na fig. 6 sdo mostradas tré€s dendritas com 300x300 grids e com diferentes valores de
super-resfriamento. O aumento do valor do super-resfriamento facilita a formacao da dendrita.
Ja que o avango da interface sélido/liquido € determinada pelo super-resfriamento, ou taxa de
extragdo de calor. O super-resfriamento determina a velocidade da frente de solidificacdo.
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Figura 6 - Influéncia do super-resfriamento na formacdo da dendrita. (a) AT7=528 K,
(b) AT=428 K e (c) AT=328 K.
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Abstract: This work computationally simulating dendritic growth, to study the characteristic
structure of their dendrites. Features such as the outside dentrites strongly influence on
properties of materials such as: ductility, strength and thermal conductivity. The Phase_Field
Method has the ability to simulate the dendritic growth, as it can reproduce the diffuse
interface between the phases. This method is characterized by the parameter of Field-Phase
(¢ worth 0 in the pure liquid and 1 in the pure solid, and vary between O and 1 at the
interface. The Field-Phase method consists of two equations: the equation of the phase field
and the equation of the thermal field, which coupled work. In this work these two equations
are discretized by finite difference method in their explicit form, and the substance will be
considered pure nickel.

Keywords: Phase-Field, Finite Difference, Explicit
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