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RESUMO

Nesta tese da-se o foco as transformacdes de fase no estado sélido. Elas ocorrem, na maioria
dos casos, em uma fase denominada matriz transformando-se, por nucleacdo e crescimento,
em outra fase produto. Porém, com o continuo desenvolvimento dos materiais,
transformagdes mais complexas podem ocorrer, por exemplo, a fase matriz transformar-se
em duas ou mais fases produto. Essa transformacdo em varias fases produto, pode se dar de
maneira simultanea, onde as fases produto iniciam-se juntas, ou de maneira sequencial, onde
elas iniciam-se em tempos diferentes. Nesta tese, as transformacdes simultaneas e sequenciais
foram estudadas em detalhes, inclusive buscou-se propor parametros microestruturais
capazes de melhor descrever qualitativa e quantitativamente as microestruturas multifasicas.
No entanto, claro é que nas transformacdes por nucleacéo e crescimento, uma das etapas mais
importantes, se ndo a mais importante, é a etapa da nucleacdo. Nesse contexto, buscou-se
também estudar a influéncia que sitios preferenciais para a nucleacdo exercem sobre as
microestruturas e consequentemente sobre as propriedades dos materiais. E de conhecimento
que os sitios preferenciais para a nucleacdo, nas transformacdes de fase e recristalizacao,
podem ser, entre outros, a interface de precipitados e os contornos de grdo. Assim, modelou-
se primeiramente a transformacéo de uma fase denominada matriz, que contém precipitados,
em uma Unica fase produto, em que a nucleacdo da fase produto se deu na interface
matriz/precipitados. Os resultados desse modelamento corroboraram com a recente teoria
analitica proposta por Rios e Villa para nucleacdo em particulas. De posse do modelo para
nucleacdo em precipitados, dando sequéncia, aplicou-se os dois sitios preferenciais, interface
matriz/precipitados e contornos de grédo, as transformacdes simultaneas e sequenciais, de
modo que cada fase produto nucleou exclusivamente em um desses sitios. Portanto, esta tese
visou modelar analiticamente e computacionalmente em 3D, pelo método do cone causal, as
transformacdes simultaneas e sequenciais em que a nucleacdo das fases produto ocorreu em
sitios preferenciais. Discutiu-se em detalhes o efeito dessa nuclea¢do. Modelos analiticos e
resultados de simulacdo foram comparados graficamente e ambos se mostraram eficientes no

modelamento dessas transformacoes.

Palavras-chave: Transformacbes de Fases, Recristalizacdo, Simulacdo Computacional,

Transformag6es Simultaneas e Sequenciais, Nucleacdo em Particulas, PSN.



ABSTRACT

This thesis focused on phase transformations in the solid state. The majority phase
transformations in the solid state takes place by nucleation and growth. The most common
nucleation and growth transformation is a parent phase, called matrix, transforming into a
product phase. However, with the continuous development of the materials more complex
transformations can occur. For example when matrix transform into two or more product
phases. This multi-phase transformation can occur simultaneously, where the product phases
start together, or sequentially, where they start at different times. In this thesis the
simultaneous and sequential transformations were studied in detail. It was proposed
microstructural parameters to describe qualitatively and quantitatively the multi-phase
microstructures. However, it is clear that in the transformations by nucleation and growth,
the nucleation is one of the most important stage. In this context, it was also studied the
influence that preferential sites for nucleation exert on the microstructures and consequently
on the properties of the materials. It is already known that the preferred sites for nucleation
in phase transformations and recrystallization may be, among others, the interface of
precipitates and the grain boundaries. Thus, was modeled the transformation of a matrix,
which contains precipitates, into a single product phase. The nucleation of the product phase
occurred at the matrix/precipitates interface. The results of this step corroborated with the
recent analytical theory proposed by Rios and Villa for nucleation in particles. As a next step,
the two preferred sites, matrix/precipitates interface and grain boundaries, were applied to
the simultaneous and sequential transformations. Each product phase nucleated exclusively
at one of these sites. Therefore, this thesis aimed to model analytically and computationally,
in 3D by the causal cone method, the simultaneous and sequential transformations in which
the nucleation of the product phases occurred at preferred sites. The effect of this nucleation
at preferred sites was discussed in detail. Analytical models and simulation results were

compared graphically. Both were efficient in modeling these transformations.

Key words: Phase Transformations, Recrystallization, Computer Simulation, Sequential

Transformations, Nucleation in Spherical Particles, PSN.
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L2 PP UPPURPPR 109
Figura 66 — Distribuicdo do volume final de todos os grdos de cada fase produto da
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Figura 68 — Resultados de transformacdo simultanea com N1 =64 e N2 =640 e G1 = 1 um/unid.

de tempo e G2 = 0,46 pum/unid. de tempo: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 69 — Representacdo da microestrutura simulada de transformagao simultanea com Ni =

64 e N2 = 640 e G1 = 1 um/unid. de tempo e G2 = 0,46 pum/unid. de tempo: (a) Baixa fracdo



volumétrica para mostrar a posicéo dos nucleos, (b) Vv =0,5, (c) Se¢do 2D da matriz totalmente
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Figura 70 — Contiguidades de cada fase versus Vy. (a) transformacdo simultdnea com N1 = N>
=64 e G1 = G2 =1 um/ unid. de tempo. (b) transformacéo simultdnea com N1 = 64 e N> = 640
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Figura 73 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Nz =
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Figura 75 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Ni =
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nucleagdo da fase produto 2, (b) Vv = 0,5, (c) Segdo 2D da matriz totalmente transformada.
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Figura 77 — Contiguidade total de cada fase produto versus Vv para a transformacdo simultanea
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1. INTRODUCAO

Dos materiais simples aos materiais complexos, quase todos apresentam alguma
transformagc&o de fase. Assim, o estudo dessas transformagdes € algo indispensavel no avango
tecnoldgico dos materiais. Na literatura hd uma vasta classe de transformacoes. Nesta tese da-
se o foco as transformacdes que ocorrem no estado solido, por nucleacdo e crescimento. A
recristalizacdo, apesar de ndo ser propriamente uma transformacéo de fase, sera tratada nesta
tese como tal, uma vez que seu mecanismo € bastante semelhante as transformacdes por
nucleacdo e crescimento.

O modelo mais utilizado para 0 modelamento das transformacdes de fase por nucleacéo
e crescimento € o modelo da cinética formal. Os trabalhos de Johnson e Mehl[1],
Kolmogorov[2] e Avrami[3-5] também conhecidos como JMAK, constituem a sua base. O
modelo da cinética formal de JMAK foi idealizado ainda nos anos 1930 e é capaz de modelar
a transformacéo de uma fase matriz em outra fase, ou o crescimento das regides recristalizadas
consumindo uma matriz deformada. Até a atualidade o modelo de JMAK ja foi revisitado por
varios pesquisadores que o generalizou de varias formas[6-10].

Claro é que nessas transformacdes por nucleacdo e crescimento, uma das etapas mais
importantes, se ndo a mais importante, é a etapa da nucleacdo. Pelos conceitos da teoria classica
da nucleacdo é de conhecimento que a nucleacdo heterogénea é favorecida, portanto, sitios
preferenciais para a nucleacdo podem ser, entre outros, a interface de precipitados e 0s
contornos de grdo. Assim buscou-se estudar o efeito desses diferentes sitios na nucleacéo.

Nesse contexto, o primeiro caso estudado foi a transformacdo por nucleacdo e
crescimento de uma fase denominada matriz, que contém precipitados, em uma Unica fase
produto, em que a nucleacdo da fase produto se deu na interface matriz/precipitados. Particulas,

precipitados e inclusdes sdo chamados da mesma maneira nesta tese. Através desse primeiro
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estudo, modelou-se computacionalmente essas transformacdes, corroborando com a recente
teoria analitica de Rios e Villa, vide Alves, Villa e Rios[11]. Assim, obteve-se para varios casos
a curva da cinética ao longo de toda a transformacédo e variados exemplos de microestruturas
simuladas que podem ser geradas por essas transformagoes.

Entretanto, esta tese se propde a considerar transformacdes simultaneas e sequenciais,
que sdo casos mais complexos do que a simples transformacdo de uma fase matriz em uma
outra Unica fase produto. Logo, como um segundo estudo, abordou-se as transformacdes em
que a fase matriz transforma-se em duas fases produto distintas. Essa transformacdo em duas
fases produto, pode ocorrer de maneira simultanea, onde as duas fases iniciam-se no mesmo
instante, ou de maneira sequencial, onde as fases iniciam-se em tempos diferentes. Em 2011,
Rios e Villa[12], desenvolveram métodos analiticos exatos que descrevem as transformacdes
simultaneas e sequenciais. Em trabalhos anteriores, Alves[13,14] simulou utilizando o método
do cone causal varios casos de transformacdes simultdneas e sequenciais, comparando seus
resultados com o modelo analitico de Rios e Villa[12], comprovando que as simulagcdes
computacionais podem ser utilizadas no modelamento das transformagdes simultaneas e
sequenciais. De fato, apesar de sua relevancia, as transformacgdes simultdneas podem ser
consideradas como um caso particular de transformacdes sequenciais, quando as fases produto
iniciam-se Nno mesmo tempo, por esse motivo intitulou-se esta tese como transformacdes
sequenciais, muito embora ambas as transformacdes tenham sido estudadas.

No presente estudo das transformacBes simultaneas e sequenciais, abordou-se
primeiramente, assim como em trabalhos previos[13,14], os casos em que a nucleacdo das duas
fases produto ocorreu de maneira uniformemente aleatéria na matriz. Nessa primeira
abordagem, buscou-se ir além de Alves[13], foram propostos parametros microestruturais
capazes de caracterizar qualitativa e quantitativamente as microestruturas simuladas
correspondentes a essas transformagdes. Ressalta-se que essas microestruturas apresentam um
maior grau de dificuldade de se caracterizar, uma vez que apresentam mais de uma fase produto.

Como um proximo passo, ainda se tratando das transformacdes simultaneas e
sequenciais, fez-se consideracfes sobre a nucleacdo das duas novas fases produto. Partindo-se
de uma prévia microestrutura simulada que possui particulas, considerou-se a transformacéo
simultanea e/ou sequencial em que a fase produto 1 nucleou na interface matriz/particula e a
fase produto 2 nos contornos de gréo. Discutiu-se em detalhes o efeito dessa nucleacdo em sitios
preferenciais, nas microestruturas simuladas e consequentemente nas propriedades dos

materiais que sofrem essas transformacdes.
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A grande motivagdo para a presente tese € que muitos pesquisadores reportaram em
diferentes materiais e diferentes técnicas, que as regides de interface de precipitados e regides
de contornos de grao favorecem a nucleacdo, em muitos casos pela ocorréncia da nucleagéo
heterogénea. Por exemplo, Goetz[15] observou na recristalizacdo dindmica que a nucleacéo
ocorreu tanto nos contornos de grdo quanto na interface de precipitados. Ele reportou que 0s
precipitados agiram como sitios adicionais. Logo, é de relevante interesse para 0 campo das
transformacdes de fase de se possuir modelos analiticos e computacionais capazes de modelar
as transformacBes em que a nucleacdo ocorre nesses sitios preferenciais. Quanto maior o grau
de sofisticacdo desses modelos, maiores as chances de o pesquisador extrair inferéncias sobre
as transformacdes, o que auxiliaria na pratica experimental.

Assim, esta tese se propbe a abordar em diferentes capitulos os temas expostos
anteriormente. No capitulo 3 é apresentada uma breve revisdo bibliografica sobre: as
transformacdes de fase e modelo JMAK; a nucleagdo em precipitados; as transformacdes
simultaneas e sequenciais; e por fim sobre parametros microestruturais. O capitulo 4 aborda
toda a metodologia empregada para a construcédo desta tese.

No capitulo 5, estudou-se varios casos de transformacfes de uma fase matriz, que
contém precipitados esfericos, em uma outra fase produto, em todos os casos a nucleacdo da
fase produto se deu na interface matriz/particulas. Varias consideracdes a respeito da dimensao
e volume dos precipitados foram estudadas. Vale ressaltar que essas transformacgoes séo validas
para a nucleacdo estimulada pela particula, do inglés “Particle Stimulated Nucleation”, PSN,
durante a recristalizacdo, bem como para transformacdes de fase. Todos os casos foram
comparados com 0 novo modelo de nucleacdo em particulas de Alves, Villa e Rios[11].

Ressalta-se ainda que assim como no modelo de Alves, Villa e Rios[11] no capitulo 5
considerou-se apenas particulas esféricas, no entanto, em materiais reais as particulas podem
ndo ser esféricas, como € o caso das inclusfes ndo metalicas mais comuns dos acos que segundo
a ASTM-E45[16] sdo classificadas em quatro tipos: A-Sulfureto, B-Alumina, C-Silicato e D-
Oxido. Portanto, no capitulo 6, aplicou-se a metodologia da nucleacio em particulas esféricas,
discutida no capitulo 5, em inclusdes ndo metalicas dos acos. Considerou-se as inclusdes
presentes na norma ASTM-E45[16] e em todos 0s casos buscou-se reproduzir a classificacdo
da ASTM-E45[16] de série grossa, e severidade de nivel 3, considerando-se a geometria das
inclusdes como aquelas reportadas em produtos submetidos a laminacéo.

No capitulo 7, exibiu-se simulacGes de transformacdes simultaneas e sequenciais e

aplicou-se a essas simulagdes técnicas de metalografia quantitativa e pardmetros
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microestruturais com o0 intuito de se caracterizar qualitativa e quantitativamente as
microestruturas que podem ser geradas por essas transformacdes simultéaneas e sequenciais. Os
resultados desse capitulo foram comparados com o modelo analitico de Rios e Villa[12] e
serviram como base para o capitulo seguinte.

No capitulo 8, abordou-se 0 modelamento das transformagdes simultaneas e sequenciais
em que, partindo-se de uma prévia microestrutura simulada que contém particulas, a fase
produto 1 nucleou na interface matriz/particula e a fase produto 2 nos contornos de grao.
Variou-se 0 numero de nucleos de cada fase produto para uma melhor investigacdo do efeito
da nucleacdo em sitios preferenciais. O capitulo 9 apresenta as consideracgdes finais de todo o
estudo abordado por esta tese de doutorado.

Cabe ainda salientar que durante a realizacdo desta tese, foram publicados 29 trabalhos,
dos quais 6 em periodicos internacionais de relevancia, inclusive com conceitos A e B no Qualis
CAPES, e dentre eles destaca-se os dois trabalhos publicados na Acta Materialia. A lista

completa dessas publicacdes encontra-se no Apéndice 12.1.
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2. OBJETIVOS

2.1. OBJETIVO GERAL

O objetivo principal desta tese &€ modelar analiticamente e computacionalmente em 3D
as transformacdes simultéaneas e sequenciais em que a nucleacdo das fases produto ocorre em
sitios preferenciais. Os sitios preferenciais adotados foram a superficie de precipitados e 0s

contornos de grao.

2.2. OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Obter um codigo computacional, capaz de simular com fidelidade as transformacdes de
fase em que uma fase matriz, que possui particulas esféricas, se transforma em outra Unica
fase produto onde a nucleacdo dessa fase produto ocorre com todos os ndcleos situados na

interface matriz/particulas;

e  Comparar as simulacdes computacionais do item anterior com o modelo analitico de Alves,

Villa e Rios[11] e assim extrair conclus6es pertinentes;

e Aplicar a metodologia de nucleacdo em particulas esféricas para situacdes em que as

particulas ndo séo esféricas, tornando assim as simulagdes mais proximas de casos reais;
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Estudar técnicas de caracterizacdo microestrutural e analisar a viabilidade da aplicagdo
dessas para as microestruturas obtidas por simulagdo em 3D, aprimorando assim a anélise

qualitativa e quantitativa das microestruturas simuladas;

Propor parametros microestruturais capazes de caracterizar qualitativa e quantitativamente

as microestruturas multifasicas;

Expandir o cddigo computacional do primeiro item para as situacdes em que se transforma
uma matriz prévia que possui precipitados em duas fases produto de maneira simultanea
ou sequencial, onde a nucleacdo das fases produto ocorre na interface matriz/particulas e

nos contornos de grao;

Avaliar a influéncia que esses sitios preferenciais exercem sobre as microestruturas e

consequentemente sobre as propriedades dos materiais que sofrem essas transformacoes;

Testar os modelos em diversas situacdes, desde mais corriqueiras, a situacdes que podem

ser dificeis de se investigar em materiais reais.
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3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1. TRANSFORMACOES DE FASE E A CINETICA FORMAL

As transformagdes de fase ocorrem na maioria dos materiais, ela é fruto de uma reacéo
interna do material para fins da diminuicdo da sua energia interna, ou seja, para o atingimento
do estado de menor energia, ou de maior equilibrio termodinamico. Pode-se ter uma alta gama
de classificacOes para as transformac6es de fase, nesta tese o foco foi dado as transformacoes
de fase no estado solido. Grande parte das transformacdes solido-solido ocorre pelo fendmeno
da nucleacéo e crescimento e elas podem ou ndo ser difusionais.

Um dos modelos mais utilizados para 0 modelamento das transformac6es por nucleacéo
e crescimento, foi desenvolvido ainda nos anos 30, pelos trabalhos de Johnson e Mehl[1],
Kolmogorov[2] e Avrami[3-5], conhecido também por modelo JMAK. A teoria desenvolvida
por eles modela a cinética das regides transformadas. Observa-se a aplicacdo do modelo IMAK
em uma gama de transformacfes, seja em materiais metélicos ou ndo. Algumas dessas
aplicacGes podem ser vistas na cristalizacdo de polimeros[17], na recristalizacdo[18], nas
transformacdes de austenita-perlita[1], no espalhamento (“spread’) da martensita[19,20] e no
crescimento anormal em BaTiO3 [21,22].

Inicialmente para o entendimento da teoria de JMAK, deve-se entender o conceito de
volume estendido, Ve. Para a transformagdo de uma fase matriz em uma outra fase a, por
exemplo, a consideracdo de Ve € que 0s novos graos de fase o crescam sem interferéncia, ou
seja, eles cresceriam até a ocupacdo de todo o espaco amostral e também um grao cresceria para
dentro dos outros gréos vizinhos. Sabe-se que na pratica ocorre a interferéncia ou colisdo, do

inglés “impingement”, que trata do encontro dos graos vizinhos, e a posterior disputa entre eles
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para o crescimento sobre o volume ainda ndo transformado da matriz, ou seja, eles disputam
entre si, e um gréo afeta o crescimento do outro. E facil perceber que o Ve apresenta um volume
muito maior, que o volume real transformado.

O modelo JMAK, através de uma relacdo matematica, faz uso do Ve, e obtém a fracdo
volumeétrica real, ou fracdo recristalizada, Vv. Esta relagdo matematica é observada na Equacéo
(1) e leva em conta que os nucleos da nova fase surjam em qualquer lugar da matriz, ou seja

eles possuem uma distribuicdo espacial de forma uniformemente aleatoria.
W =1—exp(—Vg) 1)

A Equacéo (1) é obtida para a saturacdo de sitios, ou seja, quando todos os nucleos
surgem no instante inicial, e tem um carater sigmoidal. Pode-se também adotar a equacdo de

Avrami, Equacéo (2), muito préxima a anterior.
V() =1—exp(—kt") )

Onde: t € o tempo de tratamento térmico, k é a constante de forma das particulas que
crescem em funcdo do tempo e n representa a constante de Avrami. Aplicando a Equacéo (2)
para graos esféricos, nucleacdo por saturacdo de sitios e velocidade de crescimento constante,

G, ela toma a forma da Equacdo (3).
4m
V() =1- exp(—?NVG3t3) 3

Derivando-se a Equacdo (3), encontra-se a area superficial entre material transformado
e ndo transformado por unidade de volume, Sv.

Apesar de ser amplamente adotado para varias transformac@es de fase, para se fazer uso
do modelo JMAK ¢é necessario algumas consideracdes, dentre elas, citam-se: 0 espago amostral
deve ser infinito, os nicleos devem possuir forma geométrica semelhante e estarem distribuidos
aleatoriamente na amostra, o crescimento deve ser isotrdpico e é somente afetado pela
ocorréncia do “impingement”. Obviamente ndo se pode obedecer essas consideracdes em todos
0s casos, como por exemplo em alguns casos adotados nesta tese, onde a nucleacdo ndo ocorreu

distribuida aleatoriamente na matriz, mas sim ocupando os sitios presentes nas interfaces de
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particulas e contornos de grdo, portanto essa condi¢cdo de nucleagdo ndo uniformemente

distribuida no espaco, pode causar uma eventual discordancia com o modelo de JIMAK.

3.2. NUCLEACAO EM PARTICULAS

A nucleacdo em particulas pode ocorrer em vérios casos, do ponto de vista da teoria
classica de nucleacdo ela pode ser considerada como uma nucleagdo heterogénea, que por sua
vez tem vantagens fisicas com relacdo a nucleacdo homogénea. A vantagem da nucleagédo
heterogénea ocorre, pois, a barreira energética para a nucleacdo nesse caso € menor, e também
pelo fato do volume do novo nicleo ser menor, apesar de mantido o seu raio critico.

Bott e Rios[23] empregando o0s conceitos classicos de nucleacdo, estudaram a
efetividade que incluses ndo metalicas esfericas tem ao agirem como sitios de nucleacéo para
a ferrita acicular em metal de solda. Eles adotaram o conceito de nucleacdo heterogénea para a
nucleacdo nas particulas ndo metélicas e demostraram que inclusées maiores, sdo mais efetivas
na nucleacdo da ferrita acicular do que as pequenas, uma vez que quanto maior as inclusdes,
mais heterogénea se torna a nucleacdo. Eles sugeriram ainda que o tamanho comum para as
particulas esféricas independente da composicéo, varia entre 0,1 a 6,0 um de diametro, e que
ao se ultrapassar esse tamanho, pouco é ganho em efetividade para a nucleagdo. Um outro ponto
interessante discutido por eles € de que o aumento da fracdo volumétrica das particulas,
mantendo-se 0 mesmo tamanho de particulas e os demais parametros constantes, apresenta
apenas um pequeno efeito na efetividade da nucleacéo.

Em se tratando de recristalizacdo, a complexidade das subestruturas geradas pela
deformacdo deve ser considerada. Quando ocorre deformacdo no material, a particula,
geralmente mais resistente, causa um efeito na regido do seu entorno. A deformacdo nas
vizinhancas das particulas é mais severa, consequentemente, maior o acimulo de energia nesta
regido, o que favorece a nucleacdo. Esse fendmeno € o PSN, que € observado em varios
materiais e ligas, e estima-se que para a sua maior eficiéncia, deve-se considerar o espagamento
entre as particulas e também o tamanho critico para as particulas, caso elas sejam menores que
esse tamanho critico elas podem inibir a recristalizacdo e funcionar como barreira para 0s
contornos de gréao, influenciando em seu crescimento, o chamado efeito ancoramento, do inglés,

“pinning effect”. Vale observar que o PSN ndo é o Unico mecanismo para a nucleacdo em
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recristalizagdo, a presenca de outros sitios também pode ocorrer, como por exemplo 0s
contornos de gréo.

O PSN ¢é objeto de estudo de diversos pesquisadores, Gawne e Higgins[24] por exemplo
mostraram em seu trabalho que os carbonetos foram exclusivamente os sitios de nucleacéo para
a recristalizacdo do ferro 0,4% em peso de carbono. Estes carbonetos encontravam-se
distribuidos aleatoriamente no material e os autores sugeriram em suas analises que existe um
tamanho critico de particula para que ocorra a nucleacdo na recristalizacao, e esse tamanho
critico esta associado ao volume da particula. Eles sugeriram em seu trabalho que a particula
deve ter volume suficiente para conter um subgrao, assim o tamanho minimo da particula seria
de mesma ordem do tamanho do subgrao, eles encontraram um didmetro médio de 0,5 um para
0s subgraos e todas as particulas que ndo agiram como sitios para a nucleacao, tinham tamanhos
menores que esse. Outro ponto interessante abordado por Gawne e Higgins[24] € de que as
particulas localizadas proximas ao contorno de grdo agiram mais fortemente como sitios de
nucleacdo do que as particulas no interior dos grdos. Eles acreditaram que isso se d&, devido a
complexidade da deformacdo na regido do contorno de gréo que acaba por fornecer um nivel
maior de deformacdo na vizinhanca das particulas nesse caso, 0 que favorece a nucleacéo por
ser uma regido de maior energia. Considerando o mesmo fenémeno, os autores concluiram
ainda que um grupo de particulas agem melhor como sitios de nucleacao, do que uma particula
sozinha. Sugeriram que isso ocorre devido ao estarem em grupo, a vizinhanca dessas particulas
acaba ganhando um maior nivel de deformacdo e consequentemente hd uma maior tendéncia
de agirem como sitios de nucleacéo.

Em seu trabalho Nes[25] também sugeriu a existéncia de um tamanho critico para as
particulas para que elas ajam como sitios de nucleacdo e ocorra 0 PSN, caso essas particulas
fossem menores elas tenderiam a inibir tanto a nucleagcdo quanto o crescimento dos gréaos. Ele
também sugeriu que um tamanho razoavel seria um tamanho semelhante ao didmetro dos
subgrdos, aproximadamente de 0,5-1,0 um. Uma consideracdo importante afirmada por
Nes[25] é que embora as particulas maiores ajam como sitios de nucleacdo, elas tem a sua
efetividade drasticamente afetada pela variacdo na sua disperséo. Ele observou ainda que uma
maior dispersdo de particulas finas tem efeito negativo na nucleagéo, por outro lado uma maior
dispersdo de particulas maiores é equivalente ao aumento do tamanho das particulas e/ou o
aumento do nimero de particulas, o que ira favorecer a nucleacdo. Ele afirma ainda, portanto,

que a dispersdo das particulas é fisicamente o parametro mais significante.
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Humphreys[26] evidenciou a ocorréncia do PSN em seu estudo sobre a recristalizagéo
com nucleacéo em particulas de segunda fase em uma liga de Al, notando que a recristalizacdo
ocorre mais rapidamente no material que contém particulas de segunda fase do que no material
que ndo contém. Ele observou que mesmo para reducGes superiores a 95%, ndo houve
evidéncias que as particulas sofreram deformacdo e que se essas particulas forem finas e
dispersas elas inibem a recristalizacdo, ja se forem grandes e dispersas promovem a
recristalizagéo, pois tanto a nucleagdo, quanto o crescimento dos gréos séo favorecidos com o
aumento das particulas. Um ponto interessante sugerido por Humphreys[26] é que na maioria
dos casos ocorreu o surgimento de apenas um nucleo por particula e que esse nucleo pode ndo
estar exclusivamente localizado na interface entre particula e matriz, mas sim na regido
deformada, vizinha a particula. Ele sugere ainda que o tamanho de gréo final quando ocorre o
PSN, pode ser determinado diretamente através da relacdo entre o espacamento entre as
particulas, o que condiz com o raciocinio do surgimento de apenas um nucleo por particula, se
esses nucleos tiverem a mesma velocidade de crescimento, eles provavelmente se encontrardo
na metade do espaco que ha entre essas particulas.

Koken et al.[27] também disseram que o tamanho das particulas assim como a
distribuicdo espacial das mesmas sao muito importantes para se determinar em quais particulas
ocorre 0 PSN, uma vez que na maioria dos casos a densidade de nlcleos recristalizados € muito
menor que a densidade de particulas. Eles identificaram a nucleacdo de novos gréos
recristalizados na vizinhanga de grandes particulas agrupadas, do inglés, “clusters”, e sugeriram
que para que se ocorra PSN nessa regiao, ela deve conter uma densidade local de particulas de
trés a cinco vezes a densidade media de particulas. Nesse contexto o PSN envolve apenas uma
pequena quantidade de particulas e eles observaram entdo que a nucleacéo depende fortemente
do agrupamento delas.

@rsund e Nes[28,29], estudaram a ocorréncia do PSN através da analise da textura
apresentada pelos novos grdos em uma liga Al-Mn, concluiram que a altas temperaturas a
nucleacdo se da na regido deformada vizinha a particula, ja a baixas temperaturas o nucleo surge
na interface da particula, e cresce em direcdo a regido deformada. Eles afirmaram que a
principal diferenca entre os dois casos € que no primeiro 0s novos graos apresentaram texturas
aleatdrias, ja no segundo caso, apresentaram uma textura proxima a textura de laminacéo. Eles
sugeriram também que a particula tem um tamanho critico e se o diametro médio é menor que
o tamanho critico somente ocorre a nucleacdo na regido deformada vizinha a particula. Ja se o

tamanho médio for maior que o critico, h& uma transicdo entre os dois casos de nucleagao.



36

Habiby e Humphreys[30] também demonstraram que a diferenca de orientacéo
cristalogréfica entre os nucleos recristalizados e a regido vizinha deformada, depende da
temperatura de recristalizacdo. Eles estudaram a orientagdo inicial e final dos grdos nucleados
exclusivamente nas particulas, PSN, e observaram que a textura do material totalmente
recristalizado ndo necessariamente é a mesma textura apresentada pelos nicleos.

Humphreys[31], observou que ocorre o PSN também para particulas de Silicaem Niquel
e que muitos dos grdos recristalizados eram associados a particulas grandes. Um ponto
interessante abordado por ele é que no inicio da transformacdo, os grdos embora equiaxiais
apresentaram contornos facetados, porém na analise do material totalmente recristalizado foi
observado que 0s gréos apresentaram contornos com certa curvatura, assim como o observado
em varios outros metais.

Goetz[15] modelou a ocorréncia do PSN durante a recristalizagdo dindmica, e observou
que com particulas de 3,0-3,2 um a recristalizacdo dindmica ocorre a temperaturas mais baixas
e no interior dos gréos, devido ao PSN, e ndo somente nos contornos de grdo, como sugere a
teoria classica da recristalizagdo dindmica. Em seu modelo as particulas agiram apenas como
sitios adicionais para a nucleacdo, ou seja, também ocorreu nucleagdo nos contornos de gréo e
a deformacéo ao redor das particulas ndo foi considerada. Goetz[15] concluiu ainda que o PSN
aumentou a quantidade de nucleacdo e consequentemente a velocidade de recristalizacéo, e
também que a combinacdo entre a nucleacdo heterogénea dos contornos de gréo e a nucleacéo
homogénea das particulas resultou em expoentes de Avrami de 2,03 e 2,44 para fracdes
volumétricas de particulas igual a 0,25% e 0,04% respectivamente, valores esses mais altos do
gue os expoentes tipicos da recristalizacdo dinamica sem a presenca de PSN, na ordem de 1,3-
1,8.

Cock et al.[32] propuseram um modelo para a recristalizacdo de aco baixo carbono
laminado a frio com a presenca de precipitados, baseando-se na teoria de JIMAK. As particulas
de cementita neste material agem como sitios para a nucleacdo dos grdos recristalizados,
ocorrendo o PSN. Em seu modelo, foi considerado o carbono equivalente do aco que determina
a quantidade de cementita precipitada e a temperatura de processamento que define a
morfologia e a distribuicdo dessas particulas. Eles observaram que a orientacdo dos graos
recristalizados nucleados nas particulas de cementita é aleatoria, da mesma maneira que as
zonas de deformacdo também possuem orientacdo aleatoria. Também afirmaram que teores de
carbono mais altos tendem a acelerar a recristalizacdo e causar um afinamento e também a

diminuicdo do espagamento entre as particulas, uma vez que um maior teor de carbono aumenta
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a quantidade de particulas. Os autores concluiram que seu modelo foi bom ao predizer a fracdo
volumétrica recristalizada dos casos estudados, mas que ele ligeiramente subestima o efeito de
particulas grandes e superestima o efeito de particulas pequenas. Eles acreditaram que isso
ocorreu pela necessidade excessiva de simplificagdo da nucleagdo ¢ do “impingement”.

Zhang et al.[33] fizeram um estudo em 3D da ocorréncia do PSN em uma liga de Al.
Eles consideraram particulas grandes aquelas que tiveram mais de 3 um, e as menores de 0,5-
3 um foram consideradas como dispersdides. Em todo o volume da amostra avaliada
observaram um total de 2423 nlcleos em quatro tipos de sitios: 90% desses nucleos foram
encontrados nos grupos, “clusters”, de particulas grandes, 2,8% em particulas grandes sozinhas,
5% em grandes dispersdides e o restante em regides sem particulas e dispersdides. Foi reportado
que todas as particulas grandes, sozinhas ou em ‘“clusters” apresentaram PSN. Os autores
afirmaram ainda que pode haver interpretacfes equivocadas ao se analisar em 2D visto que as
particulas se estendem pela secdo transversal a secdo 2D em andlise. Como exemplo, citaram a
diferenca para os dados obtidos em seu trabalho, ao se efetuar a analise em 2D, apenas 74% dos
nucleos seriam classificados como proximos a grupos, “clusters”, de particulas grandes, em
contraste com o valor encontrado para a analise em 3D de 90%.

Zhang et. al.[34] revelaram que ocorre PSN tambem em particulas de TiCx em uma liga
Ti-35V-15Cr-0,3Si-0,1C (wt%). Foi observado que os sitios de nucleacédo preferenciais para
essa liga sdo as vizinhangas das particulas de TiCx e que os gréos recristalizados originados por
PSN apresentaram texturas aleatérias.

Nota-se claramente através dos diversos trabalhos acima citados que a nucleagcdo em
particulas € de grande relevancia no estudo das transformacdes de fase. A literatura sugere um
tamanho médio de particulas de 1 uma 6 um, e que a maneira que elas se encontram distribuidas
no espaco amostral influencia diretamente na ocorréncia da nucleagdo. Todas essas informacdes
extraidas da literatura foram consideradas para o0 modelamento das transformacdes, assim como

também abordadas nas discussfes seguintes.

3.3. CINETICA DE TRANSFORMACAO PARA NUCLEACAO EM PARTICULAS DE

SEGUNDA FASE

Em seu trabalho inicial, Johnson e Mehl[1], Kolmogorov[2] e Avrami[3-5] (JMAK),

ndo propuseram mecanismos fisicos especificos para nucleagéo e crescimento, em vez disso foi
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considerado que a nucleagéo poderia ocorrer tanto com uma taxa de nucleacéo constante quanto
com a saturacdo de sitios, e que os nlcleos eram distribuidos aleatoriamente no espago amostral.
Entretanto, na pratica, surgem muitas situacfes que diferem significativamente das suposicdes
originais de JMAK. Talvez o caso mais simples que ndo satisfaca as suposicoes de IMAK seja
de que a velocidade pode ndo ser constante durante a transformacgdo, contudo, neste caso
particular, JMAK pode ser facilmente generalizado pela introdugdo de uma velocidade
dependente do tempo. De fato, a prépria Avrami[3-5] reconheceu que poderiam ocorrer desvios
de suas suposicdes e propds uma forma generalizada de sua equagdo que é conhecida até hoje
como a equacao de Avrami, vide Equacéo (2).

Pode-se dizer que o0 modelo de JMAK deu origem a dois caminhos para 0 modelamento
da cinética formal. Por um dos caminhos, de maneira andloga a JMAK, os pesquisadores tentam
derivar expressdes analiticas exatas fazendo suposicOes diferentes sobre a nucleacdo e
crescimento, visando a abrangéncia a casos distintos dos abordados por JMAK. Um belo
exemplo desse primeiro caminho é o trabalho de Cahn[6] sobre a nucleacdo em planos e linhas,
uma vez que ele derivou equacbes matematicas exatas para modelar transformagdes nucleadas
em planos e linhas aleatorias. Em um segundo caminho, os pesquisadores baseiam-se na
Equacdo (2) como ponto de partida e desenvolvem metodologias formais para casos bastante
particulares, adequando-se a Equacéo (2) para situagdes em que informacdes detalhadas sobre
a nucleacéo e crescimento ndo estdo disponiveis. Existe um grande nimero de artigos baseados
nessa Ultima abordagem, uma revisdo abrangente pode ser encontrada em Liu et al.[35].

Baseando-se nos desenvolvimentos recentes da Geometria Estocastica[36], um nimero
significativo de artigos tém surgido, talvez o primeiro trabalho baseado nos conceitos da
Geometria Estocastica tenha sido o de Sekimoto[37]. Em seu trabalho, ele forneceu uma
expressdo para as funcdes de correlacdo de n-pontos descrevendo a nucleagdo e crescimento
em circunstancias gerais. Com base na abordagem de Sekimoto[37], Rickman et al.[38]
apresentaram um tratamento geral para a nucleacdo heterogénea. Recentemente, Rickman e
Barmak[39] obtiveram uma funcédo de correlacdo de n-pontos para as situacdes onde ocorreu a
nucleacdo em que os nucleos tem correlacdo e a nucleacdo em que 0s nucleos ndo tem
correlacao.

E de conhecimento que um dos desafios da cinética formal é modelar a nucleacéo,
particularmente, a localizacdo dos nucleos dentro da matriz. H& ainda a possibilidade de os
nacleos terem correlacdo ou ndo[40,41]. Rios, Villa e colaboradores[10,12,14,42-49] focando

principalmente na distribuicdo dos nucleos no espaco amostral derivaram expressoes
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matematicas exatas para generalizar o modelo de JMAK para as transformacgdes nas quais a
nucleacdo e o crescimento séo significativamente diferentes daqueles originalmente propostos
por IMAK. Dando continuidade, Alves, Villa e Rios[11] aplicaram a metodologia desenvolvida
anteriormente por Rios e Villa[10,42,43,46] ao problema da nucleacdo na interface entre
particulas de segunda fase e a fase matriz. Como ja dito anteriormente a nucleacéo na interface
de precipitados pode ocorrer em Vvérias circunstancias, por exemplo, na recristalizacdo tem-se
0 PSNJ[26,33,50,51], entretanto, como um caso completamente diferente também pode ocorrer
a nucleacdo em particulas que se formam dentro do metal de solda[23,52,53]. Apesar de sua
6bvia importancia cientifica e tecnoldgica ndo had muitos modelos computacionais[15,54,55] ou
analiticos[28,32] disponiveis para nucleacdo em particulas. Os modelos normalmente focam na
recristalizacdo por PSN e enfatizam fortemente a textura resultante da nucleagéo nas particulas.

O novo modelo de Alves, Villa e Rios[11] adota uma abordagem do tipo de JIMAK, nao
fazendo suposigdes especificas sobre o mecanismo fisico da transformagdo, nem sobre o
material. Para o seu desenvolvimento considerou-se a transformacdo de uma fase matriz que
possui precipitados esféericos distribuidos aleatoriamente no espago amostral, em uma outra fase
produto em que a nucleacdo dessa nova fase produto ocorreu na interface matriz/particulas, por
saturacdo de sitios. Essa nucleacdo na superficie das particulas também foi aleatoria e seguiu a
distribuicdo de Poisson homogénea[10,36] com uma média de nucleos por unidade de area de
particulas. As Equacdes (4) e (5) a sequir foram retiradas de Alves, Villa e Rios[11], trata-se
das equacOes exatas que descrevem a cinética da transformacdo, elas foram utilizadas nos
capitulos 5, 6 e 8 e sdo mostradas aqui para a conveniéncia dos leitores. Para mais detalhes
sobre 0 novo modelo analitico para a nucleacdo em particulas de segunda fase e o

desenvolvimento detalhado das Equacdes (4) e (5), vide [11].
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Parat > 2R/G
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Onde R € o raio da particula, ¢ € a média de nucleos por particula e A é 0 nimero de

particulas por unidade de volume. Derivando-se as Equacdes (4) e (5), estima-se a area

superficial entre material transformado e néo transformado por unidade de volume, Sw.

3.4. TRANSFORMACOES SIMULTANEAS E SEQUENCIAIS

A maioria das metodologias das transformacdes solido-solido, tratam normalmente do
modelamento da transformacdo de uma fase matriz em outra Unica fase produto, ou o
crescimento das regides recristalizadas consumindo uma matriz deformada. No entanto, com o
advento de novos e complexos materiais, podem surgir situacdes em que a matriz transforma-
se gerando duas ou mais distintas fases produto. Essas fases produto podem se formar
simultaneamente ou sequencialmente.

TransformacGes simultaneas tém sido objeto de um namero relativamente pequeno de
modelos[12,56-59]. Este nimero diminui ainda mais considerando-se o caso mais geral em que
0os produtos de transformacdo formam-se sequencialmente[12]. Sequencialmente, neste
contexto, significa que um produto de transformacdo comeca a formar-se quando o outro
produto ja atingiu uma certa fracdo de volume transformada. Pode-se encontrar varios exemplos
de transformac6es simultaneas e sequenciais, mesmo em materiais "tradicionais”. Por exemplo,
a sequéncia de precipitacdo de carbonetos durante a témpera de acos ou a sequéncia de
precipitacdo a partir de zonas GP observada em ligas de aluminio.

Um modelo analitico para modelar as transformac6es simultaneas e sequenciais foi
proposto por Rios e Villa[12], em seu modelo eles propuseram que as transformacgdes ocorram
de maneira independente. Alves[13] simulou massivamente, via cone causal, varios casos
envolvendo transformacdes simultaneas e sequenciais e em todos o0s casos abordados o modelo

e a simulacdo se mostraram eficientes.
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Vale ressaltar que atraves do principio da superposicao abordado por Rios e Villa[12],
quando as transformacgdes sdo consideradas independentes, pode-se usar modelos que
inicialmente foram desenvolvidos para a transformacéo envolvendo a formacao de uma Unica
fase produto, para se obter o modelo para as situagdes em que duas ou mais fases produto se
formam simultaneamente ou sequencialmente. Com esse principio obtém-se tanto parametros
globais assim como parametros individuais de cada fase produto ao longo da transformacao.

Nesta tese optou-se por alguns casos particulares das transformacfes simultaneas e
sequencias previstas por Rios e Villa[12], onde a transformacdo transcorre gerando dois
produtos de transformacdo independentes e distintos, 1 e 2. A seguir sdo explicitadas, para a
conveniéncia dos leitores, as equacOes extraidas do modelo analitico generalizado, essas
equacdes foram usadas nos capitulos 7 e 8. O modelo generalizado das transformacfes
simultaneas e sequencias pode ser visto no trabalho de Rios e Villa[12].

3.4.1. Caso Particular de Transformacoes Simultdneas Onde a Fase Matriz Transforma-

se em Duas Fases Produto

Para 0 caso de uma fase matriz transformando-se em duas fases produto
simultaneamente, isto é, as fases 1 e 2, surgem no mesmo instante de tempo, considerando-se
que cada fase possui velocidades constantes e independentes, G1 e G2 e nimero de nucleos por
unidade de volume Ny e Nv2 também independentes. Para a nucleagcdo em ambos 0s casos por
saturacdo de sitios e os nlcleos distribuidos aleatoriamente no espago amostral, é facil perceber
que a cinética de cada fase produto € regida pela Equacao (3). Baseado na Equacao (3) e através
do principio da superposi¢do obtém-se o modelo para essa transformacéo simultanea, assim a

fracdo volumeétrica da fase 1, Vvi, pode ser estimada pela Equagéo (6).

Ny, Gy

NV1G13 + NVZGZ?’

Vpa(6) = |1~ exp (5 (a6 + o622 ©)

Pode-se obter a fracdo volumétrica da fase 2, Vi, substituindo-se o termo Ny ,G3
presente no dividendo da Equacéo (6), por Ny, G3. Deve-se substituir somente o termo da fracdo

e ndo o termo presente na exponencial. Ja a fragdo volumétrica total, Vv, é obtida pela Equacao

(7).
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V(@) = Vi (0) + Vya (B) (7)

Empregando-se 0 mesmo raciocinio, calcula-se a quantidade de area interfacial entre
material recristalizado e ndo recristalizado por unidade de volume para a fase 1, Svi, através da

Equacdo (8).

Ny1G7
Ny1GE + Ny, G

4m
Sva(t) = [4n(NV1Gf + Ny2G3)t? exp (— = (Vy: G} + szai)t?*)] (8)

Novamente obtém-se a area interfacial entre material recristalizado e néo recristalizado
por unidade de volume para a fase 2, Sv2, de maneira analoga a obtencdo de Vv.. Pode-se
calcular a quantidade de area interfacial entre material recristalizado e ndo recristalizado por
unidade de volume total, Sy, através do mesmo raciocinio empregado na Equagdo (7). A
obtencdo de Sv se faz relevante uma vez que o parametro de transformacdo mais empregado
apos Vv seja a curva de Sy versus Vy conhecida como caminho microestrutural[9,18].

De posse de Vv e Sy pode-se fazer uso da Equagéo (9), conhecida em metalurgia como
equacdo de Cahn e Hagel[60] para estimar a velocidade de crescimento da transformacéo, G, e

também para a velocidade de crescimento individual de cada fase, G1 ou Ga:

1 v, (0)
S,(t) ot ©)

G(t) =

3.4.2. Caso Particular de Transformacoes Sequenciais Onde a Fase Matriz Transforma-

se em Duas Fases Produto

Para o0 caso de uma fase matriz transformando-se em duas fases produto
sequencialmente, isto €, a fase 1 inicia-se no tempo t = 0, e a fase 2 inicia-se em um tempo
posterior tp, considerando-se também que as fases produto possuem velocidades constantes e
independentes, G1 e Gz e numero de nucleos por unidade de volume Nvi e Nv2 e que a nucleagédo
também ocorra em ambos 0s casos por saturacdo de sitios e 0s nucleos sejam distribuidos
aleatoriamente no espaco amostral, tem-se novamente que a cinética das fases individuais sao

regidas pela Equacédo (3). Portanto, novamente fazendo-se uso do principio da superposigcdo
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pode-se estimar as fracfes volumétricas de cada fase dessa transformacao sequencial, para um

tempo t < ty, pelas Equaces (10) e (11).

t

4t
VVl(t) = j 41TNyleSZEXp(—?NyleS3) dS (10)

0
W2 (t) =0 (11)

Quando o tempo t, passa a ser maior que tz, considera-se a presenca da fase 2 assim as
Equagdes (10) e (11) tomam a forma das Equagdes (12) e (13).

t

4n
Vyi2(t) = f 41TNV1G13529XP(_? (NVleS3 + NVZGS(S - 52)3)) ds (12)

t2

t

4m
Viao (£) = f 41Ny, G3 (s — 53)%exp(— 3 (Ny1Gis® + NypG3 (s — 55)*)) ds (13)

ts
A fracdo volumeétrica total, pode ser obtida de maneira semelhante a Equacéo (7). Vale
ressaltar que neste caso as fraces volumeétricas individuais mudam com relagdo ao tempo t ser
menor ou maior que o tempo to.
As quantidades de area interfacial entre material transformado e ndo transformado por
unidade de volume de cada fase, para um tempo t < to, podem ser calculadas pelas Equactes
(14) e (15).

41
Sy1(t) = 41Ny, G2t2 exp (— ?chfzr*) (14)

Sy2(t) = 0 (15)

Novamente quando o tempo t, passa a ser maior que t, considera-se a presenca da fase

2. As Equacdes (14) e (15) tomam a forma das Equaces (16) e (17).

4n
Sy12(t) = 41TNV1G12t2 exp (‘? (NV1Gft3 + NVZGS(t - t2)3)> (16)
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4m
Sya2(t) = 41Ny, GZ(t — t5)? exp <—? (Ny1G3t3 4+ Ny, G3 (t — t2)3)> (17)

A quantidade de area interfacial entre material transformado e ndo transformado por
unidade de volume total também é calculada de maneira analoga a Equacéo (7). A velocidade
de crescimento de cada fase pode ser calculada através da Equacéo (9).

3.5. PARAMETROS MICROESTRUTURAIS

Tipicamente as transformacdes por nucleacdo e crescimento sdo descritas pela cinética
da transformacao, isto €, pela medida da fracdo volumétrica transformada, Vv, em funcéo do
tempo. A analise da cinética € a base para entender a transformacéo, alem dela, pode-se reunir
uma quantidade significativa de informagdes sobre a transformagdo analisando-se a sua
evolucdo microestrutural ao longo do tempo, para tal, emprega-se parametros microestruturais
adicionais. Neste sentido, existem parametros bem conhecidos em metalografia quantitativa,
dentre eles cita-se: tamanho médio e distribuicdo dos tamanhos de gréos, nimero de faces dos
grdos, curvatura das interfaces, entre outros. Outros parametros que sdo menos populares, mas
que bastante eficientes [61] sdo: contiguidade, dispersdo e duplex. Esses trés ultimos sdo
estimados com base nas areas interfaciais existentes ao longo da transformacéo. Entre os
parametros microestruturais as medidas metalograficas quantitativas em uma se¢do planar
ainda se fazem presentes por sua simplicidade e baixo custo, entretanto ha significativo avanco
dessas técnicas de caracterizacdo, com destaque para as técnicas em 3D.

Considerando uma transformacéo, a situacdo mais comum € a transformacéo de uma
fase matriz policristalina em varias regides de uma Unica fase produto, aqui designada fase 1.
Neste caso, além de Vv, tem-se a area interfacial entre: a) fase matriz e fase 1, S, ou S}*; b)
fase matriz e fase matriz, S}™; c) fase 1 e fase 1, S;*. De fato, a medida mais comum, apos Vv,
é a de Sv. Sv é a interface entre a fase 1 e a fase matriz, ela € uma interface dindmica que migra
a medida que o crescimento da fase 1 ocorre. Ha4 também as interfaces estaticas que podem
estar presentes antes do inicio da transformacéo, como € o caso dos contornos de gréo, S/, de
uma fase matriz policristalina, ou também podem aparecer durante a transformacdo devido ao
“impingement”, entre as regides transformadas. Por exemplo, diferentes regides de crescimento
da fase 1 podem se colidir umas com as outras, a partir dessa colisdo, uma interface estatica

entre a fase 1 e a fase 1, S}, aparece. O comportamento dessas interfaces estaticas durante a
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transformacgdo pode fornecer informagOes valiosas sobre a evolugdo microestrutural, por
exemplo, o consumo de contornos de gréo da fase matriz ao longo do tempo, isto é a evolucéo
de S ao longo do tempo, pode ser mais severo se os nicleos da nova fase produto estéo
localizados preferencialmente nos contornos de grdo da fase matriz. Indo além, o
comportamento de S;* pode produzir evidéncias de como esta ocorrendo o “impingement” das
regides transformadas da fase 1, e essa ocorréncia esta relacionada com a localizagdo dos
nlcleos da fase 1 dentro da fase matriz.

Varios parametros microestruturais podem ser definidos levando em conta as interfaces
estaticas, entretanto, vale a pena mencionar o trabalho da Hornbogen[62] que dedicou atencao
significativa a essas interfaces. Fonseca et. al.[61] aplicaram os conceitos de Hornbogen[62] a
simulagdes computacionais em que uma Unica fase se formou a partir de uma fase matriz,
chegando na concluséo de que, além de Vv e Sy, a contiguidade e a dispersdo foram boas
escolhas para uma descricdo mais detalhada da evolugcdo microestrutural. Voltando a
transformacéo simples da fase matriz na fase 1, a contiguidade da fase 1 pode ser definida pela

Equacéo (18).

2531

Ci=—" 18
oSt 4 s 18)

A contiguidade tem propriedades interessantes especialmente em relacdo ao inicio do
“impingement” entre as regides transformadas, veja [61,63-65], essencialmente ela captura o
comportamento das interfaces entre a mesma fase. Um fato a se destacar € que a contiguidade,
Equacdo (18), varia de zero a um, assim como a fracdo volumétrica transformada.

Além da contiguidade Hornbogen[62] também definiu o parametro dispersdo, o,

Equacdo (19), e o parametro duplex, A, Equacéo (20).

4 (19)

(20)

O parametro de dispersdo mede a relacdo entre as areas interfaciais de fases distintas e
as areas interfaciais da fase matriz, ja o parametro duplex mede a relacdo entre as &reas

interfaciais de uma mesma fase e as areas interfaciais da fase matriz. A inconveniéncia € que
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tanto a dispersdo quanto o duplex, Equagdes (19) e (20) respectivamente, tendem ao infinito a
medida que a fragdo volumétrica transformada tende para um, isso ocorre porque SM" tende a
zero.

Os parametros acima descritos, Equacdes (18), (19) e (20), foram definidos baseando-
se na transformacdo de uma fase matriz policristalina em varias regifes de uma Unica fase
produto, a fase 1, entretanto, podem ocorrer transformagdes mais complexas, um exemplo é a
transformacg&o em que duas ou mais fases produto se formam a partir da fase matriz. Nos casos
em que ocorre a transformacdo da fase matriz em mais de uma fase produto, o nimero de
possiveis interfaces entre as fases aumenta a medida que o numero de fases aumenta.
Diretamente falando, se uma transformacdo envolve a formacdo de n fases, haverd n
possibilidades de combinacdes de interfaces entre as n fases, uma vez que as n fases podem se
encontrar. Consequentemente, quanto maior o nimero de possiveis interfaces, maior o grau de
dificuldade para se aplicar os parametros descritos acima na caracterizacdo da evolucao
microestrutural. Esta tese buscou aprimorar os pardmetros acima mencionados aplicando-os as
microestruturas simuladas da transformacéo em que a fase matriz transformou-se em duas fases
produto. A grande vantagem de se aplicar esses parametros em simulagcdo computacional é que
os dados podem ser obtidos diretamente da simulagéo, ou seja, sdo obtidos mais facilmente sem
a dependéncia de analise posterior e ndo envolvem erros significativos que podem existir em

analises experimentais.
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4. METODOLOGIA

Esta tese trata do modelamento computacional de transformacdes de fase, baseando-se
principalmente em casos reais reportados pela literatura. E de conhecimento que a simulacio
computacional de transformacdes de fase permite estudar a variacdo de uma série de
parametros, o que é de grande interesse do pesquisador, pois atraves dessa generalizagdo pode-
se testar os modelos em uma série de situagdes, inclusive em situacdes que podem ser dificeis
de se investigar experimentalmente. A aplicacdo de parametros cada vez mais realistas aumenta
a possibilidade de o pesquisador extrair da simulacéo inferéncias para os experimentos reais.
Neste contexto, todas as simulacdes realizadas nesta tese foram realizadas por programacéo
propria, elaborou-se codigo computacional escrito em linguagem Fortran 2003 através do
Microsoft Visual Studio 2012 ®, e para o auxilio na analise dos resultados de simulacdo adotou-
se 0s seguintes softwares: Wolfram Mathematica 10 ®, Tecplot 360™.

Todo o estudo desenvolvido com a elaboracéo desta tese esta reportado nos capitulos
seguintes. Esses capitulos foram organizados de forma gradual e evolutiva. Iniciou-se pelo
capitulo 5, as transformacg6es de fase com a presenca de precipitados, nesse capitulo considerou-
se a transformacdo de uma fase matriz, que contém precipitados esféricos, em uma outra fase
produto. Estudou-se em detalhes quais os efeitos da nucleacéo exclusiva da nova fase produto
na interface matriz/particulas. Dando sequéncia, no capitulo 6, aplicou-se a metodologia
discutida no capitulo 5 as inclusbes ndo metalicas dos acos, que sdo descritas pela norma
ASTM-E45[16]. Como um passo seguinte, realizou-se no capitulo 7 o modelamento
computacional das transformacdes simultaneas e sequenciais, aplicando as microestruturas
geradas técnicas de caracterizacdo microestruturais e de metalografia quantitativa, a fim de se
conhecer ainda mais essas transformagdes. No capitulo 8 expandiu-se o estudo das

transformagdes simultdneas e sequenciais considerando-se sitios preferenciais de nucleacdo
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para cada fase produto. Buscou-se uma unificagdo dos estudos abordados nos capitulos
anteriores, nesse capitulo adotou-se a transformacéo de uma fase matriz policristalina com a
presenca de particulas, objeto do capitulo 5, em duas fases produto, de forma simultanea ou
sequencial, objeto do capitulo 7, porém a fase produto 1 nucleou nas interfaces matriz/particulas
e a fase produto 2 nos contornos de gréo da fase matriz.

E importante mencionar que, para todas as simulacdes apresentadas nesta tese, foram
realizadas 50 simulacdes e que os graficos mostrados foram o valor médio dos dados dessas 50

simulagdes.

4.1. MODELO COMPUTACIONAL

Para a elaboracdo desta tese utilizou-se o codigo inicial desenvolvido pelo Prof. Dr.
Weslley Luiz da Silva Assis[66,67], onde deste algoritmo inicial se aproveitou, principalmente,
a forma de crescimento, rotina esta responsavel pelo crescimento dos ndcleos das novas fases
e que faz uso do método do cone causal, que sera discutido no item 4.2, parte da modificacéo e
desenvolvimento de novas rotinas foi iniciada em Alves[13]. Como mencionado anteriormente
0o modelamento computacional elaborado nesta tese, ocorreu por programacdo propria, e
durante o seu desenvolvimento, destaca-se 0s seguintes algoritmos criados:

e Algoritmo para identificacdo da area interfacial entre os gréos;

e Algoritmo para o célculo de contiguidades;

e Algoritmo para o calculo da distribuicdo de volumes dos graos ao fim da transformacéo;

e Algoritmo para o acompanhamento do crescimento individual de gréos;

e Algoritmo para a formacdo de microestruturas simuladas com precipitados;

e Algoritmo para a transformacdo da fase matriz que contém particulas em uma nova fase
produto, onde a nucleacao dessa nova fase produto se deu na interface matriz/particulas;

e Algoritmo para a identificacdo das regides que sdo contornos de grdo da fase matriz
policristalina e que sdo interface entre a fase matriz e precipitados;

e Algoritmo para a simulacdo de transformacdes simultdneas e sequenciais em que a
nucleacdo da fase produto 1 ocorreu na interface matriz/particulas e a nucleacdo da fase

produto 2 ocorreu nos contornos de grao da fase matriz policristalina.
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Para o desenvolvimento do codigo computacional e anexacdo desses varios algoritmos
criados, adotou-se a programacdo estruturada. Na Figura 1 mostra-se o fluxograma esquematico
do cddigo computacional empregado, o que permite uma visualizacdo mais clara da estrutura

I6gica do programa desenvolvido.

Entrada Formacgao | . | | Formade Saida de
Nucleagao

de Dados da Matriz Crescimento Dados

b
h

Figura 1 — Fluxograma esquematico do codigo computacional empregado.

A primeira etapa do fluxograma, mostrado na Figura 1, consiste-se na Entrada de Dados.
Nela coloca-se todos 0s parametros adotados para a simulacdo. Um exemplo é a defini¢do do
tamanho da matriz que é alocada na etapa seguinte, a matriz consiste em um aglomerado de
pequenas células cubicas, em todas as simulacdes desta tese adotou-se uma matriz cubica de
300 x 300 x 300 células cubicas.

A segunda etapa € a formacdo da matriz, onde ha a alocacdo do tamanho pré-fixado da
matriz na memoria do computador. Destaca-se que na etapa de formacdo da matriz, pode-se ter
uma matriz vazia, em branco, ou também pode-se adotar como matriz uma microestrutura
simulada previamente, ou seja, adotar uma fase matriz policristalina como entrada para uma
nova simulagéo, assim consequentemente ocorrera a transformacdo da fase matriz em outras
fases produtos. Nos casos abordados por esta tese, essa matriz também pode conter precipitados.
Na etapa da criacdo dos precipitados, estes sdo distribuidos aleatoriamente numa matriz em
branco, iniciam-se pequenos e crescem até que atinjam o volume pré-fixado. Caso a simulacao
adote uma fase matriz policristalina, depois da criacdo dos precipitados, ocorre a nucleagdo dos
grdos que fazem da fase matriz em branco uma estrutura policristalina. Ap0s o0s graos
consumirem todo o volume livre da matriz, isto € a regido da matriz fora dos precipitados, €
feita uma varredura dessa matriz policristalina recém-criada para a identificacdo de todas as
células que sdo interface entre particulas e a fase matriz e que sdo contornos de gréao.

A terceira etapa da Figura 1 € a etapa da nucleacao, onde ocorre o surgimento das novas
fases, vale destacar que nos modelamentos das transformacdes de fase objetiva-se que cada
nucleo seja independente do outro, 0 modelo que sugere independéncia é o processo de ponto
de Poisson. Assim, nesta tese o nimero de nlcleos de cada fase foi definido por variaveis
aleatorias de Poisson. O processo de ponto de Poisson homogéneo substitui o conceito
“uniformemente aleatorio” empregado por JMAK. Mais detalhes sobre processo de ponto de

Poisson, pode ser visto nas referéncias [10,36]. Um outro ponto importante é que nas
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simulagdes abordadas todos os sitios disponiveis para a nucleagdo foram ocupados no instante
inicial, ou seja, considerou-se a saturacéo de sitios. Destaca-se que caso a simulagdo ocorra com
uma matriz em branco, ndo ha sitios pré-determinados, assim a nucleacéo ocorre por processo
de ponto de Poisson homogéneo. Caso a simulagéo leve em conta uma fase matriz policristalina,
ou seja, uma microestrutura simulada previamente, os sitios pré-determinados podem ser 0s
contornos de grao e/ou as interfaces matriz/particulas, caso ela possua particulas. Nesses casos
em que a nucleacdo das fases produto situaram-se em sitios preferenciais, a mesma ocorreu de
maneira aleatoria nesses sitios determinados. Vale ressaltar ainda que nas transformacées que
envolvem mais de uma fase produto, a nucleagéo dessas fases produtos pode ocorrer de maneira
simultanea ou sequencial.

Concluida a etapa da nucleacdo, ocorre o crescimento desses novos nucleos, quarta
etapa da Figura 1, assim tem-se o crescimento das novas fases produto até que elas ocupem
todo o volume da matriz que sofre a transformacdo. Adotou-se para a forma de crescimento a
metodologia do cone causal, tratada na se¢do 4.2. Um ponto a se destacar é que condicdes de
contorno periodicas foram adotadas de tal modo que quando um grdo em crescimento atinge a
parede de extremidade da matriz esse gréo tem seu crescimento continuado na parede oposta,
através das condicGes de contorno periodicas simula-se uma amostra infinita.

Ao término das interacdes, na saida de dados, ultima etapa da Figura 1, ocorre a escrita
de todos os arquivos com os dados da simulacdo. O programa imprime os dados de interesse,
resultado de todos os calculos realizados e que foram considerados na entrada de dados, dentre
esses dados impressos, cita-se: fracdo volumétrica transformada, Vv, area interfacial por
unidade de volume, Sy, velocidades de crescimento das fases, caminho microestrutural, tempo
de reacdo, contiguidades, duplex, dispersdo e outros. Também sdo impressos os dados para a

construcdo das microestruturas 3D.

4.2. CONE CAUSAL

O cone causal[46,68] foi a metodologia adotada para o crescimento das fases nas
simulacdes realizadas nesta tese. A regra de transicdo do cone causal em 3D adota que um ponto
da matriz, célula da matriz em questéo, seja o centro de uma esfera de raio Rc = G t, onde G €
a velocidade de crescimento e t é o tempo, e para que esse ponto se transforme é necessario que

haja alguma outra célula que tem a condigdo de um ndcleo, dentro dessa esfera, ou seja, uma
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celula que é um nacleo deve estar dentro dessa esfera para que ocorra a transformagéo do ponto
que é o centro da esfera. Através da transformacdo o ponto que é o centro da esfera, recém
transformado, passa a ter a mesma condigdo do nucleo que esteve dentro da esfera, como a
esfera possui raio Rc que aumenta com o tempo, quanto maior o tempo considerado, maior a
probabilidade de haver pelo menos um nucleo dentro dessa esfera, logo maior a chance de se
transformar aquele ponto centro da esfera. A simulag&o inicia-se no tempo t = 0, onde ocorre a
nucleacdo, e em cada tempo, todas as células da matriz séo verificadas, logo considera-se que
cada célula é um ponto centro da esfera do cone causal, assim em cada interacdo verifica-se
quais células serdo transformadas naquele tempo. Com o intuito de agilizar as simulacdes
adotou-se nessa etapa a paralelizagdo em OpenMp, assim cada processador do
microcomputador analisa uma célula da matriz. Na Figura 2 ilustra-se a teoria do cone causal

em 2D, tratando-se de 2D, substitui-se esfera por circunferéncia.
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Figura 2 — Representacdo da metodologia do cone causalem 2D: (a)t=1,(b)t=2,(c)t=3

onde ha a transformacdo da célula que é o centro da circunferéncia.
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4.3. FATOR DE CORRECAO PARA O Sy SIMULADO PELO METODO DO CONE

CAUSAL

Em um trabalho anterior, Alves[13] descreveu analiticamente o cone causal em 3D e
concluiu que o volume de uma forma geométrica simulada por cone causal pode ser aproximado
ao volume da mesma forma geométrica descrita analiticamente, ja a area interfacial ndo. De
fato, a matriz de simulacdo consiste-se em um conglomerado de células cubicas, assim nas
simulagbes qualquer forma geométrica é formada pelo empilhamento de varias dessas células,
0 que inevitavelmente causa a essa forma geométrica simulada uma superficie irregular, essa
irregularidade na superficie faz com que a forma geométrica simulada apresente area superficial
maior que a area superficial de uma forma geométrica analitica. Tentando compensar essa
diferenca entre as areas interfaciais simulada e analitica, Alves[13], considerando o crescimento
de um unico grdo na matriz, propds um fator de correcdo C = 1,5, ou seja a area interfacial
simulada nessa condicéo foi 1,5 vezes maior que a area interfacial analitica.

Com o desenvolvimento desta tese, percebeu-se que nem todos 0s casos puderam ser
ajustados pelo fator de 1,5. A imposicao de novas condic¢des para a nucleacdo das novas fases
produto fez com que a relacdo entre areas interfaciais simulada e analitica mudassem. Néo é
trivial perceber que a localizacdo geométrica do ndcleo influencia na relacdo entre as areas
interfaciais dos grédos ao longo da transformacéo, porem, como esses graos concorrem entre si
pelo volume “vazio” da matriz, ou a regido ainda ndo transformada, o eventual choque,
“impingement”, desses grdos alteram o grau de irregularidade das formas geométricas
simuladas. Em virtude dessa alteracédo, fez-se necessario uma metodologia mais precisa para o
calculo do fator de correcdo. Utilizando-se da Equacdo (9) para estimar a velocidade de
crescimento de cada forma geométrica, tem-se a velocidade de crescimento da forma
geométrica simulada e a velocidade de crescimento da forma geométrica analitica pelas

Equacdes (21) e (22), respectivamente.

1 avs
6s(0) = s @)
AN
Gan(0) = () (22)

SAN() dt
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Onde, Sj é a area interfacial por unidade de volume da forma geométrica simulada e
SAN ¢ a area interfacial por unidade de volume da forma geométrica analitica. Sabendo-se que
0s volumes de ambas as formas geométricas sao iguais [13] e igualando-se as Equagbes (21) e
(22), uma vez que sdo adotados os mesmos parametros para a simulagdo e modelo analitico, é

facil chegar a Equacéo (23).

S

Pela Equacéo (23) estima-se a relacdo entre S e SV, ou seja, o fator de correcdo para
as areas interfaciais entre a forma geométrica simulada e analitica. As Equacdes (21) e (22) sdo
empregadas em cada interacdo, isso quer dizer, em cada instante de tempo no decorrer da
transformacéo, e como nesta tese adotou-se velocidade de crescimento constante, percebe-se
facilmente pela Equacdo (22) que Gan € constante, em contrapartida, devido ao efeito da
irregularidade presente nas superficies simuladas, Gs sofre pequenas varia¢des ao longo do
tempo, assim para se aplicar Gs na Equacéo (23) adota-se o valor médio de Gs ao longo do
tempo, ou seja, a mediana de Gs ao longo do tempo. Assim, substituindo-se o valor constante
de Gan e a mediana de Gs na Equagdo (23) obtém-se o fator de corre¢do para a compensacgao

da area interfacial simulada por unidade de volume.
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5. SIMULACAO COMPUTACIONAL DE TRANSFORMACOES COM

NUCLEACAO NA INTERFACE DE PRECIPITADOS ESFERICOS

Nesse capitulo considerou-se as transformacées de fase em que o0 surgimento da nova
fase, ou nucleacdo da nova fase, ocorreu na interface de particulas esféricas. Alves, Villa e
Rios[11] desenvolveram um modelo analitico que descreve a cinética da transformacao por
nucleacdo e crescimento em que a nucleacdo se da na interface de particulas esféricas. Este
novo modelo é baseado em geometria estocastica, emprega a saturacdo de sitios e é capaz de
modelar a curva da cinética ao longo de toda a transformacdo. Embora seja exato, 0 modelo
matematico faz algumas suposicfes que limitam sua validade, portanto, a simulacdo
computacional ajudou a estabelecer dentro de quais limites o presente modelo analitico pode
ser empregado com seguranca. A simulacdo computacional abordada nesse capitulo seguiu a
mesma abordagem fenomenoldgica do modelo analitico descrito brevemente na secéo 3.3, ela
gerou as microestruturas e os resultados de simulagdo foram comparados com os resultados
analiticos.

Desse modo, nesse capitulo realizou-se simulacBes em 3D, pelo método do cone
causal[46,68], de transformac@es de fase por nucleacéo e crescimento, nas quais a nucleacdo da
nova fase se deu na interface de precipitados esféricos e comparou-se essas simulacdes ao
modelo de JMAK, Equacéo (3), e ao novo modelo apresentado por Alves, Villa e Rios[11],
Equacdes (4) e (5). Através das simulacGes testou-se exaustivamente os modelos em diversas
situaces, inclusive nas quais que podem ser dificeis de se investigar em um material real. Uma
discussdo detalhada foi feita nesse capitulo sobre em que circunstancias os modelos sdo validos
para 0 modelamento das transformacdes em que o surgimento da nova fase ocorre na interface

de precipitados esféricos.
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5.1. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Simulou-se a transformacdo de uma matriz inicial que contém particulas esféricas, em
uma outra fase produto, porém os nlcleos dessa nova fase produto surgiram na interface
matriz/particulas. Ressalta-se que essa nuclea¢do ocorreu por saturacdo de sitios e seguiu a
distribuicdo de Poisson homogénea na area superficial das particulas, ou seja, dessa maneira
podem haver particulas com mais de um nucleo e particulas sem nenhum nicleo.

O numero médio de nucleos por particulas, c, variou de 0,1 a 10 e as transformacdes
possuiram um namero de ndcleos, N, correlacionado com c. O novo modelo apresentado por
Alves, Villa e Rios[11], ndo considera que haja “impingement” entre as particulas, logo, quando
as particulas ndo se tocam, um ¢ = 1 significa que se tem 1 nicleo por particula e,
consequentemente, o numero de nlcleos é igual ao numero de particulas. Ao se definir a area
superficial das particulas por, S, se pode estimar o nimero de nlcleos por unidade de area das
particulas esféricas, Na, por N/ S ou ainda por ¢ / (4nR?), onde R € o raio médio das particulas.
Por essas definicdes, ¢ = Na (4nR?) ou ainda ¢ = N (4nR?) / S. Entretanto, na simulagdo pode
ocorrer o “impingement”, ou seja, as particulas podem se tocar, diminuindo a area superficial
de particulas, S. Portanto, para se manter o ¢ constante, e consequentemente, 0 Na constante e
igual ao do modelo analitico, fez-se necessario calcular o numero de nicleos N que foram
inseridos em cada simulacdo. Para esse calculo, adotou-se como base a area superficial entre
particulas e matriz por unidade de volume, Svp, extraida diretamente da simulagdo. Sve
multiplicado pelo volume da matriz é o préprio S medido diretamente da microestrutura.

Uma boa atencdo foi dada para o0 caso em que ¢ = 1, uma vez que €sSes CasoS
convenientemente servem como base para comparagdo com outros casos mais particulares. Nas
simulacGes em que ¢ = 1 variou-se também o diametro das particulas para se estudar o efeito
deste na transformacéo.

A velocidade de crescimento, G, foi adotada constante e igual ao incremento de 1 célula
unitaria. Com o intuito de aproximar as simulacdes dos casos reais, e realizar alguns testes com
0s modelos, optou-se por variar a fracdo volumétrica das particulas, Vve, na matriz de acordo

com a Tabela 1.
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Tabela 1 - Fracdo volumétrica adotada para as particulas esféricas.

Fracdo volumétrica das
particulas esféricas na matriz
0,01
0,03
0,05
0,1
0,3
0,5
0,7
0,9

Adotou-se fragcbes volumétricas altas, maiores que 0,1, no intuito de analisar a
capacidade do modelo analitico nessas condi¢fes mais rigorosas. A literatura sugere ser comum
particulas esféricas com didmetros, D, de 1 um a 6 um e fracao volumeétrica de precipitados de
0,01 a 0,05. Nos casos estudados para as fracbes volumétricas de particulas de até 0,05
empregou-se particulas esféricas com diametros de 1 um, 3 um e 5 um. Para 0s casos em que
as fracOes volumetricas de particulas ultrapassaram 0,05 empregou-se particulas esféricas com
didmetro medio de 3 pm.

Para se obter um numero de particulas e consequentemente um nimero de nucleos
viavel para as simulacGes, em cada caso se fez necessario a dimensionalizacdo da matriz. Na
dimensionalizacdo, relacionou-se a quantidade de células cubicas com o didmetro das particulas
esféricas de tal modo que se obteve um nimero maximo de particulas na matriz de cerca de dez
mil. A dimensionalizacdo ocorreu da seguinte forma: para as particulas consideradas de 1 pum
de didmetro obteve-se um diametro médio dessas particulas de cerca de 10 células cubicas,
como a matriz possui 300 células cubicas em cada dimensdo, através de uma relagdo direta é
facil observar que se 10 células equivalem a 1 pum, 300 células equivalem a 30 pm, assim o
espaco amostral nesses casos foi de 30 pum. Para as particulas de 3 um de diametro, obteve-se
um diametro médio de 15 células clbicas, assim 15 células equivalem a 3 um, logo 300 células
equivalem a 60 um, que foi o espaco amostral desse caso. De maneira analoga para as particulas
de 5 um de didmetro obteve-se um diametro médio de 20 células cubicas, assim o espaco

amostral foi de 75 pm.
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As relacoes de dimensionalizagdo foram mantidas com referéncia aos didmetros médios
das particulas esféricas, para se obter diferentes fracGes volumétricas de particulas, alterou-se
0 nimero de particulas, e ndo o didmetro médio delas. Para uma quantificacdo apurada,
calculou-se com base no raio médio das particulas, R, o0 volume que cada particula ocupa, entéo
dividiu-se o0 volume que deveria ser ocupado por particulas pelo volume médio de cada
particula, assim obteve-se em cada caso o nimero de particulas que deveriam ser geradas.

As particulas esféricas foram geradas aleatoriamente na matriz, todas nuclearamemt =
0 e cresceram até atingirem o didmetro D, pré-fixado e consequentemente atingirem a fracéo
volumétrica desejada, ressalta-se que cada particula € independente, sendo assim podem haver
particulas maiores e menores na mesma matriz. Porém, o didmetro médio de todas as particulas
foi o didmetro previamente fixado. Acredita-se que esta condicdo se aproxima mais dos casos
reais, uma vez que em uma amostra real os precipitados, se esféricos, podem ndo ter todos o
mesmo didmetro.

Um ponto importante a se destacar € que ao longo da transformacdo da matriz na fase
produto a fragdo volumétrica transformada, Vv, obtida pela simulacdo foi a fracdo volumétrica
transformada do volume livre da matriz, ou seja, uma fracdo volumétrica transformada
considerando a regido de fora das particulas, isso significa que todo o volume de fora das
particulas foi transformado. Essa condicéo é condizente, uma vez que a fase produto ndo pode

crescer para dentro das particulas de segunda fase.

5.2. RESULTADOS

Como resultados construiu-se uma comparacao direta entre as simulac@es e os modelos
analiticos anteriormente apresentados. Para tal optou-se por graficos da cinética da
transformagdo em funcéo do tempo, curva Vv versus Tempo e também graficos do caminho
microestrutural[9,18]. Em todos os casos demonstrou-se também as microestruturas geradas
através da simulacdo computacional onde os precipitados esféricos sdo representados pela cor
preta, e 0s grdos da nova fase produto sdo cinzas.

Nos seguintes graficos apresentou-se: os dados das simulacdes que sdo representados
por pontos, os dados previstos pelo modelo de Alves, Villa e Rios[11], Equacdes (4) e (5), que

sdo representados pela linha tracejada, e por fim os dados previstos pelo modelo analitico de
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JMAK, Equacéo (3), que séo representados pela linha cheia. Nem todos os pontos de simulagdo

foram representados para tornar mais facil a visualizagéo dos graficos.

5.2.1. Particulas Esféricas com Didmetro Médiode 1 umec=1

Nos casos a seguir, simulou-se uma matriz de 30 pm x 30 pm x 30 pm, o didmetro
médio das particulas esféricas foi em torno de 1,2 um. A velocidade de crescimento, G, foi

considerada constante e igual ao comprimento de uma célula cibica na simulacdo, ou seja 0,10

pm.

5.2.1.1. Fracao Volumétrica de Particulas Iqual a 0,01

Nesse caso 0 numero de particulas esféricas foi de 516 e o nimero de nucleos, N,
calculado foi de 501. Na Figura 3, tem-se 6tima concordancia entre a simulacdo computacional
e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11]. Através da Figura 3-a, observa-se claramente que a
cinética da transformacéo é bem descrita pelo modelo, assim como na Figura 3-b, 0 Sy também
apresenta uma Otima concordancia. J& o0 modelo JIMAK néo apresenta uma boa concordancia,
como ja era esperado. O modelo de IMAK emprega algumas consideracdes, e dentre elas ndo
esta prevista a existéncia de precipitados no espaco amostral. Além do fato de que o fenémeno
da nucleacdo tratado nesse capitulo difere da nucleacdo uniformemente aleatéria abordada por

JMAK. Na Figura 4 observa-se a evolu¢do microestrutural simulada desse caso.
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Figura 3 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,01, didmetro médio

das particulas de 1 pme ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.
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(b)

Figura 4 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,01, didmetro médio das particulas de 1 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posi¢do das particulas esféricas e dos ndcleos, (b) Vv =0,5, (c) Se¢do em 2D da

matriz totalmente transformada.

Na Figura 4-c mostra-se uma se¢do 2D da microestrutura simulada em 3D, e ao observa-
la tem-se a impressdo de que o nimero médio de nucleos por particula foi diferente de 1, ou
seja, ela passa a impressao de que ¢ # 1, além disso também transmite a impressao de que ha
alguns graos que podem nao ter sido nucleados na interface matriz/particulas. Entretanto essas
impressoes sdo apenas um efeito de se visualizar uma se¢do 2D de uma microestrutura em 3D,

de fato, todos os grdos foram nucleados na interface matriz/particula.

5.2.1.2. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,03

Para esse caso teve-se 1547 particulas esféricas e o nimero de nucleos, N, calculado foi
de 1464. Na Figura 5, novamente se tem boa concordancia entre a simulacdo computacional e
0 modelo de Alves, Villa e Rios [11]. Novamente ndo had boa concordancia com o modelo

JMAK. Na Figura 6 demonstra-se a microestrutura simulada desse caso.
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Figura 5 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,03, didmetro médio
das particulas de 1 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 6 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,03, diametro médio das particulas de 1 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.1.3. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,05

Agora considerou-se 2578 particulas esféricas e N = 2381. Através da Figura 7 observa-
se mais uma vez que para particulas de didametro de 1 um ha uma excelente concordancia entre
a simulacdo computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11]. Porém, como era de se
esperar as transformagdes em questdo ndo sdo bem modeladas por IMAK. Na Figura 8 se tem

a evolucao microestrutural simulada.
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Figura 7 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,05, didmetro médio
das particulas de 1 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 8 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,05, diametro médio das particulas de 1 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

Comparando-se 0s trés casos, Figuras 4, 6 e 8, nota-se claramente que ambos apresentam
0 mesmo tamanho para as particulas e que ha um aumento gradual do nimero de particulas,
uma vez que o volume de particulas aumenta. Também se observa, como esperado, um
refinamento dos tamanhos de grdos devido ao aumento do numero de nucleos que veio

acompanhado do aumento da quantidade de particulas, para a manutencdo de ¢ = 1.
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5.2.2. Particulas Esféricas com Diametro Médiode 3umec=1

Agora, simulou-se uma matriz de 60 pm x 60 pm x 60 pum, o didmetro médio das
particulas esféricas foi de aproximadamente 3,2 um. A velocidade de crescimento, G,
novamente foi considerada constante e igual ao comprimento de uma célula clibica na

simulacdo, que nesse caso equivale a 0,20 pm.

5.2.2.1. Fracao Volumétrica de Particulas Igual a 0,01

Para esse caso 0 numero de particulas esféricas foi de 153 e 0 nimero de nucleos, N,
calculado foi de 149. Na Figura 9, novamente observa-se boa concordancia entre a simulagéo
computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11] tanto para Vv como para Sy. O modelo

JMAK também diverge nesse caso. Na Figura 10 demonstra-se a microestrutura simulada.
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Figura 9 — Resultados para fracdo volumeétrica de particulas esféricas de 0,01, diametro médio

das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.
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(©)

Figura 10 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,01, didmetro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posi¢do das particulas esféricas e dos ndcleos, (b) Vv =0,5, (c) Se¢do em 2D da
matriz totalmente transformada.

5.2.2.2. Fracdo Volumétrica de Particulas lqual a 0,03

Nesse caso empregou-se 458 particulas esféricas e o N calculado foi de 441. Novamente
na Figura 11 demonstra-se boa concordancia entre a simulagcdo computacional e 0 modelo de
Alves, Villa e Rios[11]. A simulacdo continua divergindo do modelo JIMAK. Na Figura 12 tém-

se a microestrutura simulada desse caso.
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_ 0.6 - Z
= t »n 004 1
0.4;
0 2 — UMAK 0.02 — JMAK :
= -~ Alves, Villa e Rios[11] -~ Alves, Villa e Rios[11]
0 U 7 ) -D Simu-la:;éo ) 0.00 O Simulagéo ]
0 10 20 30 40 50 0.0 02 04 0.6 0.8 1.0
Tempo Vy
(a) (b)

Figura 11 — Resultados para fracdo volumeétrica de particulas esféricas de 0,03, diametro médio

das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.



64

(@) (b)

Figura 12 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,03, didmetro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicdo das particulas esféricas e dos ndcleos, (b) Vv =0,5, (c) Se¢do em 2D da
matriz totalmente transformada.

5.2.2.3. Fracdo Volumétrica de Particulas lqual a 0,05

Agora adotou-se 764 particulas esféricas e N calculado igual a 724. Observa-se na
Figura 13 que como nos demais casos ha uma boa concordancia entre a simulacdo
computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11]. E que ndo ha essa boa concordancia com
o0 modelo JIMAK. Na Figura 14 demonstra-se a evolugdo da microestrutura simulada desse caso.
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Figura 13 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,05, diametro médio

das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.
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(@) (b)

Figura 14 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,05, didmetro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posi¢do das particulas esféricas e dos ndcleos, (b) Vv =0,5, (c) Se¢do em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.3. Particulas Esféricas com Diametro Médiode 5umec=1

Para os casos dessa secdo, considerou-se uma matriz de 75 pm X 75 pm X 75 um, e 0
diametro médio das particulas esféricas foi em torno de 5,4 um. A velocidade de crescimento,
G, também foi considerada constante e igual ao comprimento de uma célula clbica na

simulacdo, que nesse caso equivale a 0,25 pm.

5.2.3.1. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,01

Nos resultados apresentados na Figura 15 a seguir, o nimero de particulas esféricas foi
de 64 e N = 63. Novamente nota-se excelente concordancia entre a simulagdo computacional e
o modelo de Alves, Villa e Rios[11], isso ja ndo ocorre para 0 modelo JIMAK. A microestrutura

simulada desse caso é mostrada na Figura 16.
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Figura 15 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,01, diametro médio
das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(b)

Figura 16 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,01, diametro médio das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.3.2. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,03

Para o caso da Figura 17, o numero de particulas esféricas considerado foi 193 e 0 N
igual a 186. Novamente ha 6tima concordancia entre a simulacdo computacional e 0 modelo de
Alves, Villa e Rios[11] e a concordancia com 0 modelo JMAK ndo é boa. Na Figura 18 mostra-

se a evolucdo da microestrutura simulada desse caso.
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Figura 17 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,03, diametro médio
das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(b)

Figura 18 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,03, diametro médio das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.3.3. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,05

Nesse caso utilizou-se 322 particulas esféricas e N = 304. Na Figura 19 nota-se que a
boa concordéncia entre a simulacdo computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11]
permanece, Mesmo para 0s casos em que as particulas tém diametros um pouco maiores. Ja a
concordancia com o modelo JMAK ndo é boa novamente. Na Figura 20 demonstra-se a

evolugdo microestrutural simulada desse caso.
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Figura 19 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,05, diametro médio
das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(b)

Figura 20 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,05, diametro médio das particulas de 5 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

Analisando-se 0s casos mostrados, Figuras 3 a 20, nota-se que apesar da varia¢do tanto
do tamanho quanto em volume das particulas, todas as simula¢es corroboraram muito bem
com o novo modelo de Alves, Villa e Rios[11]. Como ja mencionado anteriormente, a literatura
sugere ser comum particulas esféricas com diametros, D, de 1 uma 6 um e fracdo volumétrica
de precipitados de 0,01 a 0,05, por esse motivo nessa se¢do abrangeu-se toda essa faixa de
valores. Um ponto importante é que com essa abrangéncia mostrou-se que tanto as simulagdes
quanto o modelo de Alves, Villa e Rios[11] podem ser usados com seguranga no modelamento

das transformacdes.
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5.2.4. Resultados Para Fracoes Volumétricas de Particulas Esféricas Mais Altas e

Didmetro Médiode 3 umec=1

Nessa secdo, considerou-se situacdes mais severas que podem ser dificeis de se
investigar em um material real, simulou-se casos em que ha altas fragdes volumétricas de
precipitados esféricos. A intencdo em se aumentar a quantidade de particulas esféricas, € a de
aumentar o grau de sobreposi¢do das particulas, o “impingement” entre elas. As particulas sao
distribuidas aleatoriamente na matriz, através do processo de ponto de Poisson, e para que elas
ocupassem mais volume aumentou-se o nimero de particulas mantendo-se o didmetro médio
delas, assim é facil notar que quanto maior o volume de particulas mais as particulas se
sobrepdem.

Como na secdo 5.2.2, também nessa se¢d@o, considerou-se uma matriz de 60 um x 60
pm x 60 um, o didmetro médio das particulas esfericas foi de aproximadamente 3,1 um. A
velocidade de crescimento, G, de novo foi mantida constante e igual ao comprimento de uma

célula cubica na simulacéo, equivalente a 0,20 um.

5.2.4.1. Fracdo Volumétrica de Particulas lqual a 0,1

Nesse caso 0 numero de particulas esféricas foi de 1528 e o niamero de ndcleos, N,
calculado foi de 1395. Na Figura 21, observa-se que a cinética da transformacéo continua sendo
bem descrita pelo modelo de Alves, Villa e Rios[11], assim como Sy. Novamente nota-se um
desvio com relacdo ao modelo IMAK. Na Figura 22 tém-se a evolucao microestrutural simulada

desse caso.
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Figura 21 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,1, didmetro médio

das particulas de 3 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 22 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,1, diametro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.4.2. Fracédo Volumétrica de Particulas lgual a 0,3

Para esse caso adotou-se 4584 particulas esféricas e o N calculado foi de 3486. Na Figura
23-a, nota-se que a cinética da transformacdo tem boa concordancia com o modelo de Alves,
Villa e Rios[11], porém na Figura 23-b pode-se observar que ha um pequeno desvio em Sy. O
desvio com relacdo ao modelo JIMAK continua. Na Figura 24 mostra-se a microestrutura

simulada deste caso, é evidente um nimero cada vez maior de particulas.



s
! 0.15
0.8
0.6 0.10
= 13 e
> : w
0.4
{ : 0.05
0 2 Jj" — JMAK — JMAK
T -- Alves, Villa e Rios[11] ---- Alves, Villa e Rios[11]
[ o O Simulagao : O Simulagdo
0.0 = . . A i i 0.00
0 5 10 15 20 25 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Tempo Vy
(a) (b)

Figura 23 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0, 3, diametro médio

das particulas de 3 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 24 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,3, diametro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacéo
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.4.3. Fracado Volumétrica de Particulas lgual a 0,5

Agora considerou-se 7639 particulas esféricas e o N calculado foi de 3977. Pode-se notar
na Figura 25-a, que nesse caso ja ha um pequeno desvio entre a simulacdo e o modelo de Alves,
Villa e Rios[11], esse desvio fica ainda maior para o Sy, Figura 25-b. O desvio com relagdo ao
modelo JMAK também é aumentado. Na Figura 26 tém-se a evolugdo microestrutural desse

caso. Na Figura 26-c, observa-se claramente uma grande sobreposicao das particulas.
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Figura 25 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,5, didmetro médio
das particulas de 3 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 26 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,5, diametro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacao
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

5.2.4.4. Fracédo Volumétrica de Particulas Iqual a 0,7

Para esse caso ainda mais severo, considerou-se 10695 particulas esféricas e um N
calculado igual a 4233. Na Figura 27 observa-se que o desvio entre a simulacdo e os modelos
é ainda maior. Na Figura 28 mostra-se a microestrutura simulada. Na Figura 28-c, nota-se a

matriz com grande quantidade de particulas, e quase ndo se distingue particulas individuais.
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Figura 27 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféricas de 0,7, didmetro médio
das particulas de 3 ume ¢ = 1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)

Figura 28 — Representacdo da microestrutura simulada para fracdo volumétrica de particulas

esféricas de 0,7, diametro médio das particulas de 3 um e ¢ = 1: (a) Inicio da transformacao
para mostrar a posicao das particulas esféricas e dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo em 2D da

matriz totalmente transformada.

Através da andlise das curvas de cinética, isto €, Vv versus Tempo, exibidas nessa secéo,
mantendo-se ¢ = 1, nota-se claramente que até uma fracdo volumétrica de particulas, Vvp = 0,3
mostrada na Figura 23 tem-se uma boa concordancia entre as simulaces e 0 novo modelo de
Alves, Villa e Rios[11]. Vale se destacar que os coeficientes de determinacio, R?, em todos
esses casos, até Vvp = 0,3, foram muito altos, acima de 0,99. Em todos esses casos, 0 caminho
microestrutural também mostrou boa concordancia. Entretanto, para Ve maior ou igual a 0,5,
ndo se observou uma boa concordancia entre as simulacfes e 0 novo modelo de Alves, Villa e
Rios[11]. A descri¢do do porqué ocorre os desvios entre simulacdo e novo modelo analitico

quando se tem um alto Vivp e ¢ = 1, serédo tratados em detalhes na secéo 5.3.
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5.2.5. Resultados Para Fracao VVolumétrica de Particulas Esféricas lgual a 0,05 e Didmetro

Médio de 3 um Com Variacdo do Parametro c

Nessa se¢do adotou-se uma fracdo volumeétrica de particulas constante, Vvp = 0,05 e um
didmetro médio para as particulas de 3 pum variando-se o parametro c. Por conveniéncia, para
uma melhor comparacéo optou-se por mostrar apenas as curvas de Vv versus Tempo para todos
0s casos simulados. Na Figura 29 mostra-se uma comparacao entre os resultados de simulacéo
computacional e os resultados dos modelos analiticos de Alves, Villa e Rios[11] e de IMAK,
onde o nimero de nucleos por particula mudou de ¢ = 0,1 até ¢ = 5, nota-se através da Figura
29, que a concordancia entre as simulagdes e 0 modelo analitico de Alves, Villa e Rios[11] é
muito boa. Na Figura 29 também se compara os resultados com o modelo de JMAK,
destacando-se que quando o valor de ¢ e Vvp diminuem a curva de JMAK se aproxima da

simulacdo, Figura 29-a, e consequentemente da solucao analitica de Alves, Villa e Rios[11].
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5.2.6. Visao Geral da Concordancia Entre Simulacédo e Modelos Analiticos

Ate aqui, o conceito de concordancia ou ndo entre resultados de simulacdo e modelos
analiticos se deu apenas pela forma visual, ou seja, visualizacdo dos gréficos e figuras.
Entretanto, para uma avaliagdo mais apurada da existéncia de concordancia entre a funcéo dada
por solucdo analitica, Vva, € a funcdo produzida pela simulacdo computacional, Vvs, se fez
necessario escolher parametros quantitativos adequados. A escolha inicial foi o coeficiente de
determinac&o, R?, porém nos resultados apresentados nessa se¢do o R? foi geralmente superior
a 0,9, exceto nos casos mais extremos, deste modo o R? ndo se mostrou muito Gtil para
discriminar quantitativamente e qualitativamente se houve uma boa concordancia entre
simulacdo e modelos. Como uma outra opc¢do, definiu-se uma distancia relativa maxima entre

as duas funcgdes, Amax, €m % pela Equagéo (24).

B (98) = 222 (?V:(:)“ ) 5 100 (24)

Este parametro reporta a distancia relativa maxima entre as duas fun¢des ao longo do
eixo Vv. Vale destacar que no inicio das transformacdes, para pequenos Vv, ambas as funcoes
devem ser semelhantes, de fato quando na auséncia do “impingement” todas as curvas tendem
a concordar.

Aléem da definicdo de Amax, tornou-se necessaria uma definicdo de qual o desvio
toleravel, ou seja, um limiar para 0 Amax, abaixo do qual é aceitavel se dizer que ha concordancia
entre as funcbes. Esse limiar foi baseado na experiéncia de medidas metalogréaficas
guantitativas. Uma medida metalografica quantitativa € normalmente boa ou até muito boa se
0 seu erro relativo for de cerca de + 5%, em alguns casos, onde a medicéo ¢é dificil, é aceitavel
ter umerro de até + 10%. Portanto, é razoavel definir o limite para Amax entre esses dois valores,
assim 0 Amax (limiar) = 15%, para Amax abaixo desse limite, considerou-se que a concordancia
entre a solucdo analitica e a simula¢do computacional foi aceitavel.

Na Tabela 2 mostra-se uma visao geral dos valores de Amax para 0s casos simulados em
que o diametro médio das particulas foi de 3 um, os valores em negrito foram aqueles que estédo
abaixo do limite, Amax = 15%. Na Figura 30 tem-se a Tabela 2 em forma de um gréfico. Através
da Figura 30, nota-se mais facilmente a fracdo maxima de volume de particulas, Ve, para a

qual a concordancia entre simula¢do e o modelo analitico de Alves, Villa e Rios[11] foi boa, ou
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seja, a regido abaixo da curva representa a regido na qual a simulagdo computacional e a solu¢do

analitica coincidiram.

Tabela 2 - Distancia relativa maxima, Ama, em %. Os valores em negrito estdo abaixo do

limite, Amax = 15%.

Fracao Numero de Nucleos por Particula, ¢
Volumétrica de - - - - - - -
Particulas, Ve c=01 <¢=05 c=1 c=2 c=3 c=5 c=10
0,01 2,8 2,9 7,3 4,6 8,4 6,2 6,1
0,05 4.4 9,1 4.4 2,7 2,0 1,6 1,2
0,1 13,9 11,5 9,1 7,4 6,2 3,9 2,7
0,3 21,1 18,4 14,3 10,7 9,4 59 3,1
0,5 55,6 28,8 19,2 10,4 6,1 1,9 54
0,7 78,8 34,3 20,4 10,6 5,2 2,5 7,5
0,9 2445 75,8 40,4 17,3 9,1 13,1 23,7
g
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Figura 30 — Fracdo volumétrica de particulas maxima para a qual a distancia relativa maxima
entre simulacdo computacional e solucdo analitica estd abaixo do limiar, Amax = 15%,
representada em funcdo do nimero de nucleos por particula, c. Houve uma boa concordancia

entre a solucdo analitica e a simulacdo computacional em qualquer ponto abaixo da curva.

Observando-se a Tabela 2, percebe-se que a solucdo analitica foi boa para valores de
0,1 < ¢ <10 para Vvp menor que 0,1, vale mencionar que a solucdo analitica foi desenvolvida

objetivando os casos em que Vvp € menor que 0,1, portanto ndo houve surpresa nesta
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concordancia entre simulacdo e modelo analitico. No entanto, na Tabela 2 mostra-se também
que, para ¢ > 2, a solucéo analitica também foi bem aplicada as transformac6es com alto Vye.
Um ponto interessante é que, embora o diametro médio das particulas considerado na
Tabela 2 tenha sido o de 3 um, o resultado presente na Tabela 2 é independente desse diametro
médio das particulas. De fato, na consideracdo de que o comprimento da célula unitaria da
simulacdo foi de 0,4 um em vez dos 0,2 um usados, o didametro das particulas duplicaria para 6
pm, ainda assim, isso significaria apenas uma mudanca de escala e ndo mudaria a geometria do
problema. O nimero de nucleos por unidade de area das particulas, Na, diminuiria uma vez que
é igual a ¢ / (4nR?) onde R é o raio da particula, mas isso ndo afetaria os resultados analiticos

ou de simulagéo.

5.3. DISCUSSAO

A primeira observacdo importante a se fazer é de que em todos os casos simulados, para
cada matriz, isto é, para cada espaco amostral, considerou-se apenas particulas de mesmo
tamanho, nos casos reais normalmente se tem uma distribuicdo de tamanhos de particula.
Optou-se por ndo adaptar as abordagens dessa se¢ao aos casos reais mais complexos, pois isto
complicaria consideravelmente as simulacdes, ao passo que provavelmente ndo mudaria as
tendéncias gerais ja observadas.

Na Figura 31 ilustra-se o comportamento da corroboracdo entre os resultados de
simulacdo e os resultados do modelo de Alves, Villa e Rios[11]. Pelo modelo de Alves, Villa e
Rios[11] uma nova regido nucleada em uma particula ndo cresce para dentro dessa particula,
no entanto, e esta € a suposicao critica, o crescimento desta nova regido “ignora” a presenga de
todas as outras particulas. Quando ndo ha ou ha muito pouco “impingement” entre as particulas,
esta consideracdo ndao é um problema, porque a nova regido nucleada pode simplesmente
crescer e nem sua forma ou velocidade de crescimento sdo afetadas pela presenca de uma
particula isolada. Como a nova regido “ignora” a presenga de todas as outras particulas, o
modelo geométrico do crescimento da nova regido ndo prevé qualquer efeito de barreira ou
qualquer distorcdo de uma regido em crescimento quando encontra uma particula isolada. Isso
é ilustrado na Figura 31-a.

Através da simulacdo computacional percebeu-se que quando se tem uma baixa fracao

volumétrica de particulas acoplada a um baixo nimero de nucleos por particula: ¢ = 0,1 e Vvp
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= 0,01 ou mesmo Vvp = 0,05, tanto a simula¢do quanto o modelo analitico de Alves, Villa e
Rios[11] se aproximam de JMAK, vide Figura 29. Um baixo c, por exemplo ¢ = 0,1 significa
que se tem em média um ndcleo a cada dez particulas, como as particulas estdo localizadas no
espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson (uniformemente aleatério), esse
pequeno nimero de nucleos por particula tende também a estar localizado no espaco como um
processo de ponto de Poisson. Assim, a solugdo analitica de Alves, Villa e Rios[11] tende para
a solucdo de JMAK. Isso ocorre justamente porque a solucdo analitica de Alves, Villa e
Rios[11] “ignora” a presenc¢a de particulas vizinhas isoladas, considerando apenas a particula
onde surgiu o nicleo. Novamente na Figura 31-a ilustra-se essas circunstancias. Na Figura 29-
a confirma-se que JMAK, a solucdo analitica de Alves, Villa e Rios[11] e a simulacdo
computacional coincidem nesse caso extremo.

Quando se aumenta a fragcdo volumétrica de particulas, Vve, 0 “impingement” torna-se
mais importante, e causa influéncia significativa no decorrer da transformacdo. Como ja dito
anteriormente a solucdo analitica de Alves, Villa e Rios[11] ndo considera que haja
“impingement” entre as novas regides de crescimento e as particulas vizinhas, isto €, se o
namero de nucleos por particulas é pequeno, ¢ = 0,1, as novas regides simplesmente crescem
através das particulas vizinhas, na Figura 31-b mostra-se essa condicdo, a linha tracejada
representa o crescimento do novo nucleo pela consideracdo do modelo de Alves, Villa e
Rios[11] ignorando o “impingement” com as particulas vizinhas. Por outro lado, ao contrario
da solucdo analitica, a simulacdo computacional “enxerga” as particulas vizinhas como
obstaculos e uma Vvp alta pode bloguear o crescimento das regifes simuladas. Na Figura 31-b
mostra-se essa condicao através da linha ponto-tracejada, que corresponde ao crescimento da
simulacdo computacional. Devido a essa influéncia das particulas vizinhas no crescimento a
simulacdo computacional apresenta um crescimento mais lento do que a solucéo analitica e essa
disparidade é cada vez maior a medida que se aumenta Vvp e se diminui c. Nas Figuras 25 e 27
mostra-se bem esta tendéncia, percebe-se facilmente um desvio entre a simulacdo
computacional e os modelos analiticos, a simulacao apresenta crescimento mais lento em ambas
as figuras.

Quando se tem um maior namero de nucleos por particulas, ¢ > 1, a solu¢do analitica
apresenta boa concordancia com a simulacdo computacional. Com um namero maior de nucleos
por particula, o “impingement” entre as novas regides, Figura 31-c, predomina sobre o
“impingement” entre as novas regides e as particulas vizinhas, mostradas na Figura 31-b. Na

Figura 31-c mostra-se que as novas regides colidem umas com as outras e o efeito de bloqueio
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das particulas, Figura 31-b, passa a ser menos importante. Na Figura 31-c ilustra-se que um c
alto minimiza o “impingement” entre uma nova regido e outras particulas e intensifica o
“impingement” entre regides transformadas. Assim, a simulagdo tende a coincidir com a solugéo
analitica, logo tem-se uma boa concordéncia entre a solugdo analitica de Alves, Villa e Rios[11]

e a simulacdo computacional.
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Figura 31 — Representacdo sobre a corroboracgdo entre simulacdo computacional e modelos
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analiticos: (a) Baixa fracdo volumétrica de particulas, (b) Alta fragdo volumetrica de particulas,
(c) Alto numero de nucleos por particula. Em preto a particula que origina o nucleo e a regido
hachurada corresponde as particulas vizinhas. A linha cheia representa o crescimento inicial do
nucleo, a linha tracejada o crescimento previsto pelo modelo de Alves, Villa e Rios[11] e a

linha traco e ponto representa o crescimento previsto pela simulagéo.

Pela Figura 31-a observa-se que para pequenas fracGes volumétricas de particulas, a
nova regido, originada na interface da particula na parte inferior da figura (regido preta),
contorna a particula vizinha na frente dela (regido hachurada), esta particula vizinha nao
interfere no crescimento da nova regido. A linha tracejada mostra o tamanho da nova regiao
prevista pela solucdo analitica e pode-se dizer que a nova regido cresce como se a particula
vizinha ndo estivesse 1a. Em contrapartida, como observa-se na Figura 31-b, a situacdo muda
significativamente se houver uma fracdo volumétrica de particulas muito alta: agora hd uma
“barreira” de particulas vizinhas. A solucdo analitica trata essa “barreira” como se ela nio
existisse, ou seja, da mesma forma que para uma Unica particula. No entanto, a barreira impede
0 crescimento na simulacdo computacional, a nova regido, limitada pela linha traco e ponto,
colide com a barreira, logo, para altas fracGes volumétricas de particulas e pequeno nimero de
nacleos, a cinética de crescimento prevista pela simulagdo computacional € mais lenta do que

a da solugdo analitica. Por fim, na situacdo em que se tem um elevado numero de nicleos por
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particula, digamos ¢ > 1, mostrada na Figura 31-c, a nova regido originada na interface da
particula na parte inferior da figura (regido preta), colide com a nova regido originada na
particula vizinha (regido hachurada) no topo da figura, assim passa a ocorrer 0 “impingement”
entre as novas regides deixando de ocorrer 0 “impingement” entre as novas regifes e as
particulas vizinhas.

Na Figura 32 mostra-se um exemplo desse efeito de ¢ > 1, considerou-se nesse caso ¢ =
5 e Vv = 0,9. Nota-se que a simulacdo computacional e a solu¢do analitica mostram boa
concordancia, mesmo com Vyp extremamente alta.

Em resumo, para Ve até 0,1, pode-se usar a solucao analitica de Alves, Villa e Rios[11]
para um c variando de 0,1 ate 10. Com Vyp maior que 0,1 pode-se ainda obter boa concordancia
entre a simulacdo computacional e a solucdo analitica até um Vvp de aproximadamente 0,7 e

para que essa boa concordancia ocorra, deve-se manter o ¢ > 1.
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Figura 32 — Resultados para fracdo volumétrica de particulas esféericas de 0,9, diametro médio

das particulas de 3 um e ¢ = 5: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

5.4, CONCLUSOES

A simulacdo computacional ajudou a mostrar dentro de quais limites a solucdo analitica
de Alves, Villa e Rios[11] pode ser util. O desenvolvimento da metodologia e a comparacéo

entre a solucdo analitica e a simulacdo computacional permitiu as seguintes conclusdes:

e Foi possivel simular computacionalmente em 3D com fidelidade as transformacges de fase

em que a nucleacdo ocorreu na interface matriz/particulas.
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O codigo computacional capaz de simular essas transformacdes foi criado com sucesso.

Na maioria dos casos estudados as simulacGes tiveram uma étima concordancia com o
modelo analitico de Alves, Villa e Rios[11]. Nenhum ajuste de curvas foi realizado.
Estudou-se uma variedade de casos em que a concordancia entre os modelos foi excelente,
provando assim que tanto a simulacdo e o modelo analitico podem ser empregados no

modelamento dessas transformacdes de fase.

A solugdo analitica funciona muito bem para fracdes volumétricas de particulas, Ve,

inferiores a 0,1.

Para baixo numero de nucleos por particulas, ¢ = 0,1 e baixas fracdes volumétricas de
particulas, Ve = 0,01, a solucdo analitica e a simulagdo computacional se aproximaram da

solucéo classica de IMAK.

Para fracfes volumeétricas de particulas, acima de 0,1, o “impingement” entre as particulas
torna-se cada vez mais importante. Nesses casos, 0 modelo analitico concordou bem com

as simulacGes apenas quando ¢ > 1.

A faixa de fracdo volumetrica de particulas e 0 nimero médio de nucleos por particula,
dentro do qual a solucdo analitica e a simulagdo computacional tiveram boa concordancia,

foram resumidas na Tabela 2 e na Figura 30.

Quando a solucdo analitica de Alves, Villa e Rios[11] pode ser utilizada para altas fracdes
volumétricas de particulas, torna-se possivel utiliza-la para modelar situagdes muito
diferentes da nucleacdo na interface matriz/particula. Por exemplo, pode-se considerar que
a regido aqui chamada de particulas, particulas que sofreram “impingement”, seja uma
regido transformada previamente por uma outra fase produto, ou seja, a solugédo analitica
pode ser usada para modelar transformacdes sequenciais em que a primeira transformacéo
atinge uma dada fracdo volumétrica, por exemplo entre 0,1 a 0,7, e a segunda

transformacéo ocorra com a nucleacdo na interface entre matriz e a primeira fase produto.
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6. NOVO MODELO DE NUCLEACAO EM PARTICULAS APLICADO A

INCLUSOES NAO METALICAS NOS ACOS

Como discutido no capitulo 5, Alves, Villa e Rios[11], baseando-se em JMAK,
desenvolveram um modelo analitico empregando conceitos de geometria estocéstica para
transformagdes por nucleagéo e crescimento nas quais 0s nucleos estdo localizados na interface
de particulas esféricas. Seu modelo analitico é valido para PSN durante a recristalizacdo, bem
como para transformacdes de fase que tenham a nucleacdo na interface de precipitados
previamente existentes. Este novo modelo emprega a saturacao de sitios e é capaz de modelar
a curva da cinética ao longo de toda a transformacao.

Porém, o modelo de Alves, Villa e Rios[11] leva em consideracdo particulas esféricas e
é de conhecimento que em casos reais, nem sempre estardo presentes particulas de formato
esférico. Um exemplo de particulas ndo esféricas sdo as inclusdes ndo metalicas que sdo
comumente encontradas em acos. Desse modo, nesse capitulo aplicou-se a metodologia
desenvolvida no capitulo anterior as transformacdes em que a nucleacéo da nova fase ocorreu
na interface de inclusdes ndo metalicas que sdo comumente encontradas em agos. Buscou-se
reportar os casos explicitos na norma ASTM-E45[16], assim as inclusdes ndo metéalicas
consideradas foram: Tipo A (Sulfeto), Tipo B (Alumina), Tipo C (Silicato) e Tipo D (Oxido).
Em todos os casos buscou-se reproduzir a classificacdo da ASTM-E45[16] de série grossa, e
severidade de nivel 3, considerando-se a geometria das inclusées como aquelas reportadas em
produtos submetidos a laminacéo.

Esse capitulo traz simulacGes em 3D, pelo método do cone causal, de recristalizacdo ou
transformacdes de fase por nucleacao e crescimento, nas quais a nucleacdo da nova fase se deu

na interface dos quatro tipos de inclusdes reportadas pela ASTM-E45[16]. As simulagdes foram
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comparadas diretamente com 0 novo modelo de Alves, Villa e Rios[11] e ao modelo IMAK,
assim, garantiu-se que as simulacdes e o novo modelo analitico podem ser utilizadas no

modelamento dessas transformacdes.

6.1. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Simulou-se a transformacgéo de uma matriz inicial que contém inclusdes ndo metalicas,
em uma outra fase produto, porém os nucleos dessa nova fase produto surgiram na interface
matriz/particulas. A nova fase produto foi capaz de crescer na regido fora das inclusoes, isto &,
ao fim da transformacéo, a fase produto ocupou todo o volume da matriz, fora das particulas.

Por conveniéncia considerou-se a nucleagdo de um nucleo por particula, isto &, ¢ = 1.
Com um n0cleo por particula, pode-se considerar que o nimero de ndcleos, N, deve ser o
mesmo que 0 numero de particulas. Entretanto, nessa condi¢cdo o N é igual ao numero de
particulas somente se as particulas ndo se tocarem, uma vez que, como mencionado por Alves,
Villa e Rios[11], seu modelo analitico ndo considera que haja “impingement” entre as
particulas, vide capitulo 5. Ressalta-se que essa nucleacdo ocorreu por saturacdo de sitios e
seguiu a distribuicdo de Poisson homogénea na area superficial das inclusdes, ou seja, com essa
condicdo podem haver inclusdes com mais de um nucleo e inclusées sem nenhum nucleo.

A velocidade de crescimento, G, foi adotada constante e igual ao incremento de 1 célula
unitaria. As inclusbes geradas foram uniformemente distribuidas na matriz e cresceram, cada
uma com a forma geométrica especifica, até atingirem o tamanho médio desejado, ressalta-se
que cada inclusdo é independente, sendo assim podem haver inclusbes maiores e menores na
mesma matriz.

A dimensionalizacdo da matriz ocorreu de maneira simples buscando-se reproduzir a
area de observacdo explicitada na ASTM-E45[16] que é de 710 um. Essa medida, porém,
refere-se aos eixos em um plano em 2D. Assim, nas simulacGes considerou-se uma matriz em
3D com 300 x 300 x 300 células, ou 750 pm x 750 pum x 750 um, portanto cada célula cubica
da matriz equivale a 2,5 um. Ressalta-se, entretanto, que essas medidas sdo arbitrarias, pode-se
atribuir qualquer valor de escala as células cubicas, nesse capitulo apenas buscou-se, para a
conveniéncia dos leitores, se aproximar das dimens6es abordadas pela norma ASTM-E45[16].
A relacdo de tamanho e quantidade de inclusGes adotadas nas simula¢Ges encontra-se na Tabela
3.
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Tabela 3 - Tamanho e quantidade de inclusdes adotadas nas simulagdes.

) Quantidade média Quantidade total
. ) Comprimento Largura ) . ] .
Inclusdes Tipo de inclusdes por de inclusdes na
(um) (um) :
plano (corte 2D) matriz
A (Sulfeto) 150 10 7 525
B (Alumina) 12,5 12,5 25 120
C (Silicato) 300 10 3 225
D (Oxido) 12,5 12,5 36 2160

Para os casos do Tipo A e Tipo C, nas simulagdes considerou-se formato de bastdes
com extremidades esféricas para as inclusfes. Para o caso do Tipo B, considerou-se formato
esférico para os precipitados, porém 0s mesmos encontram-se em uma regido restrita de 60 pum
nos eixos y e z, sendo distribuidos ao longo de todo eixo x. Para o caso do Tipo D, considerou-

se formato esferico e particulas uniformemente distribuidas na matriz.

6.2. RESULTADOS E DISCUSSAO

Como resultados realizou-se uma comparacao direta entre as simulagdes e os modelos
analiticos de JMAK e Alves, Villa e Rios[11]. Para tal obteve-se graficos da cinética da
transformagdo em funcéo do tempo, curva Vv versus Tempo e também graficos do caminho
microestrutural. Nesses graficos os dados das simulagdes foram representados por pontos, 0s
dados previstos pelo modelo de Alves, Villa e Rios[11], Equaces (4) e (5), foram representados
por linha tracejada, e por fim os dados previstos pelo modelo analitico de IMAK, Equacao (3),
foram representados por linha cheia. Para facilitar a leitura dos graficos nem todos os pontos de
simulacdo foram representados. Para todos os casos também se demonstrou as microestruturas
geradas através da simulacdo computacional. Nas microestruturas as inclusdes ndo metalicas
foram representadas pela cor preta, e 0s grdos da nova fase formada, pela cor cinza.

Nesse capitulo considerou-se a nucleacdo de um nucleo por particula, isto é, c=1. Como
visto no capitulo 5, se ¢ = 1, o namero de nucleos, N, € igual ao namero de particulas, quando
as particulas ndo se tocam. Se S é a area superficial das particulas quando elas ndo se tocam,
pode-se definir S” como a &rea superficial das particulas para o caso em que elas se tocam.
Portanto, é facil perceber que S’ < S uma vez que a area interfacial entre particulas e matriz

diminui como resultado de as particulas se tocarem. Novamente frisa-se que Svp € a area
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superficial entre particulas e matriz por unidade de volume, extraida diretamente da simulacéo,
e que Svp multiplicado pelo volume da matriz é o proprio S medido diretamente da
microestrutura. Nesse contexto, como também visto no capitulo 5, pode-se calcular o valor de

C para o caso de particulas esféricas pela Equagéo (25).

N (4 mR?)

C=—% (25)

Onde R ¢ o raio médio das particulas. Destaca-se que para 0 modelo analitico S* = S.
Assim, torna-se facil perceber que, como na prética S* < S e as particulas tem tamanho fixo,
para se manter o ¢ constante, e consequentemente 0 nimero de nucleos por unidade de area das
particulas, Na, constante nas simulagdes e modelo analitico, se faz necessario calcular um novo
namero de nucleos, e este sera menor.

As inclusdes ndo metéalicas dos Tipos B e D sdo esféricas. Assim, calcula-seoceo N
desses casos diretamente pela Equacéo (25). Entretanto as inclusfes ndo metéalicas dos Tipos A
e C ndo séo esféricas e no modelo de Alves, Villa e Rios[11] existem parametros criticos que
podem ser modificados para adaptar sua solucéo para particulas ndo esféricas. Esses parametros
sdo: a) o numero de nucleos por particula, c; b) o raio das particulas esféricas. Vide Equacdes
(4) e (5).

E possivel se estimar o ¢ para particulas de qualquer geometria. Para o caso das inclusdes
dos Tipos A e C, a Equacdo (25) torna-se a Equacao (26), que considera a area do bastdo, um
cilindro com pontas esféricas. Nesse caso, Rcii € 0 raio médio dos bastdes e h é a altura média

do cilindro que forma os bastoes.

_NI(2mRy h) + (4RI

c= 5 (26)

Entretanto, quando as particulas ndo sdo esféricas deve-se inserir nas Equacdes (4) e (5)
0 raio equivalente ao raio da esfera, ou seja, de posse do volume das particulas que ndo possuem
formato esférico, calcula-se um raio equivalente ao raio das esferas que ocupariam o mesmo
volume, e considera-se esse raio equivalente no modelo analitico que foi desenvolvido para
particulas esféricas.

Um fato importante é que por meio dessa técnica, além da fracdo volumétrica de

particulas, Vve, para se ajustar o modelo a particulas com geometrias diferentes, se faz
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necessario apenas o conhecimento do Sve das inclusdes ndo metalicas e o tamanho médio das

inclusdes, o que pode ser medido facilmente pelo experimentalista.

6.2.1. Inclusdes Tipo A (Sulfeto)

Nesse caso 0 numero de inclusdes ndo metélicas foi de 525, como descrito na Tabela 3.
Assim, o0 nimero de nucleos, N, calculado foi de 399. Na Figura 33, tem-se 6tima concordancia
entre a simulacdo computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11]. Através da Figura 33-
a, observa-se claramente que a cinética da transformacgdo é bem descrita pelo modelo, assim
como na Figura 33-b, o Sy também apresenta uma 6tima concordancia. Como foi discutido na
secdo 5.3, nesse caso particular, como se tem um baixo Vvp tanto a simulagcdo quanto o modelo
analitico de Alves, Villa e Rios[11] se aproximam de JMAK. Entretanto, 0 modelo de Alves,
Villa e Rios[11] apresenta uma melhor concordancia. E importante notar que, embora as
inclusbes do Tipo A (Sulfeto) sejam muito diferentes de esferas, a concordancia entre a
simulacdo e o0 novo modelo analitico de Alves, Villa e Rios[11] permanece excelente. Na Figura
34 observa-se a presenca das inclusdes na matriz em 2D e 3D, onde observa-se claramente a

sua forma, também € observada a microestrutura simulada desse caso.
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Figura 33 — Resultados da transformacdo com nucleacdo em inclus6es do Tipo A (Sulfeto). (a)

Vv versus tempo. (b) Caminho microestrutural.
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() (b)

Figura 34 — Representacdo da microestrutura simulada da transformacgdo com nucleacdo em

inclusdes do Tipo A (Sulfeto). (a) Secdo 2D da matriz demonstrando a nucleagao nas inclusdes
no plano xy, onde x é a direcdo de laminacdo. (b) Matriz em 3D demonstrando a nucleacdo nas

inclusdes. (c) Matriz totalmente transformada.

6.2.2. Inclusdes Tipo B (Alumina)

Para esse caso em particular as inclusbes foram consideradas esféricas. Essa
representacdo pode ndo ser a melhor aproximacgdo da forma real das inclusbes do Tipo B
(Alumina), entretanto, o ponto crucial € que as inclusées foram distribuidas em uma faixa
central da matriz, de modo que a faixa foi escolhida como 30 um para cima e para baixo do
plano central da direcdo y e z, respectivamente. Portanto, essa faixa tem um total de 60 pum no
centro da direcdo y e z, englobando toda a direcdo x, como pode ser observado na Figura 35.
Para 0 acompanhamento efetivo da transformacao, considerou-se a regido delimitada pelo cubo
pontilhado da Figura 35, assim a matriz de 300 x 300 x 300 células nesse caso foi considerada
como uma matriz de 60 pm x 60 pm x 60 pum. A grosso modo, esse fato é semelhante a dar um
zoom a matriz cubica original com 750 um x 750 pum x 750 pm.

Na matriz de 750 pum x 750 um x 750 pum o namero de inclusdes ndo metalicas foi de
120, como descrito na Tabela 3. Para a matriz de 60 um x 60 um x 60 pum foi considerado um
namero compativel de inclusGes, o equivalente a 50 particulas, com o nimero de nucleos, N,
calculado de 41. Ambos os resultados apresentados nas Figuras 36 e 37 sdo da matriz de 60 pum
X 60 pum x 60 um. Pode-se observar na Figura 36 que, mesmo com nova dimensdo na matriz de
transformacéo, também houve étima concordancia entre a simulagdo computacional e 0 modelo
de Alves, Villa e Rios[11]. Porém, a simulacdo em questdo ndo foi bem modelada pelo modelo

de IMAK. Na Figura 37 observa-se a presenca das inclusdes na matrizem 2D e 3D, assim como
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a microestrutura simulada desse caso. Pode-se ver que as particulas sdo maiores devido a nova

dimensdo adotada neste caso especifico.

—

iy

60 e ie”

Figura 35 — Representagéo da localizacéo das inclus6es do Tipo B (Alumina) em 3D. A regido

pontilhada representa a nova matriz considerada para a simulagéo.
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Figura 36 — Resultados da transformacdo com nucleacdo em inclusées do Tipo B (Alumina).

(a) Vv versus tempo. (b) Caminho microestrutural.
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() (b) ()

Figura 37 — Representacdo da microestrutura simulada da transformacgdo com nucleacdo em

inclusdes do Tipo B (Alumina). (a) Sec¢éo 2D da matriz demonstrando a nucleagéo nas inclusoes
no plano xy, onde x é a direcdo de laminacdo. (b) Matriz em 3D demonstrando a nucleacdo nas

inclusdes. (c) Matriz totalmente transformada.

6.2.3. Inclusdes Tipo C (Silicato)

Como reportado pela ASTM-E45[16], as inclusGes Tipo A e Tipo C tem grande
semelhanca, portanto, para esse caso a simulagéo foi semelhante ao caso do Tipo A mostrado
na se¢do 6.2.1. Nesse caso 0 numero de inclusdes ndo metalicas foi de 225, como descrito na
Tabela 3. O niumero de nucleos, N, calculado foi de 172. Na Figura 38, novamente tem-se étima
concordancia entre a simulacdo computacional e 0 modelo de Alves, Villa e Rios[11] tanto no
Vv quanto em Sy. Assim como no caso da se¢édo 6.2.1 (Tipo A), tanto a simula¢do quanto o
modelo analitico de Alves, Villa e Rios[11] se aproximam de JMAK devido ao baixo Vvp.
Entretanto, a melhor concordancia com a simulagdo ocorreu com o modelo de Alves, Villa e
Rios[11]. Na Figura 39 observa-se a presenca das inclusdes na matriz em 2D e 3D, assim como
a microestrutura simulada para esse caso. Comparando-se a Figura 39 com a Figura 34 observa-
se facilmente que o caso Tipo A, Figura 34, apresenta mais inclusdes e que apesar de as

inclusdes entre o Tipo A e Tipo C terem a mesma geometria as inclusdes do Tipo C sdo maiores.
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Figura 38 — Resultados da transformag@o com nucleacdo em inclusées do Tipo C (Silicato). (a)

Vv versus tempo. (b) Caminho microestrutural.

(a) (b) (c)
Figura 39 — Representacdo da microestrutura simulada da transformacdo com nucleacdo em
inclusdes do Tipo C (Silicato). (a) Secdo 2D da matriz demonstrando a nucleacéo nas inclusdes
no plano xy, onde x é a direcdo de laminacédo. (b) Matriz em 3D demonstrando a nucleacao nas

inclusdes. (c) Matriz totalmente transformada.

6.2.4. Inclusdes Tipo D (Oxido)

Nesse caso especifico as inclusdes ndo metalicas tiveram formato esférico e distribuicdo
por Poisson homogéneo na matriz, o que tornou esse caso bastante semelhante ao caso de
particulas esféricas abordado no capitulo 5. Assim, como esperado, houve uma excelente
concordancia entre a simulacdo computacional e o modelo de Alves, Villa e Rios[11] como
pode ser visto na Figura 40. Para esse caso 0 numero de inclusGes ndo metalicas foi, de acordo
com a Tabela 3, igual a 2160. O nimero de nucleos, N, calculado foi de 2080. Observa-se que

0 modelo JMAK néo apresentou uma boa concordéancia com a simulacdo. Na Figura 41 mostra-
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se a presenca das inclusBes esféricas na matriz em 2D e 3D, assim como a microestrutura
totalmente transformada desse caso. Percebe-se que essa microestrutura simulada € similar as

microestruturas simuladas apresentadas no capitulo 5.
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Figura 40 — Resultados da transformag&o com nucleagio em incluses do Tipo D (Oxido). (a)

Vv versus tempo. (b) Caminho microestrutural.

(a) (b) (©)
Figura 41 — Representacdo da microestrutura simulada da transformacdo com nucleacdo em
inclusdes do Tipo D (Oxido). (a) Secdo 2D da matriz demonstrando a nucleacéo nas inclusdes
no plano xy, onde x é a dire¢do de laminacédo. (b) Matriz em 3D demonstrando a nucleacao nas

inclusdes. (c) Matriz totalmente transformada.

6.3. CONCLUSOES

Esse capitulo realizou simula¢6es computacionais em 3D de transformacdes de fase e
recristalizacdo em que a nucleacdo da nova fase ocorreu na interface de inclusdes ndo metalicas

dos tipos: A (Sulfeto), B (Alumina), C (Silicato) e D (Oxido), que sdo comumente encontradas
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em acos e reportadas pela ASTM-E45[16]. Com a comparagéo das simulacdes com os modelos

analiticos, concluiu-se que:

e Emtodos os casos as simulagfes tiveram uma 6tima concordancia com o modelo analitico
de Alves, Villa e Rios[11]. Esse fato prova que as simula¢fes e o modelo analitico podem
ser empregados no modelamento da recristalizagdo e das transformagdes de fase desses

materiais. Vale destacar que nenhum ajuste de curvas foi realizado.

e O novo modelo de Alves, Villa e Rios[11] foi bem aplicado, apesar das diferencas nas
geometrias das particulas o0 modelo foi facilmente ajustado apenas se calculando um novo
valor do pardmetro c, nimero de nlcleos por particula, e adotando-se o raio equivalente ao
raio das esferas que ocupariam o mesmo volume. Para o calculo do raio equivalente
necessita-se da fracdo volumétrica de particulas, Vve, e para o célculo de c se faz necessario
apenas o conhecimento do Svp das inclusGes ndo metélicas e do tamanho médio das

inclusdes, o que pode ser medido facilmente pelo experimentalista.

e Como esperado, a simulacdo computacional ndo apresentou boa concordancia com o
modelo de JIMAK. O modelo de IMAK emprega algumas consideraces, e dentre elas ndo
esta prevista a existéncia de particulas no espaco amostral. Além do fato de que o fenbmeno

da nucleacdo tratado nesse capitulo difere substancialmente daquele abordado por IMAK.

e A metodologia discutida no capitulo 5, que trata apenas de particulas esféricas, foi
facilmente aplicada a casos em que as particulas ndo possuem formato esférico. Através
das consideracdes feitas, mostrou-se que tanto modelo analitico quanto modelo

computacional podem se adaptar a particulas de qualquer geometria.
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7. SIMULACAO COMPUTACIONAL DE TRANSFORMACOES SIMUL TANEAS

E SEQUENCIAIS

Os casos abordados nesse capitulo sdo casos mais complexos do que a simples
transformacéo de uma fase matriz em uma outra fase produto, transformacao essa que € prevista
pela maioria dos modelos. Abordou-se aqui as transformac6es em que a fase matriz transforma-
se em duas distintas fases produto. Essa transformacdo em duas fases produto, pode ocorrer de
maneira simultdnea, onde as duas fases iniciam-se no mesmo instante, ou de maneira
sequencial, onde as fases iniciam-se em tempos diferentes.

Em se tratando do modelamento das transformacdes simultaneas e sequenciais, Rios e
Villa[12], desenvolveram métodos analiticos exatos que descrevem essas transformacoes,
considerando que elas sejam independentes. O método analitico é capaz de fornecer de forma
individualizada a cinética de transformacéo das fases produto. Complementando o modelo
analitico, o modelamento computacional pode trazer as possiveis microestruturas que as
transformacdes simultaneas e sequenciais podem apresentar.

Nesse sentido, em um trabalho anterior, Alves[13] simulou utilizando o método do cone
causal, varios casos de transformacGes simultaneas e sequenciais. Porém em seu trabalho, todas
as andlises foram feitas utilizando a inspecdo visual sobre as microestruturas 3D simuladas.
Uma caracterizacao visual dessas microestruturas pode nao ser suficiente para uma analise mais
apurada. Portanto nesse capitulo, visa-se estender o trabalho de Alves[13], e analisar mais
detalhadamente as microestruturas 3D. Para tal se fez uso de alguns parametros de
caracterizacdo microestrutural, como: o parametro da contiguidade, o parametro da dispersao,
0 pardmetro duplex, a distribuicdo dos tamanhos dos grdos ao fim das transformacdes e o

acompanhamento do crescimento de grdos individuais.
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Assim como apontado por Alves[13,14], podem existir casos em que as transformacoes
simulténeas e sequenciais apresentem resultados semelhantes, o que causa uma dificuldade na
identificacdo do tipo de transformacdo. Por exemplo, classificar se duas regides de
recristalizagdo cada uma com um componente de textura, sdo transformagdes simultaneas ou
sequenciais. Normalmente, no caso da evolucdo da textura, presume-se que as transformacoes
se originem no mesmo instante de tempo [69], mas isso pode n&o ser verdade, as transformacdes
podem, de fato, originar-se em diferentes instantes e, portanto, serem transformacoes
sequenciais. Nesse sentido, fazendo-se uso dos parametros microestruturais citados acima,
também se investigou 0 que acontece quando se analisa duas transformacdes, supondo que
sejam simultaneas, quando de fato sdo sequenciais. Uma suposicao errada sobre a natureza das
duas transformacGes pode ter uma influéncia profunda nas inferéncias feitas sobre a nucleacéo

e sobre as taxas de crescimento dessas transformagoes.

7.1. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Considerou-se o comprimento de cada célula cibica equivale a 1 pum, assim a matriz de
simulacdo considerada foi de 300pum x 300um x 300um. Adotou-se a saturagdo de sitios com
0 numero de nucleos de cada fase produto definido por processo de ponto de Poisson
homogéneo.

Como base para a transformacdo adotou-se uma fase matriz policristalina, onde 128
nucleos distribuidos no espagco por um processo de ponto de Poisson homogéneo a geraram.
Portanto, a fase matriz policristalina teve 128 grdos com tamanho médio de grdo de
aproximadamente 60 um. Na Figura 42 mostra-se a microestrutura simulada da fase matriz.

Partindo da matriz policristalina considerou-se a transformacdo dela em duas fases
produto distintas, denominadas, fase 1 e fase 2. As fases produto possuem nimero de nicleos
iniciais, N1 e N2, e velocidades de crescimento, Gi e G2. Tanto nimero de nucleos quanto as
velocidades séo independentes, e podem assumir valores diferentes ou iguais.

Por conveniéncia, o tempo de incubacdo considerado para a segunda fase da
transformacéo sequencial foi escolhido como sendo quando a fase produto 1 apresenta fracédo
volumétrica transformada, Vvi, igual a 0,1 e 0,3. O objetivo dessa variacdo € enfatizar o efeito

do tempo de incubacéo.
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Figura 42 — Representacdo da microestrutura simulada da fase matriz policristalina monofésica
antes da transformacdo nas duas fases produto. (a) Microestrutura simulada em 3D, (b) Se¢éo
2D da matriz totalmente transformada, (¢) A mesma secdo em 2D mostrando apenas 0s

contornos de gréo.

7.2. RESULTADOS

Na sequéncia demonstra-se alguns casos de transformacgfes simultaneas e sequenciais,
em todos eles comparou-se os resultados de simulagdo com o modelo analitico de Rios e
Villa[12], descrito na secdo 3.4. Nessas comparagfes os dados da simulacdo foram
representados por pontos e os dados provenientes das equacdes analiticas por linhas. O
coeficiente de determinacéo, R?, foi calculado para todos os casos, e foi invariavelmente maior
que 0,99. N&o se mostrou todos os pontos de simulacdo para nao se sobrecarregar os graficos.

Para a comparacéo entre simulacdo e modelo analitico, mostram-se as curvas de cinética
das transformac6es individuais e da transformacéo total, curva Vv versus Tempo e a curva de
Sv versus Vy, o caminho microestrutural. Em todos 0s casos mostrou-se as microestruturas
simuladas, onde a fase produto 1 é a mais clara e a fase produto 2 a mais escura. Quantificou-
se sobre as microestruturas simuladas o tamanho medio dos grdos, apresentando-se a
distribuicdo de volume final de todos eles. Também se adotou o acompanhamento de cinco
grdos individuais de cada fase produto, a escolha desses graos ocorreu de forma aleatéria. Com
os volumes dos grdos individuais, pdde-se calcular o raio equivalente ao raio da esfera, r(t),

através da Equacdo (27).
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313 Volume(t)

r(®) = 4

(27)

A taxa de crescimento média desses grdos acompanhados, também foi calculada,
fazendo-se dr/dt.

7.2.1. Transformacoes Simultidneas

7.2.1.1. Transformacoes Simultdneas com N1 = N> =64 e G1 =G>

Considerou-se nesse caso uma transformacéo simultdnea com nimero de ndcleos N1 =
N2 = 64 e velocidades de crescimento, G1 = G.. Novamente, empregou-se esses valores com o
objetivo de se obter graos recristalizados com tamanho aproximado de 60 pm. Como era de se
esperar, como ambas as fases possuem 0s mesmos parametros, elas contribuem igualmente para
a transformagéo, e no término se tem Vv1 = V2 = 0,5. Na Figura 43, observa-se uma otima
concordancia entre a simulacdo computacional e 0 modelo analitico de Rios e Villa[12]. Na
Figura 44 mostra-se a sua evolucdo microestrutural simulada, assim como a microestrutura
final. Observa-se o inicio das duas fases no tempo inicial, evidenciando-se que se trata de uma
transformacéo simultanea.
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Figura 43 — Resultados de transformacéo simultdnea com N1 = N2 = 64 e G1 = G2: (a) Vv versus

tempo, (b) caminho microestrutural.
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(a)
Figura 44 — Representacdo da microestrutura simulada de transformacao simultanea com Ni =
N2 = 64 e G1 = G2: (a) Baixa fragdo volumétrica para mostrar a posicao dos nucleos, (b) Vv =

0,5, (c) Secdo 2D da matriz totalmente transformada.

Na Figura 45, tem-se a evolucdo volumétrica de 5 grdos de cada fase produto. Vale
ressaltar que esses 5 gréos s@o escolhidos aleatoriamente em cada simulacéo, e o crescimento
deles é fortemente dependente da regido em que se encontram. O crescimento dos graos é
afetado pelo “impingement” com os grdos vizinhos, logo o gréo que se situa mais afastado ou
apresenta um menor nimero de graos vizinhos, cresce mais. Na Figura 46 mostra-se o raio

equivalente ao raio da esfera, calculado através dos volumes individuais dos 5 grdos de cada

fase produto escolhidos.
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Figura 45 — Volume dos 5 gréos de cada fase produto da transformacgdo simultanea com Ni =

N2 = 64 e G1 = G2: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Figura 46 — Raio equivalente ao raio da esfera dos 5 grdos de cada fase produto da

transformagéo simultanea com N1 = N2 = 64 e G1 = Ga: (a) fase 1, (b) fase 2.

Através da média dos raios equivalentes, pdde-se calcular a taxa de crescimento média
de cada fase produto, mostradas na Figura 47. Nota-se que as duas fases tém taxas de

crescimento semelhantes.
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Figura 47 — Taxa de crescimento média dos 5 gréos de cada fase produto da transformacéo

simultdnea com N1 = N2 = 64 e G1 = G2: (a) fase 1, (b) fase 2.

Para dimensionar o tamanho de grdo médio, construiu-se a distribuicdo do volume final
de todos os graos de cada fase produto, Figura 48. Observa-se maiores frequéncias de tamanho

de grdo na mesma faixa para ambas as fases produto.
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Figura 48 — Distribuicdo do volume final de todos os grdos de cada fase produto da
transformagéo simultanea com N1 = N2 = 64 e G1 = Ga: (a) fase 1, (b) fase 2.

7.2.1.2. Transformacoes Simultaneas com N1 = N> =64 e G; = 1,5G;

Da secdo anterior, observou-se que em uma transformacéo simultanea com 0s mesmos
parametros para as fases produto, tém-se contribuices bastante semelhantes de cada fase
produto. Variando-se, por exemplo, as velocidades de crescimento das fases produto, pode-se
impor uma diferenciacdo na cinética das transformac6es. Na Figura 49 mostra-se as curvas para
G1 =1,5G2. O numero de nucleos de cada fase é mantido N1 = N2 = 64. Com estes parametros
observa-se, como esperado, uma contribuicdo maior da fase produto 1. Mais uma vez se tem
boa concordancia entre a simulacdo e o modelo analitico. Como as duas fases se iniciam no
tempo inicial e tem 0 mesmo nimero de nucleos, ao se escolher o caso oposto, isto é, Gz =
1,5G3, se tem 0s mesmos valores absolutos, mas com a inversao da fase 1 pela fase 2.

Na Figura 50 tem-se a microestrutura simulada deste caso. Observando-se a Figura 50-
¢, nota-se uma diferenca nas curvaturas das interfaces. As interfaces entre os grdos da mesma
fase, sdo retas, ja as interfaces entre os graos da fase 1 e da fase 2, que apresentam diferentes
velocidades de crescimento, apresentam curvaturas. Isso se da pelo fato da fase mais rapida

envolver a fase mais lenta.
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Figura 49 — Resultados de transformacao simultanea com N1 = N2 = 64 e G = 1,5G2: (a) Vv

versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 50 — Representacdo da microestrutura simulada de transformacao simultanea com Np =
N2 =64 e G1 = 1,5G: (a) Baixa fragdo volumétrica para mostrar a posi¢cdo dos nucleos, (b) Vv

= 0,5, (c) Secdo 2D da matriz totalmente transformada.

Na Figura 51, tem-se a evolucdo volumétrica dos 5 graos de cada fase. Observa-se que
0s grdos da fase 2 tem tamanho menor, o que condiz com a sua microestrutura, Figura 50. Na
Figura 52 mostra-se o raio equivalente ao raio da esfera, calculado. Novamente através da média
dos raios equivalentes, pdde-se calcular a taxa de crescimento média de cada fase, Figura 53
onde observa-se claramente que a fase 1 tem taxa de crescimento média 1,5 vezes maior que a

taxa da fase 2.
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Figura 51 — Volume dos 5 gréos de cada fase produto da transformagdo simultanea com N1 =
N2 =64 e G1 = 1,5Gz: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Figura 52 — Raio equivalente ao raio da esfera dos 5 grdos de cada fase produto da

transformagéo simultanea com N1 = N2 =64 e G1 = 1,5G;: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Figura 53 — Taxa de crescimento média dos 5 grdos de cada fase produto da transformacéo
simultanea com N1 = N2 = 64 e G1 = 1,5G2: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Na Figura 54, pode-se observar a distribuicdo do volume final de todos os gréos de cada
fase produto. Como citado anteriormente, além da fase 2 ter menor contribuicdo, também é
menor o seu tamanho de grdo médio.
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Figura 54 — Distribuicdo do volume final de todos os grdos de cada fase produto da
transformagéo simultanea com N1 = N2 = 64 e G1 = 1,5G.: (a) fase 1, (b) fase 2.

7.2.2. Transformac6es Sequenciais

7.2.2.1. Transformacdes Sequenciais com N1 = N2 = 64 e G; = G2 e Nucleacdo da Fase

Produto 2 em Vv =0,1

Para o caso das transformac@es sequenciais, também se considerou Ny = N2 =64 e G1 =
G». Na Figura 55, a nucleacdo da fase produto 2 ocorreu quando a fase produto 1 atingiu Vvi =
0,1. A simulacdo nesse caso também apresentou uma boa concordancia com a metodologia
analitica de Rios e Villa[12]. Na Figura 56 apresenta-se a microestrutura simulada dessa
transformacéo sequencial. Nota-se claramente a nucleacdo da fase 2 ocorrendo quando Vvi =
0,1

Comparando-se a transformacdo sequencial em que a nucleacdo da fase produto 2
ocorreu quando a fase produto 1 atingiu Vv1 = 0,1, Figura 55, com a transformacéo simultanea
com 0s mesmos parametros, Figura 43, visualiza-se que a fase 2 da transformacédo sequencial
tem uma menor contribuicdo em volume do que a fase 2 da transformacao simultanea. Nesses

casos 0 numero de nucleos e as velocidades de crescimento, sdo iguais, a Unica diferenca é o
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tempo de incubacdo da fase 2, logo, a fase 1 da transformacdo sequencial domina a
transformacgéo, para uma relativamente pequena vantagem sobre a fase 2, uma fragéo
volumétrica transformada inicial de 0,1. Este dominio se d&, devido ao aspecto sigmoidal da
curva da cinética, quando a fase 2 comeca ela ainda encontra-se crescendo lentamente, enquanto

que a fase 1 ja atingiu a regido de elevada taxa de crescimento. Assim, a fase 1 domina a

transformagéo.
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Figura 55 — Resultados de transformacao sequencial com N1 = N2 =64 e G1 = Gz e nucleagédo

da fase 2 quando Vvi1 = 0,1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 56 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com N; =
N2 = 64 e G1 = Gz e nucleagdo da fase 2 quando Vvi1 = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a nucleagéo

da fase produto 2, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo 2D da matriz totalmente transformada.

Na Figura 57 apresenta-se a evolucéo volumetrica dos 5 gréos de cada fase produto. Na

Figura 58 tem-se o raio equivalente ao raio da esfera calculado.
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Figura 57 — Volume dos 5 gréos de cada fase produto da transformacgéo sequencial com N1 =
N2> = 64 e G1 = G2 e nucleagédo da fase 2 quando Vvi = 0,1: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Figura 58 — Raio equivalente ao raio da esfera dos 5 grdos de cada fase produto da
transformag&o sequencial com N1 = N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 2 quando Vvi = 0,1:
(a) fase 1, (b) fase 2.

Com a média dos raios equivalentes, calculou-se a taxa de crescimento média de cada
fase produto, Figura 59, observa-se um pico na taxa de crescimento média da fase 2. Acredita-
Se que esse pico ocorra, pois, ao iniciar-se a maioria dos gréos da fase 2 ainda nao sofre com o

“impingement”.
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Figura 59 — Taxa de crescimento média dos 5 grdos de cada fase produto da transformacéo
sequencial com N1 = N2> = 64 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 2 quando Vvi = 0,1: (a) fase 1, (b)
fase 2.

Através da distribui¢do do volume final de todos os graos de cada fase produto, mostrada
na Figura 60, observa-se neste caso que os graos da fase 2 tem tamanho muito menor, o que
confirma o observado na sua microestrutura, Figura 56. Este tamanho de gréo,
significativamente menor da fase 2 também pode ser explicado pelo dominio da fase 1. Devido
ao dominio existente da fase 1, ela ocupa uma maior propor¢do do volume, logo os gréos da

fase 2 sofrem com o “impingement” mais precocemente e tém seu crescimento prejudicado.
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Figura 60 — Distribuicdo do volume final de todos os grdos de cada fase produto da
transformag&o sequencial com N1 = N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 2 quando Vvi = 0,1:
(a) fase 1, (b) fase 2.
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7.2.2.2. Transformac6es Sequenciais com N1 = N> = 64 e G1 = G, e Nucleacdo da Fase

Produto 2 em Vv =0.3

Com a intensdo de se enfatizar o efeito do tempo de incubacdo da fase 2 dessas

transformagdes sequenciais, demonstra-se na Figura 61, uma transformacdo sequencial que

possui novamente N1 = N> = 64 e G1 = G, porém agora a nucleagdo da fase produto 2 ocorreu

quando a fase produto 1 atingiu Vvi1 = 0,3. Existe uma boa concordancia entre o modelo analitico

e a simulacdo. Na Figura 62 apresenta-se a microestrutura simulada desse caso.

Como previsto por Rios e Villa[12], quando a vantagem da fase 1 sobre a fase 2 aumenta

para uma fracdo volumétrica transformada inicial de 0,3, o dominio da fase 1 € ainda maior,

como observa-se na Figura 62.
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Figura 61 — Resultados de transformacéo sequencial com N1 = N2 = 64 e G = Gz e nucleacédo

da fase 2 quando Vvi1 = 0,3: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 62 — Representacdo da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Nz =

N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagédo da fase 2 quando Vvi1 = 0,3: (a) Vv1 = 0,3 mostrando a nucleagdo

da fase produto 2, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo 2D da matriz totalmente transformada.
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Na Figura 63 apresenta-se a evolucdo volumétrica dos 5 grdos de cada fase produto.

Através dessas medidas calculou-se o raio equivalente ao raio da esfera, Figura 64.
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Figura 63 — Volume dos 5 gréos de cada fase produto da transformacdo sequencial com N1 =

N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagédo da fase 2 quando Vvi = 0,3: (a) fase 1, (b) fase 2.
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Figura 64 — Raio equivalente ao raio da esfera dos 5 grdos de cada fase produto da

transformag&o sequencial com N1 = N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 2 quando Vvi = 0,3:

(a) fase 1, (b) fase 2.

Novamente, calculou-se a taxa de crescimento média de cada fase produto, Figura 65.

Assim como o0 observado na Figura 59, novamente observa-se um pico na taxa média de

crescimento da fase 2.
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Figura 65 — Taxa de crescimento média dos 5 grdos de cada fase produto da transformacéo
sequencial com N1 = N2 = 64 e G1 = G2 e nucleacdo da fase 2 quando Vv1 = 0,3: (a) fase 1, (b)

fase 2.

Na Figura 66 mostra-se a distribuicdo do volume final de todos os gréos de cada fase
produto desta transformacdo. Pode-se observar que os grdos da fase 2 tem tamanho ainda
menor, quando comparada a distribuicdo mostrada na Figura 60, como era de se esperar uma

vez que o tempo de incubacao foi ainda maior nesse caso, favorecendo assim a fase produto 1.
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Figura 66 — Distribuicdo do volume final de todos os grdos de cada fase produto da

o

transformacg&o sequencial com N1 = N2 = 64 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 2 quando Vvi = 0,3:
(a) fase 1, (b) fase 2.
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7.3. DISCUSSAO

7.3.1. Descritores Microestruturais para Materiais Multifasicos

Como mostrado na secéo anterior, a microestrutura é a grande vantagem que a simulagao
computacional tem sobre os métodos analiticos. Para aproveitar ao maximo as informacdes
contidas na microestrutura, é necessario definir parametros que melhorem a caracterizacdo de
cada fase. Estes parametros podem ser dificeis, se possiveis, de se calcular analiticamente, mas
podem ser mensurados a partir da simulagéo.

Destaca-se ainda que algumas transformacdes podem ndo ser muito sensiveis a curva
cinética, Vv versus Tempo, ou ao caminho microestrutural. Nesse contexto é importante ser
mais preciso quanto ao significado de “sensibilidade” de um parametro. Matematicamente, dois
nlmeros s&o iguais ou nado, isto €, se dois numeros diferem em qualquer quantidade, digamos,
em 0,1% ou 0,01%, eles sdo diferentes. No entanto, quando se trata de quantidades
determinadas experimentalmente a situacao ¢ diferente, devido principalmente aos resultados
experimentais estarem sujeitos a erros experimentais. Por exemplo, 5% & um erro
experimental razodvel para uma boa préatica metalografica, assim, para duas transformacoes, se
um parametro é capaz de diferir de outro por 2%, ndo ha sentido se distinguir essas duas
transformacdes, pois a diferenca esta bem abaixo dos erros experimentais. Portanto, a questdo
ndo é apenas medir e definir pardmetros para caracterizar as transformacdes, mas parametros
que sdo sensiveis o suficiente para que suas diferencas estejam acima dos erros experimentais.

Partindo-se dessa premissa, nesta secdo definiu-se primeiramente pardmetros para a
situacdo em que duas fases produto se formam a partir de uma fase matriz. Apos essa primeira
etapa buscou-se também generalizar esses parametros para situacfes em que duas ou mais fases
produto se formam. Quando trés fases estdo presentes na transformacao, isto é, inicialmente
tem-se a matriz policristalina, posteriormente com o surgimento das fases produto 1 e 2, tém-
se as trés fases e no final da transformacdo a fase matriz é totalmente consumida, restando
apenas as fases produto 1 e 2, ha muito mais parametros que podem ser definidos do que quando
ocorre a transformacdo da matriz em uma fase produto.

A primeira definicdo que se faz necessaria é a Equacdo (28), area superficial total de

fases produto por unidade de volume, S7°.

Spot = 28kt + 2822 + 2S5} + SpM + SEM (28)



111

Onde, S}! € a area interfacial por unidade de volume entre fase 1 e fase 1. S22 ¢ a area
interfacial por unidade de volume entre fase 2 e fase 2. S} é a area interfacial por unidade de
volume entre fase 1 e fase 2 e 0 caso oposto, isto €, a area interfacial por unidade de volume
entre fase 2 e fase 1. Si™ € a area interfacial por unidade de volume entre fase 1 e a matriz ou
regido ndo transformada e S2™ é a area interfacial por unidade de volume entre fase 2 e a matriz.

De posse de SF°t pode-se fazer a primeira definicdo do parametro da contiguidade para
casos em que se tem a formacdo de duas fases produto, assim relacionando todas as possiveis
areas superficiais das fases produto, define-se a contiguidade total da fase 1, Equacdo (29), e de
forma analoga a contiguidade total da fase 2, Equacgdo (30). Note que C! = 1 — C2. Na Figura
67 mostra-se as Equacdes (29) e (30) aplicadas as transformagdes simultaneas e sequenciais em
que N1 = N2 =64 e G1 = G2 e, no caso da sequencial a nucleacao da fase 2 ocorreu quando Vvi
= 0,1. Essas transformac@es simultaneas e sequenciais foram mostradas na secéo anterior, nas
Figuras 43 e 55, respectivamente. A Unica diferenca entre elas é que, na transformacéo

sequencial, a fase 2 surgiu quando a fase 1 atingiu Vv1 =0,1.

2S5 + Sk2 + M
S";Ot

¢t = (29)

287% + Sp* + St

Tot
SV

€2 =

(30)
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Figura 67 — Contiguidade total de cada fase produto versus Vy para a transformacéo simultanea
e sequencial com N1 = N2 = 64 e G; = G2 em ambas as transformacoes. A Unica diferenca € que,

na transformacéao sequencial, a fase 2 surgiu quando a fase 1 atingiu Vv = 0,1.

Pela Figura 67, nota-se claramente que a contiguidade total de cada fase produto, C! e
C?, das transformagdes simultaneas e sequenciais sdo completamente diferentes. C! e C? paraa
transformacdo simultdnea sdo iguais e constantes durante toda a transformacdo. Isso era
esperado, pois ambas as fases tém o mesmo numero de nucleos e a mesma velocidade de
crescimento. Para a transformacéo sequencial, C! e C? tem um comportamento muito distinto.
A C! é alta na transformagcao sequencial porque no inicio da transformagao existe apenas a fase
1 e ela permanece constante até a fase 2 surgir. O oposto acontece com C?, ela é constante e
igual a zero no comeco porque a fase 2 ainda nao existe.

Embora as contiguidades definidas acima distingam bem o comportamento das
transformacdes, seu uso em casos reais pode ser complexo, haja vista a necessidade de se
quantificar diversas areas interfaciais dos diferentes produtos gerados pela transformacao.
Assim, buscando-se uma maneira mais simplificada de se definir as contiguidades almejou-se
reter a forma da Equacdo (18), que trata de parametros para quando ha apenas uma fase produto.
A maneira mais natural de se fazer isso foi manter-se a forma da Equacéo (18) e aplica-la para
quando ha outras interfaces, assim define-se outras trés contiguidades. A contiguidade da fase
produto 1, C'!, Equacgdo (31), a contiguidade da fase produto 2, C??, Equacdo (32), e a

contiguidade entre as fases produto, C*2, Equacio (33).
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2511

11 _ v
O =S 5D

2522

22 _ v
= 2522 + 52M (32)

2512

612 (33)

25+ S+ ST

E facil notar que as Equactes (31-33) retém a simplicidade da Equacao (18). Elas podem
ainda ser facilmente generalizadas para materiais multifasicos, assumindo a forma das
Equacdes (34) e (35).

) 254
Cll - 34
28+ SiM (34)

~ 25,
28] + s + 5™

cY (35)

Onde “i” e “j #1”, correspondem as fases produto numeradas de 1 a n.

Até aqui definiu-se parametros em que ndo se envolveu as areas interfaciais da fase
matriz policristalina, S}, todavia, o consumo de S ao longo da transformagédo pode dar
preciosas informacdes a respeito dessa transformacgdo. Assim, levando-se em conta a S)™,
pode-se propor a dispersdo de cada fase produto, 5 e ¢%, através das Equacdes (36) e (37),

respectivamente.

& = Swm (36)

2M
Sy

6% = < (37)

%4
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Nota-se que estes pardmetros sdo formalmente idénticos ao pardmetro de dispersédo
proposto por Hornbogen[62], Equacdo (19). Para transformacGes com mais de duas fases

produto, generaliza-se as Equacdes (36) e (37) através da Equacdo (38).

. sM
0" = s (38)

Da mesma maneira, também se pode definir o parametro duplex de cada fase produto,
Al e A?, pelas Equacoes (39) e (40).

s
A S (39)
S22
A?= SHM (40)
E generalizando esse parametro para mais de duas fases produto, tem-se a Equacéo (41).
o 41
sMm (41)

Embora se tenha definido o parametro duplex para cada fase produto, Fonseca et. al.[61]
mostraram que na transformacdo em que se forma uma Unica fase produto, a contiguidade e a
dispersdo foram suficientes para uma melhor descri¢do da evolucdo microestrutural. O mesmo
aconteceu em trabalhos preliminares desta tese, portanto, optou-se por apenas se mostrar nessa
secdo os parametros multifasicos da contiguidade e da dispersao.

Para melhor elucidar os pardmetros acima propostos, Equacdes (31-41), aplicou-se 0s
mesmos a trés casos de transformacdes simultaneas e sequenciais distintos. O primeiro caso é
o de duas transformacGes simultaneas em que cada fase produto tem o mesmo numero de
nacleos e mesma velocidade, Figura 43. Esse caso servira de referéncia, uma vez que todos 0s
parametros das fases produto foram iguais. O segundo caso considera duas transformacdes
simultaneas em que a fase produto 2 tem dez vezes mais nlcleos que a fase produto 1. Nesse
caso, manteve-se, assim como no primeiro caso, Vvi = Vv2 compensando-se a velocidade de

crescimento das fases produto. O terceiro caso leva em conta duas transformacdes sequenciais
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em que a fase produto 2 iniciou-se quando a fase produto 1 atingiu Vv = 0,1, Figura 55, a Gnica
diferenca desse terceiro caso com o primeiro caso € que a fase produto 2 surgiu depois de a fase
produto 1 ter atingido Vv1 = 0,1.

A transformacdo simultéanea do segundo caso utilizou os seguintes parametros, N1 = 64

3
e N2 = 640 e velocidades de crescimento G: = 1 pm/unidade de tempo e G, = 3/”;% = 0,46
2

um/unidade de tempo. Com esses parametros tem-se que N,G3 = N,G3 e consequentemente
Vi = V2, como é mostrado na Figura 68. Essa escolha objetivou manter Vv = Vo, da mesma
maneira que o primeiro caso, mostrado na Figura 43, mas com uma microestrutura bastante
diferente, como pode-se ver claramente, comparando-se a Figura 44 com a Figura 69, que
mostra a evolugdo microestrutural desse segundo caso. No caso da Figura 69, a menor
velocidade e maior nimero de nlcleos da fase produto 2 resultou em a fase 2 ter um ndmero
maior de gréos, porém grédos menores do que a fase 1, o que gerou uma microestrutura da fase
2 bastante distinta da fase 1, em contraste com a Figura 44, em que ambas as fases 1 e 2 tiveram
microestruturas idénticas, refletindo as cinéticas também idénticas, Vvi = Vv2. A vantagem de
se comparar esses dois primeiros casos € que como em ambos Vvi = Vyz e as microestruturas
sdo diferentes pode-se eliminar o efeito da cinética nos parametros microestruturais estudados.

Vale se destacar que a microestrutura da Figura 69 também se difere bastante da
microestrutura do terceiro caso, a transformacéo sequencial em que a fase produto 2 iniciou-se
quando a fase produto 1 atingiu Vv1 = 0,1, mostrada na Figura 56.

Na Figura 68-b mostra-se a diferenca entre o caminho microestrutural das fases produto
1 e 2 desse segundo caso. Nota-se que como a fase 2 tem mais gréos, porém graos menores que
a fase 1, a area interfacial da fase 2 é maior que a da fase 1, assim, a area interfacial total para
ambas as fases € maior na Figura 68-b do que na Figura 43-b. Além disso, 0s caminhos
microestruturais na Figura 68-b também sdo tipicos de transformacdes que ocorrem por
saturacdo de sitios, ou seja, simétricos com o ponto maximo aproximadamente na metade da

transformacéo.
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Figura 68 — Resultados de transformacao simultanea com N1 =64 e N2 =640 e G1 = 1 um/unid.

de tempo e G2 = 0,46 pm/unid. de tempo: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 69 — Representacdo da microestrutura simulada de transformacao simultdnea com N; =
64 e N2 = 640 e G1 = 1 um/unid. de tempo e G2 = 0,46 pm/unid. de tempo: (a) Baixa fracéo
volumeétrica para mostrar a posicao dos ndcleos, (b) Vv = 0,5, (c) Sec¢éo 2D da matriz totalmente

transformada.

Nas Figuras 70 e 71 tem-se a contiguidade de cada fase produto, Equacdes (31-33), e a
dispersdo de cada fase produto, Equacdes (36-37), respectivamente. Na Figura 70 revela-se o
comportamento da contiguidade em funcdo da fracdo volumétrica para os trés casos aqui
estudados. Na Figura 70-a mostra-se o resultado do primeiro caso, como o numero de nucleos
€ 0 mesmo, e a velocidade de crescimento € a mesma para ambas as fases produto, era de se
esperar que as contiguidades C'! e C# também fossem iguais. No entanto, uma informagao
extra extraida da Figura 70-a é de que C*2 ¢ igual a C** e C?2, ou seja, a contiguidade resultante
do “impingement” entre a fase 1 e fase 2 tem 0 mesmo valor que a contiguidade resultante do

“impingement” entre a mesma fase produto. Na Figura 70-b mostra-se que isso ndo é verdade
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para o segundo caso, a transformacao simultdnea em que a fase 2 tem dez vezes mais nucleos,
nesse segundo caso C*2 ¢ maior (ndo muito) do que C'! e C%. Na Figura 70-b também mostra-
se que a contiguidade C?2 é igual a C!*, embora a fase produto 2 tenha uma érea interfacial por
unidade de volume maior do que a fase produto 1. A contiguidade refere-se ao arranjo de uma
determinada fase no espaco, se todas as regides dessa fase sdo esféricas e dispersas
aleatoriamente na matriz, a contiguidade deve ser a mesma, entretanto, se por exemplo houver
“Cluster”, observa-se uma diferenca significativa na contiguidade [63]. Nas simulag¢des aqui
reportadas tanto a fase 1 como a fase 2 tem seus nucleos distribuidos de forma uniformemente
aleatéria na matriz, portanto, sua contiguidade deve ser a mesma.

Na Figura 70-c mostra-se o resultado do terceiro caso, transformacéo sequencial, nota-
se que a situacdo muda, C*2 é maior que C?? mas menor que C*, uma possivel razio para isso
€ que, em contraste com as transformacdes simultdneas, o comportamento da fracdo
volumétrica das fases individuais durante a transformacéo sequencial é muito diferente. Como
a fase 2 comeca em um tempo posterior, a contribuicdo da fase 1 para a fragcdo volumétrica total
€ muito maior do que a contribuicdo da fase 2, como foi visto na Figura 56. Além disso, embora
0s nucleos de ambas as fases sejam distribuidos de forma uniformemente aleatdria na matriz, o
fato da fase 1 comecar mais cedo influencia no arranjo espacial da fase 2 e, portanto, influencia
na sua contiguidade. Observa-se C'? significativamente maior que C?? porque quando a fase 2
surge a fase 1 ja esta presente, logo, o “impingement” entre as fases 1 e 2 comeca mais cedo do
gue o “impingement” entre a propria fase 2. Para os presentes propdsitos, o ponto principal aqui
é a capacidade que as contiguidades, C*?, C'! e C??, tem em distinguir o comportamento dos
trés tipos de interfaces ao longo da transformacéo.

Na Figura 71 mostra-se os parametros de dispersdo de cada fase produto. Na Figura 71-
a tem-se o comportamento que ja foi discutido acima, como o nimero de nacleos e a velocidade
das fases produto 1 e 2 s@o as mesmas, consequentemente, o valor do parametro de disperséo
sdo iguais para ambas as fases. A situacdo muda na Figura 71-b, onde o parametro de dispersédo
da fase 2 reflete o fato de que a fase 2 tem mais interfaces que a fase 1, uma vez que nesse
segundo caso embora fase 1 e fase 2 tenham se iniciado juntas, a fase 2 tem dez vezes mais
nacleos, e consequentemente, o parametro de dispersdo da fase 2 € maior do que o parametro
de dispersdo da fase 1. Em contraste com as Figuras 71-a e 71-b, nesse terceiro caso,
transformacéo sequencial, na Figura 71-c mostra-se que a dispersdo da fase 1 é maior do que a

da fase 2. A razdo para isso € o fato de que a fragdo volumétrica da fase produto 1 € muito maior
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que a fracdo volumétrica da fase produto 2, e isso implica que a area interfacial entre a fase 1 e
a matriz também seja muito maior do que a area interfacial entre a fase 2 e a matriz.

Vale se destacar que, como mencionado anteriormente, nesses casos aqui adotados, tem-
se mais de uma fase produto envolvida na transformacdo, e consequentemente existe um
namero significativo de possiveis areas interfaciais, assim, talvez se possa definir outros
parametros para a contiguidade, a dispersdo e o duplex. O problema que se identificou ao se
adotar definicbes muito diferentes das defini¢fes apresentadas nas Equacdes (18-20) é de como
interpretar os resultados, talvez o comportamento de uma microestrutura contendo duas fases
pode ser tomado como um ponto de partida. Assim, ndo se pode negligenciar a possibilidade
de que existam transformacgdes que possuam caracteristicas especificas, e que para esses casos
talvez se faca necessario definir os parametros de contiguidade e dispersdo de maneira diferente.
No Apéndice 12.2 listou-se todas as defini¢des que surgiram com o desenvolvimento desta tese,
deixa-se claro, entretanto, que ndo é facil se investigar todas as possibilidades presentes na
transformacéo, no entanto, os parametros definidos nessa se¢do foram os que se mostraram 0s
mais Uteis para o estudo. Os outros parametros tambeém aparentemente deram bons resultados,
poréem, os definidos aqui combinaram resultados confiaveis, simplicidade e interpretacdo direta,
alem de permanecerem proximos das definicbes originais dos parametros usados para

caracterizar uma fase matriz transformando-se em uma unica fase produto.
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Figura 70 — Contiguidades de cada fase versus Vy. (a) transformacéo simultdnea com N1 = N>
=64 e G1 = G2 =1 um/ unid. de tempo. (b) transformacéo simultanea com N1 = 64 e N2 = 640
e G1 =1 um/ unid. de tempo e G2 = 0,46 um / unid. de tempo. (c) transformacdo sequencial, a

unica diferenga do caso mostrado em (a) é que a fase 2 comeca quando a fase 1 atinge Vvi =
0,1.
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=1 um/ unid. de tempo e G, = 0,46 um/ unid. de tempo. (c) transformacéo sequencial, a Gnica

diferenca do caso mostrado em (a) € que a fase 2 comega quando a fase 1 atinge Vvi1 = 0,1.
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7.3.2. Casos em que as Transformacfes Simultaneas e Sequenciais Podem Ser

Confundidas

Como foi observado por Alves[13,14], podem haver circunstancias que levem as
transformacdes simultaneas e sequenciais a terem resultados proximos. Esta similaridade de
resultados aliada a erros experimentais pode dificultar a classificacdo pelo experimentalista se
uma transformacgdo ocorreu de forma simultanea ou sequencial. Como também visto por Rios
e Villa[12], comparando-se as Figuras 43 e 55, nota-se claramente que um tempo de incubacéo
relativamente pequeno, onde para a transformacéo sequencial a fase 2 surgiu quando a fase 1
atingiu Vi = 0,1, jaA e suficiente para diferenciar drasticamente o comportamento das
transformacdes simultaneas e sequencias. Entretanto, podem haver transformacdes reais em que
esse tempo de incubacdo seja menor, e evidentemente, quanto menor esse tempo de incubacao,
mais proxima a transformagéo sequencial fica da transformagéo simultanea.

Nesse contexto, uma questdo fundamental é localizar o ponto, ou pontos, em que uma
certa fase comeca a se formar. Em alguns casos, esse ponto € bem evidente, por exemplo, ao se
considerar a perlita como uma transformacgdo simultanea de ferrita e cementita, € intuitivo o
pensamento de que ambas as fases se iniciam aproximadamente ao mesmo tempo, e crescem
com a mesma velocidade. Um outro exemplo poderia ser o da formacdo da perlita apds o
término do crescimento da ferrita, nesse caso, tambem é claro em que ponto a transicdo comeca.
No entanto, existem casos mais complexos, por exemplo, o caso da nucleacdo da ferrita acicular
na interface de particulas localizadas dentro do metal de solda, em competicdo com o
crescimento da ferrita alotriomorfica nucleada nos contornos de gréo. Os tempos de incubacéo
para a nucleacdo da ferrita nos contornos de grao e na interface das particulas podem ndo ser
iguais, além disso, as velocidades de crescimento sdo certamente diferentes dependendo da
morfologia da ferrita, portanto, para este caso, € dificil se afirmar se as transformag6es ocorrem
de maneira simultanea ou sequencial.

Uma outra ocorréncia comum e de grande interesse € a nucleacdo e crescimento de
regibes recristalizadas pertencentes a diferentes componentes de textura. Normalmente,
interpreta-se essas transformacfes como comegando ao mesmo tempo, entretanto, em muitos
casos torna-se dificil saber se isso é verdade ou ndo, devido principalmente ao fato de que os
componentes de textura podem ter diferentes tempos de incubacdo. A interpretacdo da cinética
dessas transformagdes pode gerar informagdes criticas sobre o nimero de ndcleos e a

velocidade de crescimento de cada componente de textura [47,69], se esta analise é baseada em
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uma suposicdo de que a transformacédo é simultanea, onde de fato tem-se uma transformacgéo
sequencial, entdo a informacédo obtida pode ndo ser confiavel.

Baseando-se nos paragrafos anteriores, nesta secao, demonstrou-se as dificuldades que
podem surgir em tais circunstancias. Para tal, realizou-se novas simulagdes que foram
conduzidas de forma a produzir a mesma fragdo volumétrica para cada fase produto ao final da
transformacéo, logo ao cessar a transformacdo tem-se Vvi = Vy2 = 0,5. Note que, como
observado na Figura 43, quando uma transformacdo € simultdnea e possui 0S mesmos
pardmetros para ambas as fases, isto é, N1 = N2 = 64 e G1 = G, as fases produto contribuem
igualmente para a transformacdo e naturalmente se tem Vvi = Vv2 = 0,5. Por outro lado,
considerando-se uma transformacdo sequencial com 0s mesmos parametros, € como Unica
diferenca a de que a fase produto 2 comece quando a fase produto 1 atinja Vv1 = 0,1, hd uma
contribuicdo muito diferente das fases produto para a transformacao, justamente pela existéncia
desse tempo de incubacéo da fase 2, na Figura 55 ilustra-se isso muito bem. Portanto, para se
ter no final da transformacdo sequencial Vvi = Vv2 = 0,5, deve-se compensar o tempo de
incubacéo da fase produto 2. Para tal, tomando-se como base 0s casos presentes nas Figuras 43
e 55, nas novas simulacdes abaixo, manteve-se constantes o nimero de nlcleos e velocidade de
crescimento da fase produto 1, e variou-se esses parametros para a fase produto 2. Logo, 0s
parametros para a fase 1 foram N1 = 64 e Gi constante, e para a fase 2, considerou-se o
surgimento da mesma quando a fase 1 atingiu Vvi = 0,1 e primeiramente manteve-se G1 = G2

variando-se 0 N2 e, em seguida manteve-se N1 = N2 = 64 e variou-se Go.

7.3.2.1. Variacao do Numero de Nucleos da Fase 2 com G: = G»

Para esse caso, G1 = G, entdo a transformacao simultanea com o nimero de nicleos N1
= N2 = 64, Figura 43, € equivalente a uma transformacdo sequencial com N1 = 64 e N, = 464.
Como se pode ver na Figura 72-a, ao final da transformacdo tem-se Vvi = Vi» = 0,5 e a0
compara-la com a Figura 43-a, nota-se que as curvas sao bastante semelhantes. Na Figura 72-b
mostra-se 0 caminho microestrutural e comparando-se com o Sy da transformacao simultanea,
Figura 43-b, nota-se que o Sv da transformacdo sequencial & maior. Esse fato era esperado
devido ao maior numero de nucleos da fase produto 2 na transformacao sequencial, mas vale

notar que a diferenca no Sv ndo é muito grande e que experimentos podem ter erros
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experimentais significativos, digamos + 10% ou mais, portanto, pode-se ter dificuldades na
distin¢do dessas curvas.

Na Figura 73 mostra-se a evolu¢do microestrutural da transformacdo sequencial para
este caso particular. Quando comparada com a evolugdo microestrutural da transformacéo
simultanea, Figura 44, a fase produto 2 da transformacéo sequencial, evidentemente exibe um
tamanho de grdo menor devido ao seu maior nimero de nucleos, este poderia ser um indicador
para 0 experimentalista ao examinar a microestrutura real. O aumento do nimero de ndcleos

foi necessario para compensar o tempo de incubacéo existente.
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Figura 72 — Resultados de transformacdo sequencial com N1 = 64 e N> = 464 e G1 = G e

nucleagéo da fase 2 quando Vvi = 0,1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(b)

Figura 73 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com N =

64 e N2> = 464 e G1 = Gz e nucleacdo da fase 2 quando Vv = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a
nucleacdo da fase produto 2, (b) Vv = 0,5, (c) Se¢do 2D da matriz totalmente transformada.
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7.3.2.2. Variacado da Velocidade de Crescimento da Fase 2 com N1 = N, = 64

Mantendo-se N1 = Nz = 64 atingiu-se Vvi = Vv2 = 0,5 ao final dessa transformagao
sequencial adotando-se G, = 1,75G:. Na Figura 74-a mostra-se uma concordancia um tanto
melhor entre a cinética da fase 1 e da fase 2 do que a observada no caso anterior, onde o nimero
de nucleos foi alterado, Figura 72-a. Na Figura 74-a novamente nota-se semelhaca com as
curvas da transformacgdo simultanea exibida na Figura 43-a. Na Figura 74-b mostra-se o
caminho microestrutural, e comparando-se com o caminho microestrutural da transformacéo
simultanea, Figura 43-b, nota-se que o Sy para e transformacao sequencial desse caso encontra-
se mais proximo do Sy da transformagéo simultanea.

Na Figura 75 apresenta-se a evolugao microestrutural da transformacéo sequencial desse
caso, pode-se observar claramente o surgimento da fase 2 quando a fase 1 atingiu Vvi = 0,1.
Comparando-se a Figura 75 com a evolugdo microestrutural da transformacdo simulténea,
Figura 44, ha uma boa similaridade entre as microestruturas apds a transformacgédo e ambas as
transformagdes exibem tamanhos de grdos semelhantes.

Assim como observou-se na Figura 50, na Figura 75-c mostra-se que diferentes
velocidades de crescimento resultam em contornos de grao curvos entre a fase produto 1 e 2.
Quando grdos da mesma fase se encontram, eles tém a mesma velocidade, logo ndo ha
curvatura, em contrapartida, quando se encontram gréos de fases diferentes, a fase que possui
a maior velocidade de transformacédo apresenta uma interface concava. Os grdos da fase mais
veloz tém interface concava pelo fato de que eles tendem a envolver os gréos vizinhos que tem
uma velocidade menor. A consideracdo da curvatura das interfaces pode ser um ponto
interessante de se analisar em uma microestrutura real. As simulacfes e a teoria [70-72]
sugerem que, caso se observe interfaces curvas em uma microestrutura real, isso pode ser um
sinal de transformacdo sequencial ou pode sugerir a existéncia de uma diferenca nas
velocidades de crescimento entre os grdos. Entretanto, cabe observar que a curvatura nas
interfaces reportadas acima, se referem a microestrutura logo apds a transformacao de fase, se
um crescimento de grdo posterior for permitido, entdo provavelmente todas as interfaces fiquem

curvadas a medida que elas atingirem seus angulos diedrais de equilibrio.
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Figura 74 — Resultados de transformacdo sequencial com N1 = N> = 64 e G2 = 1,75G; e

nucleacdo da fase 2 quando Vv1 = 0,1: (a) Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

Figura 75 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com N =
N2 = 64 e G2 = 1,75G; e nucleagéo da fase 2 quando Vv = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a

nucleagéo da fase produto 2, (b) Vv = 0,5, (c) Se¢édo 2D da matriz totalmente transformada.

7.3.2.3. Distincao Entre as Transformacoes

Os resultados discutidos anteriormente, Figuras 72 e 74, mostraram que existe uma
aparente similaridade entre as transformacdes simultaneas e sequenciais, desde que o nimero
de nucleos e/ou velocidade de crescimento da fase 2 da transformacéo sequencial seja favoravel
a compensar o tempo de incubacao existente. Nessas circunstancias, pode ser complexo para o
pesquisador distinguir entre os dois tipos de transformacdes, simultaneas ou sequenciais, devido
principalmente a dificuldade na determinacdo do tempo de origem da transformagdo que

nucleou depois.
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Para ajudar na distincdo, recorre-se novamente a analise da microestrutura. Como visto
na secdo 7.3.1, a contiguidade se mostrou um parametro interessante na anlise microestrutural,
ela pode ajudar na distingdo entre as transformacgdes simultdneas e sequenciais sem a
necessidade de se determinar o tempo de origem da transformag&o que nucleou depois.
Portanto, a contiguidade fornece um pardmetro extra que caracteriza quantitativamente as
microestruturas simuladas, elas podem ser muito Uteis na pratica, destacando diferencas que
ndo sdo tdo claras quando se usa apenas Vv e Sy ou inspecéo visual.

Para a distingdo entre os dois tipos de transformacao, adotou-se a contiguidade total de
cada fase produto, Equacdes (29) e (30), uma vez que como mostrado pela Figura 67 elas
mostraram aspectos muito diferentes para cada transformacdo. Na Figura 76 mostra-se a
contiguidade para a transformacéo simultanea representada na Figura 43, e a contiguidade para
a transformagédo sequencial mostrada na Figura 72. Assim como mostrado na Figura 67, nota-
se claramente que as contiguidades C' e C2? resultaram em curvas que sio prontamente
distinguiveis para cada transformacdo. Na Figura 77 também se mostra a contiguidade para a
transformacéo simultanea representada na Figura 43, e a contiguidade para a transformacéo
sequencial mostrada na Figura 74, novamente as contiguidades C* e C? produziram curvas que
sdo muito dissimilares para estas transformacdes. Portanto, pode-se afirmar que a contiguidade
total de cada fase produto € capaz de distinguir as transformacdes simultaneas e sequenciais,
mesmo para as transformacgdes similares a contiguidade se mostrou muito eficiente, e
evidenciou as caracteristicas de cada transformacdo de forma clara, ndo deixando nenhuma

duvida para o pesquisador na distincao entre as transformacdes simultaneas e sequenciais.
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7.4, CONCLUSOES

Simulagcdo computacional e métodos analiticos foram empregados para investigar
transformacgdes simultdneas e sequenciais. A partir dos resultados obtidos nesse capitulo

conclui-se que:

e Todas as simulagdes computacionais mostraram excelente concordancia com o modelo
analitico de Rios e Villa[12]. Nenhuma curva mostrada em qualquer figura foi obtida
usando ajuste de curva, isso garante a solidez da metodologia de simulacéo.

e Foi possivel obter varios exemplos de microestruturas 3D, que podem ser produzidas por
transformacgdes simultaneas e sequencias. Também se aplicou com sucesso algumas

técnicas de caracterizacdo microestrutural nas microestruturas 3D obtidas.

e O acompanhamento do volume dos gréos das fases se mostrou um bom parametro, através
dele, p6de-se estimar o tamanho dos gréos de cada fase presente na transformacéo, além
disso possibilitou o calculo da taxa de crescimento desses grdos e demonstrou que cada
gréo evolui de uma maneira particular, porém apresentam a mesma curva caracteristica de

crescimento.

e As simulacbes computacionais sao capazes de produzir as microestruturas e essa talvez
seja sua grande vantagem sobre os modelos analiticos. Portanto, foi importante introduzir
parametros, calculados diretamente das microestruturas simuladas, que possam contribuir
para uma melhor compreensdo qualitativa e quantitativa da microestrutura além dos

tradicionais Vv e Sy.

e Trés novos parametros descritores microestruturais para materiais multifasicos,
contiguidade, dispersao e duplex, foram definidos nesse capitulo. Embora uma atencédo
especial tenha sido dada para a situacdo em que uma fase matriz transforma-se em duas
fases produto, podendo ocorrer de forma simultdnea ou sequencial, esses parametros
também podem ser empregados em transformacfes que contenham mais de duas fases
produto. Testou-se esses hovos parametros usando microestruturas geradas por simulacdes
computacionais em trés casos simples e em todos 0s casos, 0s parametros se comportaram

bem e foram bastante distintos para cada fase produto.
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Vérias definigdes desses parametros foram feitas, porém os parametros definidos no corpo
do texto desse capitulo combinaram resultados confidveis, simplicidade e interpretacéo
direta, além de permanecerem préximos das defini¢cbes originais dos parametros usados
para caracterizar uma fase matriz transformando-se em uma unica fase produto. Ressalta-
se, entretanto, que a transformacdo de uma fase matriz em duas (ou mais fases produto)
pode produzir microestruturas complexas, por esse motivo, € dificil garantir que os
parametros propostos consigam capturar essa complexidade em todos 0s possiveis casos.
Para situacOes diferentes recomenda-se recorrer 0s outros parametros definidos no
Apéndice 12.2.

Sobre a semelhanca entre as transformacdes simultaneas e sequenciais, observou-se que,
apesar de casos bastante particulares, pode haver similaridade em algumas transformacdes
simultaneas e sequenciais. As analises abordadas nesse capitulo demonstraram que podem
surgir resultados potencialmente enganosos quando o pesquisador analisa uma
transformacéo sequencial supondo erroneamente que € uma transformacdo simultanea.
Tanto o numero de ndcleos quanto a velocidade de crescimento obtida podem estar

significativamente errados quando tal erro é cometido.

O parametro da contiguidade total de cada fase produto, definido nesse capitulo foi capaz
de distinguir de forma convincente a evolucdo microestrutural entre a fase produto 1 e 2,
na transformacdo da fase matriz em duas fases produto. Portanto, pode-se afirmar que a
contiguidade total de cada fase produto € capaz de distinguir as transformag6es simultaneas
e sequenciais. E um ponto importante é que esse parametro também pode ser facilmente

medido a partir de microestruturas reais.
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8. SIMULACAO DE TRANSFORMACOES SIMULTANEAS E SEQUENCIAIS

EM QUE A FASE PRODUTO 1 NUCLEOU NA INTERFACE

MATRIZ/PARTICULA E A FASE PRODUTO 2 NOS CONTORNOS DE GRAO

Como foi dito anteriormente, esse capitulo visa unificar as metodologias empregadas
nos capitulos anteriores. Para tal, considerou-se a transformacdo de uma fase matriz
policristalina que possui precipitados esféricos em duas fases produto, 1 e 2, ocorrendo de
maneira simultdnea e sequencial. A transformacdo com a presenca de precipitados foi tratada
nos capitulos 5 e 6, em contrapartida a transformacéo simultanea e sequencial foi tratada no
capitulo 7. Entretanto, além da unificacdo, nesse capitulo fez-se consideracdes sobre a
nucleacdo das duas novas fases produto, portanto, buscou-se estudar qual a influéncia que dois
sitios preferenciais tém sobre as transformacfes. Esses dois sitios preferenciais foram a
interface matriz/particulas e os contornos de grdo, de modo que a fase produto 1 nucleou na
interface matriz/particulas e a fase produto 2 nos contornos de grao.

E de conhecimento que as regides de interface de precipitados e regides de contornos
de grdo podem ser regides preferenciais para a nucleacdo. Goetz[15], por exemplo, observou a
nucleacdo nesses dois sitios preferenciais na recristalizagdo dindmica. Quando se trata da
recristalizacdo esses sitios ganham ainda mais relevancia, uma vez que diferentes regides
recristalizadas com diferentes componentes de textura podem surgir e a textura pode ser
influenciada pelo sitio que as originou.

Nesse contexto € justificavel o interesse nesse capitulo. Aqui realizou-se tanto
modelamento computacional quanto o modelamento analitico para as transformacdes

simultaneas e sequenciais que nucleiam exclusivamente nos sitios preferenciais. Cabe destacar
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que o modelamento analitico foi realizado adotando-se o principio da superposicdo de Rios e
Villa[12].

Como dito na secdo 3.4, através do principio da superposicdo pode-se usar modelos que
inicialmente foram desenvolvidos para a transformacdo envolvendo a formacgdo de uma Unica
fase produto, para se obter o modelo para as situagdes em que duas ou mais fases produto se
formam simultaneamente ou sequencialmente. Nos casos abordados nesse capitulo a fase
produto 1 nucleou na interface matriz/particulas, portanto ela é regida pelas Equacdes (4) e (5),
vide capitulo 5, por outro lado, a fase produto 2 nucleou nos contornos de grao e apesar de
serem sitios preferenciais, essa transformacédo € bem modelada por IMAK, a Equacéo (3), assim
como foi mostrado por Fonseca et. al.[61].

Para a transformacdo simultanea, isto é, as fases 1 e 2 iniciando-se juntas no tempo t =
0, pelo principio da superposicdo de Rios e Villa[12] pode-se obter a fracdo volumétrica
esperada pela combinagdo dos modelos individuais das duas fases, Vi# (t), através da Equacéo
(42).

VAW® =1- (1 -VAD) x (1 -VA®))) (42)

Onde os termos com o sobrescrito “A” sdo os modelos individuais considerando-se
como se apenas essa Unica transformacao estivesse ocorrendo. Essa consideracao significa que
VA (t) é a Equacdo (4) ou (5), e V5, (t) é a Equacéo (3). De posse de V7 (t) pode-se obter a

fracdo volumétrica da fase produto 1 na transformacéo simultanea pela Equacéo (43).

"1V (s) aVyi(s)

() = fo 1-VA(s) 0s (43)

Uma expressdo anadloga pode ser obtida para a fracdo volumétrica da fase 2, V;,,(t),
apenas substituindo-se 1 por 2 na Equacéo (43).

De forma semelhante, obtém-se a nova quantidade de area interfacial entre material
recristalizado e ndo recristalizado por unidade de volume para a fase 1, Svi, através da Equacéo
(44).

1-V/(®)

T—VA® S51(1) (44)

Sy (t) =
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Novamente, a mesma expressédo para a fase 2, pode ser obtida pela substituigéo de 1 por
2 na Equacéo (44).

Para a transformacao sequencial, a fase 1 inicia-se no tempo t = 0, e a fase 2 inicia-se
em um tempo posterior t,, como consequéncia, quando o tempo t < tp, ha apenas a fase 1 e
Vi1 (t) é a Equagdo (4) ou (5), e V,(t) = 0. Da mesma maneira, Sy, (t) = Si,(t) e Sy, (t) =
0. Quando a transformacéo passa 0 tempo to, isto € t >t as duas fases estdo presentes, assim
de forma semelhante a Equacdo (43), obtém-se a fracdo volumétrica da fase produto 1 na
transformacéo sequencial pela Equacéo (45).

V1 (8) =j 1-V(s) OIn1 —ath(t))dS

t2

(45)

Novamente, obtém-se uma expressdo analoga para V;,, (t) apenas se substituindo 1 por
2 na Equacéo (45). Vale mais uma vez se destacar que a Equacdo (45) e valida apenas para
quando t > t>. Quando t > t, a area interfacial entre material recristalizado e nao recristalizado
por unidade de volume para cada fase produto também pode ser estimada pela Equacédo (44).
As EquacOes (42-45) foram propostas na discussao do principio da superposicdo de Rios e
Villa[12], e adaptadas aqui por conveniéncia.

Com as novas expressoes para Vi, (t) e V;,,(t) as demais consideracdes presentes na
secdo 3.4 sdo validas, isto €, pode-se novamente estimar a fracdo volumétrica total, Vv, e as

velocidades de crescimento de cada fase, G1 ou G2, pelas Equacdes (7) e (9) respectivamente.

8.1. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Nessa se¢do, a matriz de 300 x 300 x 300 células cubicas foi adotada como uma matriz
de 100 um x 100 pm x 100 um. Como base para a transformacao adotou-se uma fase matriz
policristalina que contém particulas esféricas, essa matriz pode ser vista na Figura 78. As
particulas esféricas tiveram um didmetro médio de 5 um e 153 particulas ocuparam um volume
de 1% dessa matriz. Na geracdo dessa matriz policristalina, 3376 nucleos surgiram na interface
matriz/particulas, o tamanho médio de grdo ao final da transformacdo foi de aproximadamente
10 um. Essa matriz policristalina foi desenvolvida com a metodologia descrita no capitulo 5,
portanto, nota-se bastante semelhanca entre a Figura 78, com as microestruturas simuladas

mostradas no capitulo 5.



(a) (b)
Figura 78 — Representacdo da microestrutura simulada da fase matriz policristalina com

precipitados esféricos, antes da transformacdo nas fases produto. (a) Microestrutura simulada

em 3D, (b) Secédo 2D da matriz totalmente transformada.

Assim como no capitulo 7, partindo da matriz policristalina considerou-se a
transformacéo dela em duas fases produto distintas, denominadas, fase 1 e fase 2. As fases
produto possuem numero de ndcleos iniciais, N1 e N2, e velocidades de crescimento, Gi e G2
ambos independentes e iguais. Entretanto, nesse capitulo adotou-se sitios preferenciais para a
nucleacdo de cada fase. A fase 1 nucleou na interface matriz/particulas e a fase 2 nos contornos
de grdo da matriz policristalina. Para ambas as fases, a nucleacdo foi por saturacéo de sitios e a
velocidade de avanco das interfaces foi mantida constante. Definiu-se 0 nimero de nucleos de
cada fase produto por processo de ponto de Poisson homogéneo, ou seja, embora existam sitios
preferenciais para cada fase, ambas tiveram os nucleos uniformemente distribuidos nesses sitios
preferenciais.

A transformacdo da fase matriz policristalina nas fases produto 1 e 2 se da de maneira
simultanea ou sequencial. Novamente, o tempo de incubacéo considerado para a nucleacao da
segunda fase da transformacéo sequencial foi quando a fase produto 1 apresentou fracdo
volumétrica transformada, Vvi = 0,1.

Para uma melhor avaliacdo da influéncia de cada sitio preferencial variou-se nas
simulagdes o numero de nlcleos de cada fase produto. Por conveniéncia, adotou-se percentuais
do nimero de ndcleos da matriz policristalina, ou seja, a matriz policristalina possui 3376

nucleos, 15% desse valor equivale a 506,4, entretanto adotou-se nimero de nicleos iguais para
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cada fase produto e os mesmos devem assumir valores inteiros, assim nas simulagdes para o
caso em que se considerou 15% do nimero de nicleos da matriz policristalina, teve-se N1 = N2
= 254, totalizando 508 nucleos. O nimero de nucleos empregados correspondeu a 15%, 40%,
70% e 100% do numero total de nicleos utilizado para a geracdo da matriz policristalina. Nesse
contexto, na Tabela 4 mostra-se 0 nimero de nucleos adotados para cada fase produto, assim

como o numero de ndcleos total, N1 + Na.

Tabela 4 - Quantidade de nucleos adotados para cada fase produto.

Porcentagem da quantidade total NUmero de nucleos NUmero de nucleos
de nacleos, 3376 adotados para cada fase total, N1 + N2
15% 254 508
40% 676 1352
70% 1182 2364
100% 1688 3376

8.2. RESULTADOS E DISCUSSAO

Na sequéncia demonstra-se 0s casos em que a fase matriz policristalina que contém
precipitados esféricos se transforma em duas fases produto de forma simultanea ou sequencial
onde a fase produto 1 nucleou na interface matriz/particulas e a fase produto 2 nucleou nos
contornos de grdo. Para todos os casos comparou-se 0s resultados de simulacdo com as
Equacdes (43-45), portanto, para a comparacdo entre simulacdo e modelo analitico, mostram-
se as curvas de cinética, Vv versus Tempo e a curva do caminho microestrutural. Nessas
comparacgdes os dados da simulacdo foram representados por pontos e os dados provenientes
das equacdes analiticas por linhas. Assim como no capitulo anterior obteve-se em todos 0s casos
um coeficiente de determinagdo, R?, invariavelmente maior que 0,99. Também se mostrou as
microestruturas simuladas, onde a fase produto 1 é a mais clara e a fase produto 2 a mais escura,
em preto foram representadas as particulas esféricas.

Vale destacar que o volume disponivel para a transformacéo € o volume livre da matriz
policristalina, ou seja, as regides fora das particulas, nenhuma das fases cresce para dentro das
particulas. Ao se atingir Vv = 1 significa que se ocupou toda a matriz com excec¢do das

particulas.
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8.2.1. Transformacdes Simultineas

8.2.1.1. Transformacdes Simultdneas com N1 = N, =254 e G1 = G,

Considerou-se nesse caso uma transformagao simultdnea com nimero de ndcleos Ny =
N2 = 254, que representa 15% do nimero total de nucleos, vide Tabela 4, e velocidades de
crescimento, G1 = G,. Na Figura 79 observa-se uma 6tima concordancia entre a simulacéo
computacional e 0 modelo analitico proveniente das Equagdes (43-45).

Na Figura 79-a observa-se um comportamento interessante, embora as duas fases
produto tenham surgido juntas e possuirem 0s mesmos parametros, isto é, N1 = N> = 254 e G,
= G2 elas contribuem de maneira distinta para a transformagéo. Diferentemente do que foi
observado na Figura 43, em que ambas contribuiram igualmente para a transformacéo e
chegaram ao final da transformagéo com Vv = Vv = 0,5. Na Figura 43 as fases produto tambem
tiveram mesmos parametros, N1 = N2 = 64 e G1 = G2, mas foram distribuidas uniformemente
na matriz. A contribuicéo distinta de cada fase produto se deve ao fato de que cada uma nucleou
em um sitio diferente, a fase 1 que nucleou na interface matriz/particulas teve seu crescimento
influenciado pelas particulas. Como foi dito, nenhuma das fases é capaz de crescer para dentro
das particulas, entdo € intuitivo pensar que a fase 1 que surgiu na superficie da particula, tenha
um crescimento menor. Os grdos da fase 1, no inicio da transformacéo, ndo conseguem manter
seu formato esférico devido ao “impingement” com as particulas, na verdade eles crescem como
uma calota esférica, e so6 voltam a ser esféricos apds “atravessarem” a particula na qual nucleou.
Por outro lado, os graos da fase 2, que surgiram nos contornos de grdo, mantém seu formato
esférico, pois demoram mais a sofrer com o “impingement”, portanto, crescem mais. Esse efeito
do “impingement” na fase 1 ¢ na fase 2 acarreta numa maior fracdo volumétrica da fase 2, como
mostrado na Figura 79-a.

Na Figura 79-b também mostra-se 0 mesmo efeito para o Sy, nota-se claramente que Svi
< Sv2, Uma vez que parte da area superficial da fase 1, ndo esta em contato com a matriz, mas
sim com as particulas. Destaca-se que a fase 2 também pode encontrar as particulas, porém, a
fase 1 que nucleou nas particulas tem esse efeito muito mais expressivo.

Na Figura 80 mostra-se a evolucdo microestrutural simulada desse caso. Na Figura 80-
a, evidencia-se que a maioria dos grdos da fase 1, regides mais claras, encontram-se proximos

as particulas, ja os grdos da fase 2, regiGes mais escuras, encontram-se proXimos aos contornos
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de gréo da matriz policristalina prévia. A tecelagem na Figura 80-a, e nas demais que se seguem,
representa a regido dos contornos de grdo da matriz policristalina prévia. Também pela Figura
80-a, observa-se que para Vv = 0,1 torna-se dificil diferenciar os tamanhos de gréo de cada fase,
isso € um indicador que ambas as fases nuclearam no mesmo instante. Observando-se a Figura
80-c, nota-se regibes da fase 2 envolvendo particulas e regides da fase 1 sem particulas,
entretanto, destaca-se que esse é novamente um efeito da analise de uma se¢do em 2D de uma
microestrutura 3D. De fato todos os nucleos da fase 1, surgiram na interface matriz/particulas

e todos os nucleos da fase 2 surglram nos contornos de grdo da matriz policristalina prewa

1.0; L.;.'T;t;;“m T e 007
0.06
0.05

' -o-Fase
0.8:

1l
v Fase2

20° 50.04
0.4 0.03 g
0.02 T
0.2: 0.01 ' -o- Fase1 ' 1
oOmu 0.004 bl
0 10 20 30 40 50 00 02 04 06 1.0
Tempo Vy
(a) (b)

Figura 79 — Resultados de transformacao simultdnea com N1 = N2 = 254 e G1 = G; e nucleacéo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo: (a) Vv versus tempo,
(b) caminho microestrutural.
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Figura 80 — Representacdo da microestrutura simulada de transformagdo simultanea com Ny =

N2 =254 e G1 = G2 e nucleacéo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos
de grdo: (a) Vv = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Se¢do 2D da

matriz totalmente transformada.
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8.2.1.2. Transformacoes Simultdneas com N1 = N> =676 e G1 = G»

Nesse caso teve-se N1 = N2 = 676, que representa 40% do nimero total de nlcleos, vide
Tabela 4, e novamente G1 = G,. Na Figura 81 mostra-se que também houve 6tima concordancia
entre a simulagdo computacional e 0 modelo analitico. O mesmo efeito proporcionado pelo
processo de nucleacdo em sitios preferenciais, discutido na se¢do anterior foi observado nesse
caso. Entretanto, com um maior niamero de nicleos para cada fase, esse efeito torna-se mais
acentuado. Na Figura 82 mostra-se a evolu¢do microestrutural simulada desse caso, observa-se
mais facilmente através da microestrutura o predominio da fase 2.
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Figura 81 — Resultados de transformacao simultdnea com N1 = N2 = 676 e G1 = G e nucleacédo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo: (a) Vv versus tempo,

(b) caminho microestrutural.
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Figura 82 — Representacdo da microestrutura simulada de transformagéo simultanea com Ny =
N2 =676 e G1 = G2 e nucleacéo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos
de gréo: (a) Vv = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c) Secdo 2D da

matriz totalmente transformada.



138

8.2.1.3. Transformacoes Simultdneas com N1 = N> = 1182 e G1 = G»

Para esse caso considerou-se G1 = G2 mas com N1 = N> = 1182, que representa 70% do
namero total de nicleos, vide Tabela 4. Novamente observa-se pela Figura 83 que foi boa a
concordancia entre simulagdo e modelo analitico. Assim como no caso anterior, com 0 aumento
do numero de nucleos de cada fase, aumentou-se o predominio da fase 2. Esse predominio
também pode ser observado na Figura 84, que mostra a microestrutura simulada desse caso.
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Figura 83 — Resultados de transformacéo simultdnea com N1 = N2 = 1182 e G; = G2 e nucleacéo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo: (a) Vv versus tempo,

(b) caminho microestrutural.
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Figura 84 — Representacdo da microestrutura simulada de transformagéo simultanea com Ny =

N2 = 1182 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos
contornos de gréo: (a) Vv = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c)

Secédo 2D da matriz totalmente transformada.
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8.2.1.4. Transformacdes Simultaneas com N; = N, = 1688 e G1 = G2

Nesse caso considerou-se N1 = No = 1688, que representa 100% do nimero total de
nucleos, vide Tabela 4, e mais uma vez G1 = G2. Pela Figura 85, observa-se que mesmo
variando-se 0 numero de nucleos a boa concordancia entre simulacdo e modelo analitico
permanece. Novamente evidencia-se que com um maior nimero de nucleos para cada fase,
maior foi o predominio da fase 2, atingindo cerca de 80% do volume disponivel para a
transformagdo. Na Figura 86 mostra-se a evolugdo microestrutural desse caso. Observa-se
claramente uma maior contribuicéo da fase 2.

O predominio da fase produto 2 se d& pelo mesmo efeito do “impingement” discutido
nos casos anteriores. Acredita-se que 0 aumento no nimero de nucleos acentua o efeito do
“impingement” na fase 1, que nucleou na interface matriz/particulas. De fato, aumentando-se o
namero de nacleos, como o nimero de particulas é fixo, aumenta-se o nimero médio de ndcleos
por particula, c. Na simulagdo dessa se¢do sdo 153 particulas com 1688 nucleos para a fase 1,
isso significa um ¢ > 10. Quanto maior o ¢, maior a probabilidade de que os nucleos que
surgiram nas particulas se encontrem, e consequentemente, alem desses nucleos sofrerem o
“impingement” imediato com a particula no qual nucleou, ele sofre de maneira precoce com o
“impingement” com o0s graos vizinhos que também nuclearam na mesma particula. Em casos
extremos, quando ha saturacdo das particulas, o crescimento dos nucleos que nuclearam nas
particulas s6 se da na direcdo normal as particulas. Esse “impingement” precoce ¢ evidenciado
na Figura 86-a, onde observa-se que o0s grdos da fase 1, rapidamente envolvem as particulas e
crescem “espremidos” uns contra 0s outros.

Nesse contexto, como a fase 1 sofre com o “impingement” das particulas e com o
“impingement” entre 0s graos que nuclearam na mesma particula, ela tem o crescimento ainda
mais afetado e em contrapartida ocorre um maior predominio da fase 2. Apesar de a fase 2
também ter um aumento no nimero de nucleos, a area de contornos de grdo, onde a fase 2
nucleou, é evidentemente muito maior que a area de particulas, portanto a fase 2 tem menor
probabilidade de encontrar um grdo vizinho do que a fase 1, assim sofre menos com o
“impingement”. Esse fato pode ser evidenciado quando se compara o tamanho de grdo da fase
1 com o da fase 2 na Figura 86-c, nota-se claramente um tamanho de grdo maior para a fase 2.

Um outro efeito evidente do aumento do nimero de nucleos é a diminuicdo gradual do
tamanho de gréo das fases produto. Observa-se esse efeito comparando-se as Figuras 80, 82,
84 e 86.



10 -Ei-T'otal ) ‘ i 50056850040
o] T { \NEALASASIASAN
E —— Fase2 Azsﬁﬂ
0.6-
< |
0.4
02 £0000SBA0RAAC00A0D o -o- Fase 1
; O e " Qoooo.ob e ¥
"0 5 10 15 20 25 30 00 02 04 06 08 10
Tempo Vy
(a) (b)

Figura 85 — Resultados de transformacéo simultdnea com N1 = N2 = 1688 e G1 = G2 e nucleacédo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo: (a) Vv versus tempo,

(b) caminho microestrutural.
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Figura 86 — Representacdo da microestrutura simulada de transformacdo simultdnea com N; =
N2 = 1688 e G1 = G2 e nucleacdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos
contornos de gréo: (a) Vv = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv = 0,5, (c)

Secdo 2D da matriz totalmente transformada.

8.2.2. Transformacoes Sequenciais

8.2.2.1. Transformacoes Sequenciais com N1 = N> =254 e G1 = Go

Considerou-se para esse caso uma transformacéo sequencial com nimero de nlcleos Nz

= N2 = 254, que representa 15% do numero total de nucleos, vide Tabela 4, e velocidades de
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crescimento, G1 = G2 com a nucleagdo da fase 2 quando Vv = 0,1. Na Figura 87, observa-se
uma 6tima concordancia entre a simulacdo computacional e 0 modelo analitico proveniente das
Equacdes (43-45) também para a transformacao sequencial.

Na Figura 87 mostra-se um resultado semelhante ao da Figura 55, uma transformacgéo
sequencial com N1 = N2 = 64, G1 = G2 e nucleacdo da fase 2 quando Vv = 0,1, porém nucleacao
uniformemente aleat6ria para ambas fases produto. No caso da Figura 87 a diferenca critica é
que a fase 1 nucleou na interface matriz/particulas e a fase 2 nos contornos de grdo. Ainda assim
observa-se um predominio da fase produto 1, muito embora a fase 1 esteja sujeita a influéncia
do “impingement” com as particulas, como foi discutido na segdo anterior. Novamente esse
predominio da fase 1 ocorreu devido ao tempo de incubacgdo para a nucleacdo da fase 2, vide
capitulo 7.

Na Figura 88 mostra-se a evolucdo microestrutural simulada desse caso. Na Figura 88-
a se observa os gréos da fase 1 em torno das particulas, esses nuclearam primeiro, e a nucleacéo
da fase 2 nos contornos de grdo da matriz policristalina prévia, com isso evidencia-se a
nucleacdo da fase 2 quando Vvi = 0,1. Na Figura 88-c tem-se uma corroboracdo com o

predominio da fase 1, nota-se claramente um maior niUmero de grdos da fase 1, regido mais

clara.
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Figura 87 — Resultados de transformacéo sequencial com N1 = N2 = 254 e G1 = G; e nucleagédo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo quando Vvi = 0,1: (a)

Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.



142

(a) (b)
Figura 88 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Nz =
N2 =254 e G1 = G2 e nucleacdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos
de gréo quando Vv1 = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv =0,5,

(c) Secédo 2D da matriz totalmente transformada.

8.2.2.2. Transformacoes Sequenciais com N1 = N, =676 e G1 = G»

Considerou-se nesse caso uma transformacao sequencial com nimero de nucleos N1 =
N2 = 676, que representa 40% do numero total de nucleos, vide Tabela 4, e velocidades de
crescimento, G1 = G2 com a nucleagdo da fase 2 também quando Vvi: = 0,1. Na Figura 89,
novamente observa-se uma boa concordancia entre a simulagdo computacional e o0 modelo
analitico.

Nesse caso nota-se que houve uma diminui¢cdo do predominio da fase 1 sobre a
transformacéo. As transformac6es simultaneas da secdo anterior, mostrou que quanto maior o
namero de nucleos para cada fase, menor é a contribuicdo da fase 1 para a transformacao. Como
ja discutido, essa menor contribuicdo da fase 1 se da pelo “impingement” da fase 1 com as
particulas e com o0s seus grdos vizinhos que também nuclearam na mesma particula.
Comparando-se a Figura 89 com o caso anterior em que N1 = N2 = 254, Figura 87, evidencia-
se que com um pouco mais do dobro de nucleos o tempo de incubacdo para o surgimento da
fase 2 passa a ter uma menor influéncia. Entretanto, mesmo que menor, ainda ha o predominio
da fase 1 na transformacéo, ela ocupa cerca de 60% do volume disponivel da matriz.

Na Figura 90, tem-se a evolucdo microestrutural desse caso. Na Figura 90-a, nota-se
claramente a nucleacdo da fase 2 nos contornos de grdo da matriz policristalina prévia quando
Vv1 = 0,1.
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Figura 89 — Resultados de transformacéo sequencial com N1 = N2 =676 e G1 = G e nucleacédo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo quando Vvi = 0,1: (a)
Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.
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Figura 90 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Ni =
N2 =676 e G1 = G2 e nucleagdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos
de gréo quando Vv1 = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos, (b) Vv =0,5,

(c) Secédo 2D da matriz totalmente transformada.

8.2.2.3. Transformacoes Sequenciais com N; = N> = 1182 e G1 = G»

Para esse caso tem-se uma transformacdo sequencial com nimero de nucleos N1 = N»
= 1182, que representa 70% do numero total de nucleos, vide Tabela 4, e velocidades de
crescimento, G1 = G2 com a nucleacdo da fase 2 quando Vv: = 0,1. Na Figura 91 mostra-se mais
uma vez que houve uma Otima concordancia entre a simulagdo computacional e 0 modelo

analitico.
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Nota-se nesse caso um fendmeno interessante, apesar do tempo de incubacgéo da fase 2
a transformagdo acaba com uma contribuicdo parecida de cada fase, ou seja, nesse caso pode-
se considerar aproximadamente Vvi = V2 = 0,5 ao fim da transformagéo. Ao se comparar com
casos anteriores, a transformagdo sequencial que possui 0s mesmos parametros para as fases
produto, mostrada na Figura 55, mostra que um tempo de incubagdo de apenas Vvi = 0,1 é
suficiente para causar um predominio de 80% da fase 1. Em contrapartida a transformacéao
simultdnea com os mesmos parametros do que a transformacao sequencial dessa secao, ou seja,
com N1 = N2 = 1182 e G; = Gy, Figura 83, mostra que pelo fato da fase 1 nuclear na interface
matriz/particulas e a fase 2 nuclear nos contornos de grdo, hd& um predominio de
aproximadamente 80% da fase 2. Portanto, o fato da transformacéo sequencial dessa se¢éo néo
apresentar uma disparidade muito grande entre as fases produto mesmo com a incidéncia do
tempo de incubagéo da fase 2, condiz com as discussdes anteriores. O fato de a fase 1 ter seu
crescimento afetado pelo “impingement” permite que a fase 2 alcance a fase 1, mitigando o
efeito do tempo de incubacdo.

Na Figura 92 mostra-se a microestrutura simulada, nota-se mais uma vez o surgimento
da fase 2 nos contornos de gréo, quando Vivi = 0,1. Também pode-se notar que ha uma
similaridade entre as proporcdes das fases produto, condizendo com as consideracfes

anteriores.
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Figura 91 — Resultados de transformacao sequencial com N1 = N2 = 1182 e G1 = G2 e nucleagéo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo quando Vvi = 0,1: (a)

Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.
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Figura 92 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Nz =
N2 = 1182 e G; = G2 e nucleacdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos
contornos de grdo quando Vi1 = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos,

(b) Vv =0,5, (c) Segdo 2D da matriz totalmente transformada.

8.2.2.4. Transformacdes Sequenciais com N; = N> = 1688 e G1 = G»

Considerou-se para esse caso uma transformacao sequencial com nimero de ntcleos N1
= N2 = 1688, que representa 100% do nimero total de nicleos, vide Tabela 4, e novamente
velocidades de crescimento G1 = G2 com a nucleagéo da fase 2 quando Vvi = 0,1. Na Figura 93,
também se observa uma 6tima concordancia entre a simulacdo computacional e o modelo
analitico proveniente das Equacdes (43-45). Nesse caso, 0 aumento do nimero de nucleos
permitiu que a fase 2 ultrapassasse a fase 1, mitigando mais uma vez o efeito do tempo de
incubacdo para o surgimento da fase 2. Esse fato ja era esperado, baseado nas discussdes
anteriores a fase 1 tem seu crescimento cada vez mais afetado pelo “impingement” a medida
gue se aumenta o numero de nucleos.

Na Figura 94, tem-se a evolucdo microestrutural simulada desse caso. Nota-se uma
microestrutura interessante onde aparecem ilhas de grédos da fase 1 em torno das particulas, e
essas ilhas foram envolvidas pelos grédos da fase 2. Pela Figura 94-a se evidencia a presenca dos
grdos da fase 1 na interface matriz/particulas e a nucleagdo da fase 2 nos contornos de gréo

quando Vv1 =0,1.
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Figura 93 — Resultados de transformacao sequencial com N1 = N> = 1688 e G1 = G2 e nucleagéo
da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos contornos de grdo quando Vvi = 0,1: (a)

Vv versus tempo, (b) caminho microestrutural.

(a) (b)
Figura 94 — Representacao da microestrutura simulada de transformacéo sequencial com Ni =
N2 = 1688 e G1 = G2 e nucleacdo da fase 1 na interface matriz/particulas e da fase 2 nos
contornos de grédo quando Vvi = 0,1: (a) Vv1 = 0,1 mostrando a regido de origem dos nucleos,

(b) Vv =0,5, (c) Se¢do 2D da matriz totalmente transformada.

Cabe destacar que o formato e principalmente o tamanho de grdo da matriz policristalina
prévia, podem afetar as transformac@es nas quais a nucleacdo ocorre nos contornos de grao.
Esse fato esta fora do escopo desta tese, entretanto ja foi estudado previamente [61].

Analisando-se os resultados exibidos nesse capitulo nota-se claramente que cada sitio
preferencial teve um efeito muito distinto nas transformacdes. O fato de a fase produto 1 ter
nucleado exclusivamente na interface matriz/particulas e a fase produto 2 nos contornos de grao
fez com que as duas fases apresentassem um comportamento muito distinto. Desse modo pdde-

se analisar bem as transformacdes simultaneas e sequenciais apenas analisando-se as curvas de
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Vv versus Tempo e a curva do caminho microestrutural, assim como as microestruturas
simuladas. Entretanto, trata-se de transformacgdes com certo grau de complexidade, deste modo
é dificil se afirmar que a boa andlise dessas transformacdes, analisando-se somente esses
parametros, sera possivel para todos os casos que podem ocorrer. Por exemplo, quando se
envolve a variacdo do tamanho de grdo da matriz policristalina prévia, aumenta-se a
complexidade do problema, e nesse caso recomenda-se a analise da contiguidade e dispersao
[61]. Portanto, para casos mais complexos aconselha-se 0 uso dos parametros propostos no
capitulo 7. A andlise desses parametros adicionais pode ajudar o pesquisador a melhor

compreender as caracteristicas das transformagdes simultaneas e sequenciais em questéo.

8.3. CONCLUSOES

Um modelamento computacional e analitico foi empregado para investigar
transformagdes simultaneas e sequenciais em que uma fase matriz policristalina que possui
precipitados esféricos transforma-se em duas fases produto, 1 e 2. Nesse estudo a nucleacao de
ambas as fases ocorreu em sitios preferenciais, de modo que a fase produto 1 nucleou na
interface matriz/particulas e a fase produto 2 nos contornos de grdo. A partir dos resultados

obtidos nesse capitulo conclui-se que:

e Todas as simula¢Ges computacionais mostraram uma 6tima concordancia com o modelo
analitico proveniente das Equacgdes (43-45). Destaca-se que nenhum ajuste de curva foi

feito, o que reforca a solidez da metodologia de simulacéo.

e Através do principio da superposi¢do abordado por Rios e Villa[12] empregou-se as
Equacdes (43-45) que foram desenvolvidas a partir dos modelos individuais, Equaces (3-
5).

e Obteve-se exemplos de microestruturas 3D, que podem ser produzidas por essas
transformacdes simultaneas e sequencias particulares. Devido a nucleacdo das fases em

sitios preferenciais as microestruturas tiveram caracteristicas distintas.
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Esse capitulo unificou com sucesso a metodologia desenvolvida nos capitulos anteriores,
onde tratou-se das transformac6es simultaneas e sequenciais, abordadas no capitulo 7, com
a nucleacdo das fases produto em sitios preferenciais. Um desses sitios foi a superficie de

particulas, situacdo abordada nos capitulos 5 e 6.

A fase 1 que nucleou na interface matriz/particulas sofre imediatamente com o
“impingement” com as particulas, e além disso, quanto maior o nimero de nucleos, maior
0 ¢, € como consequéncia aumenta-se a probabilidade de que os nicleos que surgiram nas
particulas se encontrem, logo, a fase 1 tem seu crescimento ainda mais afetado pelo
“impingement”. O fato de a fase 1 ter seu crescimento afetado permite um maior
predominio da fase 2 na transformagdo simultanea, e na transformacdo sequencial permite

que a fase 2 alcance a fase 1, mitigando o efeito do tempo de incubagao.

Os gréos da fase 2, que surgiram nos contornos de grdo, mantém seu formato esférico desde
0 inicio, e apesar de ela também ter tido um aumento no nimero de nucleos, a area de
contornos de grao, € evidentemente muito maior que a area de particulas, portanto a fase 2
tem menor probabilidade de encontrar um gréo vizinho do que a fase 1, assim sofre menos

com o “impingement”.
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9. CONSIDERACOES FINAIS

Simulag¢Ges computacionais e métodos analiticos foram empregados para o estudo de
transformacdes de fase. A primeira transformacao considerada foi a de uma matriz que contém
precipitados transformando-se em uma outra fase, em que a nucleacédo dessa nova fase se deu
na interface matriz/particulas. Como um segundo passo considerou-se as transformacdes
simultaneas e sequenciais. A terceira transformacéo foi a unificacdo das duas transformacoes
anteriores, onde desenvolveu-se todo o modelamento para as transformacdes simultaneas e
sequenciais em que a nucleacdo das fases produto ocorreu em sitios preferenciais. A partir dos

resultados obtidos nesta tese conclui-se que:

e Obteve-se um modelo computacional para as transformacdes de fase em que uma fase
matriz, que possui particulas esféericas, se transforma em outra Unica fase produto onde a
nucleacdo dessa fase produto ocorre com todos os nucleos situados na interface
matriz/particulas. Esse cddigo computacional se mostrou robusto e conseguiu simular com
fidelidade diversas situac@es, inclusive casos que podem ser dificeis de se investigar em

materiais reais;

e AssimulacGes obtidas com o modelo do item anterior foram comparadas diretamente com
0 novo modelo analitico para nucleacdo em particulas proposto por Alves, Villa e Rios[11],
vide capitulo 5. As simulacGes corroboraram muito bem com o modelo analitico para até
uma fragdo volumétrica de particulas, Vve = 0,1. Vale o destaque para as simulagdes
computacionais que ajudaram a mostrar dentro de quais limites a solucéo analitica pode ser

adotada.
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O novo modelo analitico para nucleagdo em particulas proposto por Alves, Villa e
Rios[11], leva em conta particulas que possuem formato esférico, entretanto, em casos reais
é de conhecimento que existem particulas de diversas geometrias. Assim, expandiu-se a
metodologia computacional desenvolvida para particulas esféricas as transformacfes em
que a nucleacdo da nova fase ocorreu na interface de inclusGes ndo metalicas que sdo
comumente encontradas em acos. Adotou-se 0s casos explicitos na norma ASTM-E45[16],
portanto, as inclusdes ndo metalicas consideradas foram: Tipo A (Sulfeto), Tipo B
(Alumina), Tipo C (Silicato) e Tipo D (Oxido). Como foi visto no capitulo 6, 0 novo
modelo de Alves, Villa e Rios[11] foi facilmente ajustado, fazendo-se necessario apenas o
conhecimento da area superficial e do tamanho médio das inclusGes ndo metalicas, o que

pode ser facilmente medido pelo experimentalista.

Como foi mostrado no capitulo 7, estudou-se em detalhes as transformagfes simultaneas e
sequenciais. Para esse estudo detalhado introduziu-se parametros, calculados diretamente
das microestruturas simuladas, que contribuiram para uma melhor compreenséo qualitativa
e gquantitativa das microestruturas além dos tradicionais Vv e Sv. Trés novos parametros
descritores microestruturais para materiais multifasicos, contiguidade, disperséo e duplex,
foram definidos. Embora nessa tese tenha se considerado a formacéo de apenas duas fases
produto, esses parametros foram também generalizados para casos de transformacgdes que

contenham mais de duas fases produto.

O capitulo 8, unificou as metodologias empregadas nos capitulos anteriores. Para tal,
considerou-se a transformacdo de uma fase matriz policristalina que possui precipitados
esféricos em duas fases produto, ocorrendo de maneira simultanea e sequencial, entretanto,
buscou-se estudar qual a influéncia de dois sitios preferenciais. Esses dois sitios
preferenciais foram a interface matriz/particulas, onde nucleou a fase produto 1, e os
contornos de gréo, onde nucleou a fase produto 2. Notou-se que a fase produto 1 teve seu
crescimento precocemente afetado pelo “impingement” com as particulas e com os graos
vizinhos que também nuclearam na mesma particula. Por outro lado, os graos da fase 2,
que surgiram nos contornos de grao tiveram uma menor influéncia do “impingement”. Essa
diferenga de “impingement” entre as fases produto, permite um maior predominio da fase
2 na transformacao simultanea, e na transformacédo sequencial permite que a fase 2 alcance

a fase 1, mitigando o efeito do tempo de incubacgéo.
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10. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Sabe-se que nos materiais reais existem diversos tipos de particulas que se diferem em
composicao, propriedades mecénicas, formas geomeétricas e entre outros. Portanto, para um
trabalho posterior sugere-se a aplicacdo dos modelos computacional e analitico de
nucleacdo em particulas, para diferentes formas geométrica de particulas. Através desse
estudo pode-se obter até que ponto o modelo analitico podera ser generalizado e adotado

com seguranca nas transformacdes desse tipo.

A nucleacdo é um fendbmeno muito importante, muitos pesquisadores estudam esse
fendmeno em detalhes. Pela teoria classica da nucleacdo considera-se que ha sitios
preferenciais para que ela ocorra e nesta tese considerou-se dois desses sitios, 0s contornos
de grdo e as superficies de particulas, entretanto, existem outros sitios preferenciais, a
exemplo, os vértices e arestas dos gréos. Logo, como uma continuacdo desta tese pode-se

considerar outros sitios preferenciais para a nucleacéo.

Com o continuo avanco dos materiais serdo cada vez mais comuns transformacdes de fase
com alto grau de complexidade. Um aumento de complexidade que pode ser considerado
é a transformacdo da fase matriz em mais de duas fases produto. Assim sendo, justifica-se
ir além do estudo abordado por esta tese e considerar casos em que ha a formacdo de mais

de duas fases produto ocorrendo de maneira simultanea ou sequencial.
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12.2. DEFINICAO DE MAIS PARAMETROS MICROESTRUTURAIS PARA

MATERIAIS MULTIFASICOS

Pode-se definir os parametros da contiguidade, da disperséo e do duplex, para o caso da
transformacdo de uma fase matriz em duas fases produto de varias maneiras. No que se segue,
as equacdes foram distinguidas pelos indices alfabéticos, omitiu-se as expressdes similares para
a fase 2 visando a economia de espaco.

Contiguidades:

Ctot — W (AL): cL = Zsigt (A2); ¥ = iﬁf (A3);
MM ] 25} 2s)?

CM = o, sz (A4); €t = srrabmm (AS); €& = o5rrasym (A6).
Disperséo:
kot = SV =S5 (A7) 6t = %(ASX 8 = %(A‘Q);
5t = sy (AL0); 8% = sprtrgge (ALL); 0% = e (A12);

5k = 511 (A13) ok = s1M 511 (A14); 8k = 512 (A15)
61 = gz (AL6) 512 = sopr (A17); 5 = g (A19)
Duplex:
ALt = ZSVSLZA:EV (A19); AL = W(AZO) A = 522 SMM (A21).

Os parametros que mostraram desempenho promissor estdo em negrito. No entanto,
ressalta-se que se testou todos esses parametros e concluiu-se que para 0s casos estudados nesta
tese, os parametros utilizados no corpo do texto foram os mais adequados tanto pela

simplicidade quanto pela capacidade de distinguir as microestruturas simuladas.



