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RESUMO

A reconstrucdo de meios aleatorios heterogéneos tem sido um tema cada vez mais
popular em Materiais, uma vez que este tipo de meio é amplamente encontrado na
natureza e em materiais desenvolvidos pelo homem. Uma reconstrugéo ideal inclui
todas as caracteristicas microestruturais da referéncia, e permite simulacdes de
grandezas fisicas compativeis com as obtidas por meios experimentais. Um dos
métodos mais consagrados nesta area € o desenvolvido por Yeong e Torquato,
baseado na técnica de otimizagdo de simulated annealing. Este método inicia com
uma matriz aleatéria e, por meio de trocas sucessivas de pixels, procura-se baixar a
energia até uma tolerancia proxima de zero. Neste trabalho, sdo feitas trés
reconstrucdes 2D e trés reconstrucdes 3D de um ferro fundido, todas elas baseadas
numa unica se¢do plana, e suas medidas estereoldgicas e metalograficas séo
comparadas com aquelas da referéncia. Em cada uma delas, usou-se alguma
combinacdo de trés funcdes de correlacdo disponiveis na literatura (funcdo de
correlacdo de co-ocorréncia - CCF, funcéo de correlacéo de dois pontos - S, e funcéo
de correlagdo por cluster - C,) e duas técnicas de amostragem (uma baseada no
formalismo particula-sitio, ou Gas-Lattice Particle - GLP, e outra ortogonal). As
reconstrucbes usando S, e C, com amostragem GLP forneceram os melhores
resultados tanto no caso 2D como no 3D, reunindo morfologia realista e
compatibilidade com as medidas estereoldgicas. Observou-se efeito de borda
razoavel que distorceu algumas métricas, mas que pbéde ser amenizado com um
simples corte nas bordas da microestrutura gerada. Os resultados deste estudo inicial
sugerem que o método de Yeong-Torquato tem amplo potencial de aplicacdo na
Ciéncia dos Materiais e, em particular, em Metalurgia. No futuro, o procedimento
podera permitir reconstrucdes 3D a partir de sec¢des planas de microestruturas muito

mais complexas quando combinado com funcdes de correlacdo mais descritivas.

Palavras-chave: Otimizagcdo. Recozimento simulado. Reconstrugcdo de meios

heterogéneos. Microestrutura. Caracterizagao. Ferro fundido nodular.



ABSTRACT

Reconstruction of random heterogeneous media has been an increasingly popular
theme in Materials Science, as such media is largely found in nature and in man-made
materials. An ideal reconstruction includes every microstructural feature of the
reference image and allows simulations of physical quantities that agrees with
experimental data. One of the foremost methods of reconstruction is the one
developed by Yeong and Torquato, which is based on the simulated annealing
optimization technique. This method starts with a random matrix, and, through
successive pixels swaps, the energy is minimized up to a small tolerance. In this work,
three 2D reconstructions and three 3D reconstructions are produced, all six based on
a single planar section, and its stereological and metallographic features are compared
to those of the reference. In each case, some combination of three correlation functions
that are available in literature (cooccurrence correlation function - CCF, two-point
correlation function - S, and two-point cluster function - ¢,) and two sampling
techniques (one orthogonal and one based on the lattice-gas formalism, named Gas-
Lattice Particle - GLP). The reconstructions that used S, and C, with GLP sampling
provided the best results in both 2D and 3D cases, combining realistic morphology and
good compatibility with the reference stereological measures. Moderate border
distortion was observed with some impact to the stereological metrics, but a simple
border removal was enough to greatly diminish its effects. The results of this early
study suggest that Yeong-Torquato method has great potential for further exploration
in Materials Science and particularly in Metallurgy. In the future, the same procedure
could allow 3D reconstruction from planar sections of much more complex

microstructures when paired with more descriptive correlation functions.

Keywords: Optimization. Simulated annealing. Heterogeneous media reconstruction.
Microstructure. Characterization. Nodular cast iron.
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1 INTRODUCAO

A reconstrucdo de meios aleatérios heterogéneos € um problema relevante
em diversas areas da Engenharia. Por estudo de “meios aleat6rios”, entende-se uma
interpretacdo geométrica em escala muito maior do que a escala molecular, porém
muito menor do que o comprimento total de um espécime em escala prética.
Particularmente em Metalurgia, grande parte das propriedades macroscopicas de uma
liga, tais como elasticidade, limite de resisténcia, moédulo de elasticidade e
condutividades térmica e elétrica e tenacidade a fratura séo fortemente dependentes
da sua microestrutura [1-4]. Uma reconstrucdo satisfatéria devera, portanto,
reproduzir 0 meio aleatério com acuracia suficiente para viabilizar simulacbes que

permitam obter tais propriedades.

Os primeiros trabalhos em reconstrucdo [5, 6] usaram funcbes de
autocorrelacao (correlagcdo de uma imagem com sua versao deslocada no espaco) e
funcdo densidade de probabilidade passadas por filtros de Gauss para obter uma
matriz binaria. Entre as primeiras estruturas reconstruidas estdo o calcario oolitico e
o0 arenito de Fontainebleau, escolhidos por sua simplicidade (apenas duas fases apos
binarizac&o). Estes métodos assumem isotropia do sistema e sO6 permitem uso de
funcdes de correlacdo bastante simples (de um ponto e dois pontos), sendo sua

extensdo para sistemas multifasicos e anisotropicos praticamente impossivel.

Posteriormente, Rintoul & Torquato [7] formularam uma metodologia baseada
em simulated annealing (SA, ou recozimento simulado) para simulacao de dispersoes
em situacdo de equilibrio e ndo-equilibrio, usando uma funcéo de distribuicao radial
(RDF). Segundo a avaliacdo dos autores, bons resultados foram obtidos somente para
sistemas com pouca agregacao de particulas. Uma das conclusdes deste trabalho é
gue, mesmo com boa concordéancia entre as fungdes de correlagéo de referéncia e a
obtida da reconstrucdo, ndo necessariamente a microestrutura gerada sera fiel a
original. Assim, torna-se fundamental compreender quais tipos de funcbes de
correlacdo se adequam bem para cada classe de meio aleatdrio que se deseja

reconstruir.

Num trabalho seminal da area, Torquato & Yeong [8] estenderam o trabalho

anterior para meios aleatorios heterogéneos. Segundo 0s autores, as principais
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vantagens desta formulac&o incluem (i) facilidade de implementacao, (ii) possibilidade
de usar diversas funcbes de correlacdo e (iii) adaptabilidade para sistemas
multifasicos e anisotropicos. Em linhas gerais, o algoritmo inicia com a referéncia
sendo discretizada e binarizada. Uma matriz aleatoria, que é a base da reconstrucao,
€ alocada na memoéria. O que se segue entdo sao trocas aleatérias de pixels; ap6s
cada troca, a “energia”’ é calculada. Esta energia, que motiva o nome “simulated
annealing” para a técnica, é tipicamente o erro quadratico médio entre as funcdes de

correlacao de referéncia e reconstruida.

O método de Yeong-Torquato se destaca pela versatilidade. O trabalho de
Torquato € o principal representativo da classe de métodos de reconstrucdo por
otimizacdo, além do trabalho de Chen et al [9]. Outros métodos incluem estatisticas
multiponto [10-12], que visam reduzir custos computacionais, e, mais recentemente,
redes neurais [13-16], cujos modelos demoram a treinar, mas podem gerar novas

realizacbes de cada microestrutura em poucos segundos ap0s a etapa inicial.

Muitos esfor¢os foram feitos com intuito de aprimorar o método inicial proposto
por Yeong e Torquato, incluindo métodos aprimorados para escolha de pixels por
Tang et al [17] e implementac¢des paralelizadas [18]. Num trabalho por Feng et al [19],
€ proposta a funcdo de correlagdo de co-ocorréncia (CCF), que é uma funcdo de
correlacdo de mais alta ordem e, portanto, capaz de captar mais informacéo de longo
alcance. A CCF foi construida como uma simplificacdo de um método tradicional de
andlise de imagens, e seu uso forneceu bons resultados para a reconstrucao da
microestrutura porosa do arenito, com pouca diferenca de performance com relacao

a funcéo de correlacdo de dois pontos tradicional.

A funcéo de correlacéo de dois pontos foi o descritor estrutural padréo para a
maioria dos trabalhos iniciais em reconstrucdo, mas tipicamente as referéncias eram
amostradas de maneira ortogonal. Numa tentativa de remover o viés ortogonal das
reconstrucdes e considerar todas as direc6es no calculo das funcbes de correlacéo,
Torquato et al [20] conceberam uma nova maneira de amostrar meios aleatoérios,
baseada no formalismo “particula-sitio” (gas-lattice particle). Esse conceito foi
facilmente estendido para a funcéo de correlacédo de dois pontos por cluster [21], e
permitiu aos autores reconstruirem meios aleatérios comuns na Ciéncia dos Materiais

e na Cosmologia.
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O objetivo do presente trabalho é trazer o método de Yeong-Torguato para o
cotidiano da Engenharia MetalUrgica através da reconstru¢cdo de uma microestrutura
importante e ndo muito complexa, que € o ferro fundido nodular, usando para isso as
funcbes de correlacdo e métodos de amostragem de maior relevancia na literatura.
Com intuito de validar as reconstrucbes, o uso de métricas estereoldgicas e
metalograficas € fundamental, uma vez que grande parte destas métricas se

relacionam com as propriedades macroscopicas de maior interesse.

Com a maior disponibilidade de poder de computacdo e maior numero de
funcdes de correlacdo elaboradas e estudadas, espera-se obter um conjunto de
parametros que permita boas reconstrucdes, reconstrucdes essas que podem ser
usadas como ponto de partida para outras simulagcdes [22]. Uma reconstrucao
suficientemente precisa é uma alternativa poderosa a pratica experimental, pois
permite  uma analise aprofundada e flexivel aliada aos atuais recursos

computacionais, tudo por uma fragédo do custo e do tempo.
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2 OBJETIVOS

2.1 Objetivo geral

Implementar um algoritmo de reconstrugao microestrutural 2D e 3D baseado
no método de Yeong-Torquato e avaliar sua performance por meio da reconstrucao

de um ferro fundido nodular, usando para isso as medidas estereoldgicas mais usuais.

2.2 Objetivos especificos

Tem-se como objetivos pontuais:

e Desenvolver um algoritmo altamente modular e com eficiéncia razoavel para
malhas de ordem das centenas de elementos em cada direcéo (2D e 3D), que
permita facil variagdo e combinacéo de parametros de entrada;

e Avaliar a influéncia da escolha das func¢des de correlagédo na microestrutura final;

e Avaliar o efeito do método de amostragem das funcBes de correlacdo sobre a
microestrutura final, especialmente com relacéo ao efeito de borda;

e Verificar se as reconstrucbes geradas pelo método de Yeong-Torquato sdo
estereologicamente compativeis com a referéncia usada como entrada e, nos
casos que isso nao ocorre, entender se o efeito de borda tem influéncia apreciavel

nesse resultado.
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA
3.1 Reconstrucdo com simulated annealing

3.1.1 VISAO GERAL

O método de simulated annealing (SA, ou recozimento simulado em
portugués) € um algoritmo probabilistico baseado no processo metallrgico de
recozimento, em que um material € aquecido até acima da temperatura de
recristalizacdo e resfriado em seguida. Conforme a temperatura € reduzida, a
microestrutura se aproxima de um estado de minima energia livre, com graos maiores

e menor quantidade de defeitos.

Visando reproduzir este fenébmeno, o algoritmo de SA inicia com temperaturas
elevadas. Um esquema € apresentado na Figura 1. Neste estdgio, a candidata a
solugdo 6tima varia muito, o que permite ao algoritmo pesquisar todo o espaco de
solugdes e evitar minimos locais, o que € uma das grandes vantagens do método. Isto
é feito ao permitir ndo somente solucdes que reduzam a “energia livre”, mas também
as que a aumentam com uma certa probabilidade [23] . A temperatura é reduzida
conforme uma tabela de resfriamento adequada a cada caso; conforme a temperatura
cai, a probabilidade de atualizacdo desfavoravel da solucdo 6tima se aproxima de
zero, encaminhando a solucdo para um estado de minima energia livre. O ajuste dos
parametros para um algoritmo de SA € altamente subjetivo, e deve ser feito com

cautela para maximizar a performance nas suas diversas aplicagdes.

A medida de o quéo adequada uma solucéo € para um determinado problema
€ denominada funcéo objetivo. A funcéo objetivo é uma expressao que mede o erro
entre a solucdo simulada num determinado instante e a solugdo experimental ou
solucdo de referéncia, que o algoritmo deve reproduzir. Um ponto positivo da
metodologia de recozimento simulado € que muitas vezes um modelo matematico ndo
é fundamental, e apenas um conhecimento basico do sistema estudado € necessario.
Estes fatores, aliados a facilidade de implementacdo e versatilidade do algoritmo,

tornaram o método muito popular nos ultimos anos.
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Figura 1 - Fluxograma genérico representando o método de simulated annealing [23]

3.1.2 RECONSTRUCAO DE MEIOS ALEATORIOS

A descricao a seguir é baseada no trabalho de Torquato & Yeong [8], baseado
em trabalho anterior por Rintoul & Torquato [7]. O método é facilmente extensivel para
sistemas multifasicos e anisotrépicos, mas, por simplicidade, a descri¢ao inicial sera
feita para um sistema isotrépico de duas fases codificado por uma Unica fungéo de

correlacao.

Considere um sistema isotrépico bifasico com uma funcao de correlagcédo de
referéncia f,(r) para uma determinada fase (fase 1 ou fase 2, neste caso), onde r € a
distancia entre dois pontos da microestrutura. Uma matriz aleatoria inicial é gerada
com a proporgéo exata de pixels de fase 1 e fase 2 da referéncia. Seja f;(r) a funcéo
de correlagéo do sistema digitalizado. O objetivo é “evoluir’ a funcéo f;(r) para a

funcao de referéncia f,(r) através de sucessivas trocas de pixels entre as fases. A
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medida da evolugdo de f;(r) num dado passo k do algoritmo é dada pelo erro
guadratico entre as funcdes de correlacdo ao longo de todas as distancias entre dois

pontos validas, isto é,
Be= ) @) - FOF @)

Note que, como a nova solucdo é gerada apenas por troca de pixels, as fracbes
volumétricas das fases sao preservadas em todos os passos do algoritmo. Além disso,
0 processo de troca de pixels atende a hip6tese ergddica: todas as matrizes possiveis
podem ser construidas em um ndmero finito de passos no tempo a partir de qualquer

configuragéo inicial [24].

3.1.3 FUNCAO DE CORRELACAO DE DOIS PONTOS

Seja 1Y) (r) a funcéo indicadora da fase j e r a posi¢édo de um pixel qualquer
da matriz; isto é,

se r esta na fase j (2

; 1
6)) e
I77(r) {O, caso contrario

A funcao de correlacdo de dois pontos Sz(j) (rq,7ry) para afase j € definida pela
probabilidade de se encontrar dois pontos separados por um vetor r na mesma fase,

ou seja,
5P (r12) =< 19Gry) 1D (ry) > ®)

onde as chaves angulares representam a média aritmética de todos os pares. A Figura
2 demonstra a fungao de correlacdo de dois pontos, incluindo uma extensao do caso
acima, onde a funcéo cobre duas fases. A funcéo de correlacdo de dois pontos esta

relacionada com a area superficial [8].
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Figura 2 — Demonstracéo da fun¢éo de correlagéo de dois pontos [25].

Num meio estatisticamente homogéneo, a funcdo de correlacdo depende
apenas das posicoes relativas entre os pontos, e ndo das suas posi¢cdes absolutas.
Um caso particularmente importante € o estatisticamente isotropico, em que a fungéo

de correlacao depende somente da distancia entre os pontos, ou seja,
SZ(])(rl,rz) = SZ(])(r) (4)

onde r = |r; — ry|. Um fato relevante para a implementacéo deste tipo de funcéo é
gue a S, € par para um meio periédico; portanto, para um sistema quadrado de largura
N pixels com condi¢céo de contorno periédica, s6 € necessario calcular a funcéo até a

distancia maxima de r = N /2 pixels.

A funcdo de correlagcdo de dois pontos ndo possui informacfes de longo
alcance sobre a fase considerada [26]. E importante observar que, hum sistema de
apenas duas fases, a funcdo de correlacdo de cada fase nédo € distinguivel, uma vez
que SSP(r) — 92 = S (1) — 92, sendo ¢; a fragdo volumétrica da fase j. Portanto,

usar duas funcdes de correlacdo num sistema bifasico ndo traz beneficio, pois nao
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adiciona nova informacao morfolégica. Para meios isotrépicos sem ordem de longo

alcance, vale
@ =¢; e lims)@)=¢; ©

E natural estender esta definicio para fungées de correlagéo de trés, quatro ou
mais pontos. Porém, fungcbes com mais alta ordem sdo consideravelmente mais
custosas em termos de processamento e fornecem comparativamente pouco
beneficio para a qualidade da reconstrucao. Atualmente, € bem estabelecido que
somente a funcdo de correlagdo de dois pontos ndo fornece informacgéo topolédgica
suficiente para a reconstrucdo da maioria das microestruturas. Isso ocorre devido a
alta degeneracédo causada pela ndo-unicidade da informacao neste tipo de funcéo;
i.e., varias microestruturas compartiiham a mesma funcédo de correlacdo de dois

pontos [20].

Num meio digitalizado em que cada pixel da matriz esta assinalado com uma

fase, o célculo da Szfj)(r) pode ser feito transladando uma linha de tamanho r pela
imagem e contando quantas vezes as duas extremidades da linha caem na fase j; ao
final do calculo, basta dividir pelo niumero total de tentativas. Em teoria, um calculo
exato da funcdo de correlacdo de dois pontos exigiria verificar todos os pares de
pontos contidos na imagem, 0 que teria custo computacional extremamente alto.
Contudo, uma boa estimativa pode ser obtida deslizando a linha apenas nas direcdes
ortogonais x e y (orthogonal-sampling algorithm), o que ja fornece um perfil suave

para a S,(r) suficiente para reconstrucao [8].

Mais recentemente, Jiao et al [27] desenvolveram o algoritmo Lattice-Point
(Malha-Ponto) com o intuito de capturar a fungéo de correlagdo em todas as direcbes
possiveis, mantendo eficiéncia semelhante a da amostragem ortogonal. Em vez de
pensar na matriz como uma coletanea de pontos brancos e pretos, € util pensar como
um sistema malha-gas (lattice-gas): um pixel preto representa um sitio ocupado por
uma molécula de gas, enquanto um pixel branco representa um sitio livre que pode
posteriormente ser ocupado. Suponhamos que todas as quantidades de pares de
moléculas de gas séo registradas conforme suas distancias num histograma BN (7).

Analogamente, registramos todos os pares de sitios disponiveis na matriz (ocupados
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e ndo ocupados) num histograma SN (r). Neste caso, a funcao de correlagéo de dois

pontos é dada por

BN(r) (6)
SN(r)

Sp(r) =

Note que SN(r) depende unicamente do tamanho do sistema, e sO precisa ser
calculado uma vez. Entre duas iteracdes da reconstrugdo, BN(r) deve ser

eficientemente atualizado para que se aceite ou nao a troca de pixels.

3.1.4 FUNCAO DE CORRELACAO DE CAMINHO LINEAR

A funcgéo de caminho linear (lineal-path function) para uma determinada fase
j, denotada por LY (r,, 1), é definida como a probabilidade do segmento que liga os

pontos de posicoes r, e r;, estarem completamente na fase j, ou seja,
LD (rg,1p) = <IP ) (P @DIV (rp) .. 1DV )1V (1) > (7)

onde rq, 15, ..., v, SA0 as posicdes dos pontos intermediarios deste segmento. A Figura
3 mostra a funcdo de correlagdo de caminho linear aplicada a duas fases.
Diferentemente da funcdo de correlacdo de dois pontos, esta funcdo contém
informacdes de conectividade da fase considerada, trazendo, portanto, informacao
topoldgica de longo alcance da microestrutura. Além disso, para um sistema bifasico,
as fungdes de caminho linear das duas fases ndo sdo complementares, o que requer

uma escolha mais cautelosa da fase reconstruida [8].

Da mesma maneira que a funcao de correlagdo de dois pontos, para um meio

isotrépico, a fungdo de caminho linear s6 depende do tamanho do segmento, isto €,
L) (o, Tp) = L) (r) (8)

onde r = |r, — rp|. Ao contrario da funcéo anterior, a funcédo de caminho linear ndo é

par; portanto, avaliar a funcdo somente até metade da imagem como no caso anterior

~ .. . . . N .
pode ndo ser suficiente caso existam clusters de fase j maiores que > pixels.
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Claramente, para meios com fragédo volumétrica de fase j igual a ¢;, tem-se L90) =

P;.

L'"(Tl)\l'1\

s

Vi
Vo

Figura 3 — Demonstracdo da funcéo de correlacdo de caminho linear [25].

Da mesma maneira que para a funcdo de correlacdo de dois pontos, a
amostragem da funcdo de caminho linear L(r) para a fase de interesse pode ser feita
de maneira ortogonal ao deslizar um segmento de tamanho r pela imagem,
registrando apenas 0s eventos em que 0 segmento inteiro cai inteiramente dentro da
fase. Ao final, divide-se pelo nimero de tentativas e obtemos uma estimativa de L(r)

para um meio digitalizado.

3.1.5 FUNCAO DE CORRELACAO DE CO-OCORRENCIA

A funcédo de correlacdo de co-ocorréncia (CCF, co-occurrence correlation
function) como descritor microestrutural foi inicialmente proposta por Feng et al [19],

e é baseada na matriz de co-ocorréncia de tons de cinza (GLCM — gray-level co-
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occurrence matrix) [28], método tradicional em andlise de imagem e de texturas. Dado

um sistema bifasico, a funcéo de correlacédo de co-ocorréncia € dada por

Ni1(x1,x2)  Npp(xq,x2) 9

CCF(xl; xZ) = N21(x1’ xZ) sz (xl, xZ)

onde N;; (i,j = 1,2) € o nimero de pares (x;, x;) de pontos que pertencem as fases i
e j, nesta ordem. Para que a definicdo seja igualmente valida para todos os tamanhos

de sistemas, sugere-se a sua versao normalizada, isto é,

P11(x1,X2)  D12(x1,X2) (10)

CCF(xq{,x5) =
(1, %2) P21(x1,x2)  D22(x1,Xx2)

onde p;; = N;;/N, sendo N = ¥, .; N;; (x4, x2). Para um sistema isotrépico, a fungéo
pode ser reescrita como CCF(r) onde r = |x; — x|, da mesma maneira que as

funcdes apresentadas anteriormente.

A CCF(r) é uma funcdo par em meios periédicos, e, portanto, pode ter seu
calculo feito mais rapidamente em meios digitalizados se considerarmos seu dominio
indo somente até r = N/2 pixels. Os principais beneficios de se usar as quatro
funcBes apresentadas na Equacéo (10), ainda que s6 uma delas seja independente,
€ que a forma geral da GLCM é mantida, e o calculo de medidas estatisticas é
facilitado posteriormente. As simulagbes dos autores indicaram que a CCF(r)
representa melhor a informacéo de conectividade das fases em relacédo a funcdo de
correlagdo de dois pontos S,(r), e requer relativamente pouco custo extra de

computacao.

O calculo também é feito por amostragem ortogonal, da mesma maneira que
para a funcéo de correlacéo de dois pontos tradicional, mas considerando os quatro

casos contidos na matriz separadamente.

3.1.6 FUNCAO DE CORRELACAO DE DOIS PONTOS POR CLUSTERS

Funcdes de correlacdo de n pontos S, (r) de baixa ordem ndo sdo capazes de
representar aglomerados (clusters) e percolacao de meios aleatérios. Numa tentativa
de capturar essa informagdo com uma funcdo de baixa ordem, Torquato et al [21]
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definem a funcédo de correlacao de dois pontos por clusters (two-point cluster function).

Denotada por Cz(j) (rq,732), € definida como a probabilidade de encontrar dois pontos
1 € 1, N0 mesmo cluster de fase j. Num meio estatisticamente homogéneo e binario,
a funcao de correlacéo de dois pontos por clusters para a fase de interesse pode ser
escrita como funcdo somente da distancia r = |r; — | entre os dois pontos na forma

C,(r), da mesma maneira que para as fungdes de correlagcéo anteriores.

A funcéo de correlacdo de dois pontos por clusters, apesar de ser apenas de
“dois pontos” (i.e., de baixa ordem), € muito mais sensivel a informacao estrutural e
de conectividade do que a funcao de correlacdo de dois pontos classica, ou mesmo
as versfes de maior ordem S, (r) [20]. A combinacéo S,-C, é mais restritiva, isto &,
representa um universo menor de microestruturas, do que combinacgdes de S,(r) com
funcdes de mais alta ordem, como mostra a Figura 4. Apesar de esta funcéo ser um
desenvolvimento recente, é esperado que a C,(r) forneca reconstrucdes e simulacdes
muito melhores, ja que € amplamente estabelecido que clusters em microestruturas

afetam drasticamente as propriedades macroscoépicas de um material [10, 13].

A S: B Sz

Ss C

Figura 4 — Diagrama que mostra que a combinacao S,-C, € mais restritiva que a combinagado S,-S;
[21].

O motivo de a C,(r) ser um descritor microestrutural superior a S, (r) pode ser
melhor entendido se entendermos que a funcdo de correlacdo tradicional é a soma de

duas contribuicdes [21],

S,(r) = C(r) + Dy(7) (11)
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onde D,(r) é a probabilidade de dois pontos separados por uma distancia r cairem na
mesma fase, mas em dois clusters diferentes. Por essa razéo, a funcao de correlacéo
S,(r) é particularmente insensivel a clusters e percolacéo, impasse este desfeito ao
considerarmos a parcela C,(r) da soma, que reflete a “conectividade” da topologia

considerada.

O calculo da C,(r) em meios digitalizados é feito de maneira semelhante aos
casos anteriores — pode ser feito por amostragem ortogonal ou usando o algoritmo
Lattice-Point [20], mas contando apenas pares de pontos que caem no mesmo cluster,
i.e., existira um histograma de pares de moléculas de gas BN*(r) para cada cluster

k. Assim, a C,(r) € dada por

Yk BN¥(r) (12)

C(r) = SN(1)

No célculo da funcéo de correlacdo de dois pontos por clusters, ndo s6 o método de
atualizar BN*(r) entre duas iteracdes, mas o método usado para identificar e etiquetar

os clusters tem grande importancia na eficiéncia do programa final.

3.1.7 USO DE MULTIPLAS FUNCOES DE CORRELACAO

Um dos grandes beneficios do algoritmo apresentado por Yeong & Torquato
[8] € a facilidade de incorporar um numero arbitrario de funcdes de correlacdo de
qualquer ordem no processo de reconstrucao, bem como mais fases e anisotropia. Se
@D (™) é um tipo a de funcédo de correlacdo de n pontos de fase j, entdo a energia

passa a ser escrita como

E=Y NN wo P am) - e @y 49
a T

onde os indices subscritos s e 0 indicam o sistema reconstruido e o de referéncia,

respectivamente. O fator w, ; indica um peso para cada fungao de correlagao de cada
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fase, e pode ser variado ao longo da reconstrucdo para fornecer resultados mais

refinados a medida que a microestrutura simulada evolui.

7

Incluir diversas fungbes de correlacdo € importante pois cada tipo permite
introduzir um recurso novo na reconstrucdo. A funcédo de correlacéo de dois pontos
(S,), por exemplo, traz informagdo morfolégica de curto alcance, mas néo traz
informacéo de conectividade, recurso este que funcdes como a de caminho linear e
funcéo de correlacdo por clusters representam melhor. O custo computacional extra
de se avaliar diversas func¢des de correlacao pode se tornar inviavel; portanto, um fator
providencial para a performance sdo métodos eficientes de atualizacao das funcdes

entre um passo de tempo e o préximo.

3.1.8 TEMPERATURA E CRITERIOS DE PARADA

O funcionamento da reconstrucdo tem base na troca de pixels de fases
diferentes até atingir um estado de energia inferior a uma pequena tolerancia. Para
evitar que a solucao fique estacionada em um minimo local, o algoritmo de simulated
annealing tipicamente aceita também trocas energeticamente desfavoraveis no
comeco da reconstrugdo, com o intuito de pesquisar extensivamente o espaco de
solucdes. Seja AE a diferenca de energia entre a solucéo atual e a nova solu¢do. Uma
das maneiras de aceitar a troca € através do algoritmo de Metropolis et al [30], isto €,
(14)

AE
p(AE) = exp (_T>' se AE >0
1, seAE <0

onde p(AE) € a probabilidade de aceitacdo da troca e T é uma “temperatura virtual”,
gue deve ser reduzida conforme a reconstrucdo evolui. Assim, cada vez menos trocas
desfavoraveis sao aceitas, reduzindo o ruido e melhorando a qualidade da
reconstrucao nos estagios finais. A temperatura € um dos pontos mais importantes da
reconstrucao, e a frequéncia e velocidade com que a temperatura é reduzida no tempo
de execucao do algoritmo sdo normalmente encontradas de forma empirica. Estes

parametros em conjunto sdo denominados plano de resfriamento.
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O objetivo da reconstrucdo é atingir uma solucéo cujas funcfes de correlagéo
sejam idénticas as da referéncia, ou seja, energia igual a zero. Na pratica, entretanto,
a tolerancia deve ser apenas proxima de zero. Como € possivel obter minimos locais,
o algoritmo pode nunca encerrar; nesse caso, 0 algoritmo deve conter também um
critério alternativo, que geralmente € um nimero maximo de tentativas de troca de

pixels ou nUmero maximo de tentativas ndo-aceitas de troca de pixels.

3.2 Ferramentas para analise de microestruturas

Para que se compare adequadamente duas ou mais microestruturas, €
importante que se leve em consideracdo caracteristicas quantitativas que as
representem de maneira apropriada. Serdo tratadas aqui duas maneiras de
caracterizar microestruturas: medidas estereoldgicas, frequentemente usadas em
metalografia classica; e o diametro de Feret médio das secdes, de comum utilizacao

na mensuracao de particulas irregulares.

3.2.1 ESTEREOLOGIA APLICADA AOS FERROS FUNDIDOS NODULARES

Uma das ferramentas mais importantes dentro da Metalurgia é a Metalografia,
gue trata do estudo da morfologia e estrutura dos metais e suas ligas. Sabe-se que a
microestrutura de um material tem grande influéncia sobre suas propriedades
macroscaopicas, incluindo propriedades de transporte, eletromagnéticas e mecéanicas
[1, 16].

Uma das maneiras de quantificar propriedades microscopicas é por meio da
Estereologia, que permite relacionar geometricamente medidas tridimensionais de
uma estrutura com suas micrografias, que sao naturalmente bidimensionais. A
tecnologia relacionada a obtencéo dessas amostras teve grandes avancos nos ultimos
tempos, mas em geral as micrografias sao obtidas de sec¢Oes preparadas de material
que sao levadas ao microscoépio (6ptico ou eletrdnico) ou por projecdes através destas
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secdes [32]. A Figura 5 mostra trés estruturas tipicas com as quais a estereologia
trabalha: uma predominantemente volumétrica, uma linear e uma superficial. Suas
impressdes no plano sdo, respectivamente, uma area, um conjunto de pontos e um

conjunto de linhas.

Figura 5 — Seccionamento de trés estruturas 3D com um plano (acima), e suas intersecfes no plano
(abaixo) na forma de uma area (2D), um conjunto de pontos e um conjunto de linhas (1D) [CD-ROM,
15]

Para os propositos deste trabalho, séo suficientes as medidas estereoldgicas
classicas de fracdo volumétrica (V};), nimero por unidade de area (N,), nUmero por
unidade de volume (Ny,) e area por unidade de volume (Sy). Todas as definicdes e

métodos deste capitulo seguem a metodologia de Russ & Dehoff [32].

Todas as relacbes estereoldgicas, classicas ou hdo-convencionais requerem
amostragem para a obtencdo de uma média e um erro. A amostragem ideal é sempre
isotropica, uniforme e aleatéria (IUA), de modo a representar sem qualquer tipo de
viés a microestrutura analisada. Apesar de simples em teoria, nem sempre é facil
efetuar amostragens que atendam aos trés requisitos. Se uma microestrutura
apresenta um recurso com mais frequéncia perto da superficie, medir somente nesta
regido iria fornecer uma amostragem anisotrépica, por exemplo. Porém, supondo que
as condicfes sao atendidas, entdo se torna apenas uma limitacao estatistica obter a

medida desejada com precisdo arbitraria. A seguir, sdo apresentados 0S processos
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tradicionais para obtencédo das propriedades estereoldgicas mais usuais aplicando

diretamente ao caso de ferro fundido nodular.

3.2.1.1 Fracao volumétrica (V)

A Figura 6 apresenta uma micrografia de ferro fundido nodular com uma grade

de pontos com dimenséo 12 x 10, totalizando 120 pontos. A fase de interesse, neste

caso, é aquela composta pelos nédulos de grafita (em preto).
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Figura 6 - Exemplo de medida de fracdo volumétrica em micrografia de ferro fundido nodular, setas

em vermelho indicam pontos da fase preta (adaptado de [33])

A razao entre a quantidade de pontos da grade que caem sobre a fase preta

e a quantidade total de pontos da malha da a contagem normalizada de pontos, ou

P,. Uma das relacdes estereoldgicas fundamentais é

(15)
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Ou seja, a fracao volumétrica, fracao de area da fase de interesse e a fracdo de pontos
tém o mesmo valor. Para melhor significancia estatistica, essa analise deve ser feita
repetidas vezes até que se atinja o nivel de precisdo desejado de acordo com a teoria
da inferéncia [32,34]. Para N medidas, sendo a amostra grande o suficiente (N > 30),

entao

T (16)
Vy =Pp+ k—
|4 P \/’N

onde P, é a média da fracdo de pontos de todas as se¢des e op; € 0 desvio padrao
da série. O parametro k é dado pelo nivel de confianca desejado; um valor usual é
k = 2, que implica nivel de confianca de aproximadamente 95%. A Tabela 1 apresenta
os valores de k para os niveis de confianca mais usuais. As mesmas consideracoes
estatisticas valem para todas as outras medidas estereoldgicas a seguir, valendo a

hipbtese de isotropia, uniformidade e aleatoriedade (IUA).

Tabela 1 — Parametros k para cada nivel de confianca [34]

Nivel de confianca parametro k
68,27% 1,00
90% 1,645
95% 1,96 = 2,00
99% 2,58
99,73% 3

3.2.1.2 Numero por unidade de area (N,)

Dada uma microestrutura bifasica, como por exemplo o ferro fundido nodular
apresentado na Figura 7, pode ser de interesse calcular o nimero de elementos
caracteristicos (features) da fase de interesse por unidade de area — neste caso, 0s

elementos caracteristicos sdo os nddulos de grafita.
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Figura 7 — Exemplo de contagem de nddulos de grafita em ferro fundido nodular (tamanho da imagem
original: 566 x 459) (adaptado de [33])

O numero por unidade de area (N,) é dado por

N (17)

onde N é a contagem dos nodulos de grafita na secao avaliada e A é a area. Para a
imagem apresentada, temos da escala da imagem original que 46 pixels equivalem a
20 ym, ou seja, 1pixel =0,435pum. Desse modo, considerando que a imagem

apresenta 54 nodulos,

v = 54
47 566459 - (0,435)2

= 1,098 - 1073 um™2
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3.2.1.3 Area superficial por unidade de volume (S,) e comprimento médio de

interceptacéo (1)

A area superficial por unidade de volume para um elemento caracteristico
numa microestrutura € definida pela razdo desta area superficial pelo volume de

material avaliado:

(18)

Normalmente, essa medida € encontrada indiretamente através da contagem de

intersecdes por unidade de comprimento. A Figura 8 ilustra esse procedimento.
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Figura 8 - Exemplo de contagem de interse¢des com os contornos dos nddulos de grafita em ferro
fundido nodular (tamanho da imagem original: 566 x 459) (adaptado de [33])

O numero de intersecdes por unidade de comprimento é simplesmente a
raz&o entre o numero de vezes que a malha intercepta um contorno pelo comprimento

total de malha util usada na afericdo. A area superficial por unidade de volume se
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relaciona com a contagem de intersecdes pela seguinte relacdo estereoldgica

fundamental:

<P >= 1SV (19)
2

Portanto, com um valor estatisticamente significativo e secfes cuidadosamente
selecionadas dentro do critério IUA, a area superficial por unidade de volume é o dobro
da contagem de intersec¢des por unidade de comprimento. Como a visualizagao desta
propriedade ndo € muito intuitiva, uma medida intimamente relacionada com a area
por unidade de volume é o comprimento médio de interse¢do A, caracterizado pelo
comprimento médio entre dois contornos de elementos caracteristicos. Uma relacao
gue permite calcular o seu valor estimado &

_ v (20)

1=
W

onde oV, é a fracdo volumétrica da fase de interesse.

3.2.2 DIAMETRO MEDIO DE FERET (F)

O didametro de Feret é uma grandeza relacionada ao tamanho de cada
elemento caracteristico da fase de interesse (neste caso, os nédulos de grafita). E
muito usado na mensuracado de tamanho de particulas irregulares [35,36]. Como em
grande parte das vezes 0s elementos caracteristicos ndo apresentam uma simetria
particular nem tamanhos aproximadamente iguais, uma maneira de quantificar suas
dimensdes é tomando a média dos diametros medidos em diferentes dire¢cdes, como

as direcdes ortogonais x e y.

Merkus [37] define o didmetro de Feret como “a distancia entre duas tangentes
paralelas em lados opostos de uma particula orientada aleatoriamente”. Medidas em
outras dimensdes também podem ser utilizadas. A Figura 9 apresenta a medicao de

dois didmetros ortogonais para duas rotacdes de uma regido arbitraria.
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Figura 9 - Exemplo de didmetros de Feret tirados em duas dire¢cfes: horizontal (Fh) e vertical (Fv)

Considerando F, e F, dois didametros de Feret de um uUnico nédulo de grafita,
medidos horizontalmente e verticalmente, entdo o diametro médio de Feret para esta
particula é dado por

pofith @

Para uma micrografia, o diametro médio é dado pela média para todas as particulas,

F=<F> (22)

O diametro médio de Feret da microestrutura € entdo dado por

L+ XE (23)

F =
2N



41

4 MATERIAIS E METODOS

Em linhas gerais, o processo adotado para este trabalho € o mostrado na
Figura 10. Os principais objetivos do algoritmo finalizado s&o (i) flexibilidade na
modificacdo e insercdo de um numero arbitrario de funcdes de correlagéo, (ii) suporte
a reconstrucdes 2D e 3D, (iii) suporte a diferentes critérios de parada e planos de

resfriamento. As partes principais do algoritmo serdo descritas nas sec¢des a seguir.

Remover indentagées
(quando aplicavel)

» Plotagem da microestrutura

Padronizar tamanho —

Gréficos das fungdes de

3 Reconstrug&o por simulated

_ o annealin correlagac
Thresholding (binarizagdo) 9
> Avaliagéo das medidas
Geragao das funcdes de estereolbgicas e estatisticas
correlacédo de referéncia
Pré-processamento Processamento Resultados

Figura 10 — Esquema simplificado do processo de reconstrucdo microestrutural

As reconstrucoes sdo baseadas principalmente em uma série de 57
micrografias de ferro fundido nodular obtidas por seccionamento serial, como visto na
Figura 11, que foram gentilmente cedidas pela autora Artiane Freitas [33]. O objetivo
€ implementar o método de Yeong-Torquato na reconstrucdo bidimensional e
tridimensional de um ferro fundido nodular e avaliar usando medidas comuns da
Metalografia. Para isso, serdo usadas as fungdes de correlagdo CCF, S, e C, em
associacdo com os dois métodos de amostragem ja apresentados: GLP e ortogonal.
Planeja-se fazer um total de 6 reconstru¢des usando estas se¢cdes — as combinacoes
de funcdes de correlacdo e métodos de amostragem, bem como os parametros de

reconstrucao, serdo apresentados na proxima secao.
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Todas os processamentos das reconstrucdes foram feitos em um dos
servidores do Nucleo de Modelamento Microestrutural (NMM), da Universidade
Federal Fluminense, cujas configuracdes séo: dois processadores fisicos Intel Xeon
E5-2650 v2 ® 2.60 GHz 64 bits, 128 GB de memdria RAM e 2 TB de armazenamento
em disco rigido, rodando o sistema operacional Windows Server 2008 R2®. Todo o

codigo utilizado esta disponivel no GitHub do autor [38].

Em relacdo ao pré-processamento e pds-processamento, que sao tarefas
menos intensivas, foi usado o computador pessoal do autor, cujas configuracdes sao:
processador AMD Ryzen 5 3600 6-Core Processor 3.60 GHz, 16GB de memodria RAM
de frequéncia 3200 MHz e 512 GB de armazenamento de estado sélido, rodando o

sistema operacional Windows 10 versao 20H2 (compilacédo 19042.1288).

]

' | ‘ . 20pum
L & ®°

Figura 11 - Primeira micrografia (de um total de 57) de ferro fundido nodular, obtida por
seccionamento serial, aumento de 200x [33]

.
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4.1 Planejamento e parametros para cada reconstrugao

Sendo o objetivo avaliar o potencial do processo de Yeong-Torquato e 0 uso
das func¢Oes de correlagdo mais modernas para reconstrucao 2D e, de maior interesse
pratico, reconstrucao 3D, serdo feitas 3 reconstru¢des 2D e 3 reconstrucdes 3D. Em
cada reconstrucdo, usa-se uma combinacao variada de funcdes de correlacéo e de
métodos de amostragem. Os parametros para todas as reconstru¢des foram obtidos
empiricamente, mas foram usados como pontos de partida os trabalhos de Feng et al
[19] e os diversos trabalhos de Torquato e colaboradores [8,20,29,39]. Os tamanhos
das saidas foram escolhidos levando em consideracdo a disponibilidade do

equipamento e o tempo de reconstru¢cdo em cada caso.

4.1.1 RECONSTRUCOES 2D

Serdo feitas 3 reconstrugcdes com saidas bidimensionais. A Figura 12
apresenta o planejamento das reconstrucdes 2D, e a Tabela 2 mostra os parametros

usados nos trés processos.

Reconstrugao 1
N Fungao: CCF
Amostragem: ortogonal
300x300

Reconstrugao 2
Referéncia > Referéncia ) Funcdo: S2
1280 x 1024 300 x 300 Amostragem: GLP
300x300

Reconstrugao 3
Funcao: hibrida S2-C2
Amostragem: GLP
300x300

Figura 12 - Planejamento das trés reconstrugdes 2D



Tabela 2 — Parametros para reconstru¢des 2D com base em uma Unica secao plana

Tamanho da matriz de entrada, N x N (pixels) 300 x 300
Tamanho da matriz de saida, N x N (pixels) 300 x 300
Distancia diagonal maxima (pixels) 424
Tempo méaximo de reconstrucao, t,,qx 15.000.000
Tolerancia de energia, E;; 10~
Probabilidade de aceitacdo no inicio da reconstrucao, p, 0,5
Fator de resfriamento, 1 0,92
Passos iniciais, ti,icia 2500
Passos para cada resfriamento, t,.¢ 2500

4.1.2 RECONSTRUCOES 3D

44

Da mesma maneira que antes, serdo feitas 3 reconstrucdes tridimensionais,

incorporando em cada caso uma melhoria na funcéo de correlagcdo ou na amostragem.

A Figura 13 mostra o planejamento das reconstrugdes 3D, e a Tabela 3 mostra os

parametros usados nos trés casos.

Reconstrucao 1
Funcéo: CCF
Amaostragem: ortogonal
100x100x100

Referéncia - Referéncia ~
1280 x 1024 ” 122 x 122 -

Reconstrucio 2
Funcéo: 52
Amostragem: GLP
100x100x100

Reconstrucédo 3
Funcgéo: hibrida 52-C2
Amostragem: GLP
100x100x100

Figura 13 - Planejamentos das trés reconstrugdes 3D
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Tabela 3 — Pardmetros para todas as reconstru¢des 3D a partir de uma Unica se¢éo plana

Tamanho da matriz de entrada, N x N (pixels) 122 x 122
Tamanho da matriz, N x N (pixels) 100 x 100 x 100
Distancia diagonal maxima (pixels) 173
Tempo maximo de reconstrucao, t,qx 30.000.000
Tolerancia de energia, E;,; 107°
Probabilidade de aceita¢do no inicio da reconstrugéo, p, 0,4

Fator de resfriamento, 1 0,90
Passos iniciais, ti,icia 2500
Passos para cada resfriamento, t,.s¢ 2500

4.2 Pré-processamento

O pré-processamento consiste basicamente em tratar as micrografias de ferro
fundido nodular e calcular suas funcdes de correlacdo de interesse, que servirdo de

entrada para a reconstrucao.

4.2.1 REMOCAO DAS ENDENTACOES E BINARIZACAO

A série de 57 micrografias de ferro fundido nodular foi obtida inicialmente com
objetivo de constituir uma reconstrucdo microestrutural 3D pelo método de
seccionamento serial [33]. Para auxiliar no alinhamento adequado das sec¢des no
momento do tratamento computacional, impressdes de microdureza Vickers foram
feitas a cada certo numero de polimentos da amostra. Para o presente uso, entretanto,
as impressdes sao desnecessdrias e podem causar distorcdo nas medidas
metalogréficas das secdes. Além disso, para o caso do ferro fundido nodular, a
microestrutura ja é essencialmente bifasica. Apdés uma simples binarizacdo pelo
método de Otsu, a microestrutura ja esta no formato ideal para servir de base para a

reconstrucao pelo método de Yeong-Torquato.
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A remocdo das indentacdes Vickers e binarizacdo sdo feitas com a
distribuicao Fiji 2.1.0 [40] do software ImageJ 1.53c . O software ImageJ foi ideal neste
caso pois a remocao das indentacdes é uma tarefa inerentemente manual; a interface
grafica do programa e ferramentas intuitivas tornam o processo mais rapido. Uma
imagem da interface grafica pode ser vista na Figura 14. As imagens foram fornecidas
no formato .tif com tamanho 1280 x 1024 pixels, e o software permite conversao para
escala de cinza de 8 bits ja no momento da importacdo, como pode ser visto na Figura
15. A segmentacdo binaria é feita pelo método de Otsu usando um plugin do préprio
Fiji e a ferramenta Balde de Tinta € entdo usada nas indenta¢des. O resultado do

tratamento para uma das imagens é mostrado na Figura 16.

[9° (Fiji s Just) Image) = O X

wjo| /@ |>]

[ F 0 = 0
46/57 (N45), 1280x1024 (1280x1024); 8-hit; 71MB

4 - TN <

File Edit Image Process Analyze Plugins Window Help
+

O|o|a|o| /|« |5 N A| Q|| 4] o,

(Fiji Is Just) ImageJ 2.1.0/1.53c; Java 1.8.0_172 [64-bit]:

Stk

> I I

Figura 14 - Interface grafica do software ImageJ, com ferramenta Balde de Tinta selecionada
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Figura 15 - Importacéo de sequéncia de imagens no software ImageJ, com opc¢ao de converter para

escala de cinza de 8 bits selecionada

[ NO (33.3%) O X [
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Figura 16 - Micrografia antes (esquerda) e depois (direita) do tratamento de imagem no software

ImageJ
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4.2.2 REDIMENSIONAMENTO E CALCULO DAS FUNCOES DE CORRELACAO

A seguir, as imagens produzidas pelo ImageJ sdo abertas com a biblioteca
OpenCV 4.4.0 do Python. A biblioteca OpenCV, inicialmente desenvolvida pela Intel
na linguagem de programacéo C/C++, é destinada a visdo computacional e dispde de

diversos métodos para tratamento eficiente de imagens estaticas e videos.

As imagens sao entdo redimensionadas para servirem de entrada para o
algoritmo de reconstrucdo. Para posterior normalizacdo das medidas estereologicas
obtidas da reconstru¢cdo e comparacdo com outros trabalhos, € preciso saber
ampliacdo utilizada com relagdo a imagem original. Por isso, em cada imagem de
referéncia utilizada, foi utilizada a média de duas distancias caracteristicas, escolhidas
como mostra a Figura 17. Em conjunto com a escala da imagem original, é possivel
estimar quanto um pixel da reconstrugéo vale em micrémetros apenas observando as
proporcdes das distancias em cada caso. Obtido o fator de conversao k, entdo

gualquer distancia linear pode ser obtida por meio de

dym =k - dpy (24)

A Tabela 4 apresenta as distancias caracteristicas e os fatores de conversao obtidos
delas. Estes serdo os valores utilizados para a normalizacdo posterior das medidas

estereologicas da reconstrucao.

Tabela 4 - Distancias caracteristicas das referéncias ap6s o redimensionamento e os fatores de
conversao pixels—um para os casos 2D e 3D

Original Rec. 2D Rec. 3D
Tamanho da referéncia (px) - 300 x 300 122 x 122
Escala 20 um = 55 px - -
d, (px) 449 245 99
d, (px) 86 48 19
Ameaio (PX) 267,5 146,5 59
Fator de conversao (um/px) 0,3636 0,6639 1,6485
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imagem122x122.png (600%) - O %
122122 pixels; RGE; 58K

Figura 17 — llustracdo das duas distancias caracteristicas utilizadas para o calculo do fator de
normalizacéo

O tamanho escolhido para as reconstrugcdes foi baseado num compromisso
entre resolucao satisfatoria e performance do equipamento disponivel para execucao
do algoritmo. Em particular para o caso 3D, como a distancia limite para as funcfes
de correlagdo pelo método GLP € obtida do tamanho da diagonal da secdo de

referéncia, entdo o tamanho linear necessario da secao de referéncia L,.; € 0 tamanho

L,.. da reconstrucao cubica resultante respeitam a seguinte relacéo (em pixels):

Lyer - V2 = Lyec- V3 (25)

Ou seja, para usar uma funcdo de correlagéo originada de secao 2D, a diagonal da
secdo de referéncia deve ter o mesmo tamanho que a diagonal da matriz cubica
reconstruida. Desse modo, uma secéo de 122 x 122 pixels foi necessaria para obter

uma reconstrucao 3D de dimensdes 100x100x100.

O célculo das funcdes de correlacao de referéncia, que servirdo de entrada para

0 programa, sera feito da mesma maneira que durante o processamento. Os detalhes
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estdo na proxima secdo. As funcdes de correlacdo sédo entdo escritas em arquivos

com extensao .dat para serem lidas pelo programa principal.

4.3 Processamento

A reconstrugdo sera feita num algoritmo desenvolvido em C++, usando o
Microsoft Visual Studio 2019 Community. O principal objetivo deste algoritmo é a
flexibilidade, tanto na facilidade de adicionar novas funcdes de correlacdo, como
implementar novos critérios de energia e de parada. Por isso, um paradigma de
programacao orientada a objetos foi explorado na forma de trés classes: (i)
Microstructure, que gerencia a solucdo e todos os seus pontos; (ii)
CorrFunction, que é uma classe abstrata que contém todos os métodos
necessarios para manipulacdo de funcbes de correlacéo; e (iii) Reconstructor,
que escolhe os pontos a serem trocados, invoca os meétodos de atualizacdo das

funcdes de correlagcéo e atualiza a temperatura.

O algoritmo segue rigorosamente o procedimento de Yeong-Torquato [8], com
uma matriz inteira vetorizada (que s6 contém 0’'s e 1's para estruturas binarias)
representando a microestrutura em cada instante de tempo. Num dado momento, as
posices dos pixels de cada fase sdo armazenadas em vetores separados — desse
modo, € sempre possivel escolher um pixel branco e um pixel preto por iteracéo,

evitando iteragdes com trocas de pixels iguais.

Por conta da vetorizacdo, o programa é facilmente extensivel para o caso 3D,
e é facil adicionar novas fases a simulacéo, bastando adicionar novos niumeros para
representar as fases adicionais. O método de aceitacdo de trocas de pixels é o de

Metropolis et al [30], ja descrito anteriormente.
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4.3.1 CALCULO E ATUALIZACAO DAS FUNCOES DE CORRELACAO

Os célculos completos das func¢des de correlagdo sao feitos apenas no inicio
do programa; sendo assim, sua eficiéncia ndo tem impacto apreciavel no tempo de
execucao. O método de atualizacao da funcéo de correlacdo apds uma troca de pixels,
entretanto, € um dos principais fatores que mais influenciardo a performance do

algoritmo.

As funcbes de correlagdo podem ser calculadas supondo que as
microestruturas séo periédicas ou ndo-peridédicas — para fins de reconstrucao,
adotaremos a fungéo de contorno periédica. Se um segmento ultrapassar as bordas
da imagem, ele “continua” artificialmente na borda oposta da imagem, mantendo a
direcéo e sentido originais. A Figura 18 mostra a condi¢cao de contorno aplicada a um
destes segmentos. De acordo com Torquato [8], esse tipo de amostragem gera um

perfil mais suave do que usando segmentos aleatérios obtido arbitrariamente.

Fim Inicio
——— —
7l AN
4 \
[ 1
\ /
\\ 7/
- -~ - “ -

Figura 18 — Condicao de contorno periédica aplicada a um segmento qualquer

Existem dois casos a serem considerados: algoritmo de amostragem

ortogonal e o algoritmo Lattice-Point.
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4.3.1.1 Algoritmo de amostragem ortogonal

Para um meio digitalizado periddico para o qual se deseja obter a funcdo de
correlacdo f(r) pelo método de amostragem ortogonal, basta deslizar um segmento
de tamanho r por todos os pixels da imagem, para cada tamanho 0 <7 < 15,4-
Observe que 1,4, = N/2 pixels é suficiente para os casos de funcéo de correlacdo de
dois pontos e de co-ocorréncia [3, 5], que séo func¢des pares. O processo deve ser
repetido em todas as dimensdes de interesse e, ao final, a média € tomada em relacéo

a todas as tentativas feitas.

Note que, quando dois pixels (um de cada fase) sdo trocados durante a
reconstrucdo, somente a parte da funcdo de correlacéo relativa a aquelas linhas e
colunas que possuem estes pixels sera modificada. Portanto, é desnecessario calcular
as funcdes de correlagao por completo a cada etapa, bastando desfazer a contribuicéo
do pixel preto que passou a branco, e adicionar a contribuicdo do pixel branco que
passou a ser preto. No caso da funcéo de correlacdo de co-ocorréncia, por exemplo,

a atualizacao seria [19]

CCFnova(r) = CCFantiga(r) - CCFpretoqbranco (T) (26)
+ CCFbranco—mreto (T)

A Figura 19 mostra as linhas e colunas relevantes para uma troca em que o
pixel marcado em vermelho passa de preto a branco, e o pixel verde passa de branco
a preto. As linhas marcadas em vermelho terdo sua contribuicdo removida, e as linhas
marcadas em verde terdo sua contribuicdo adicionada. A mesma ideia sera aplicada
a funcéo de correlagdo de dois pontos e a de caminho linear quando amostradas

ortogonalmente.
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Figura 19 — Linhas e colunas cujas contribuicbes devem ser removidas (em vermelho) e adicionadas
(em verde) para atualizar uma funcao de correlacao pelo algoritmo de amostragem ortogonal

4.3.1.2 Algoritmo Lattice-Point

No caso de funcbes de correlacdo calculadas pelo algoritmo Lattice-Point, o
calculo inicial é feito comparando todos os pares de pixels das fases de interesse
(moléculas de gas) e alocando cada par num histograma particionado por distancia,
conforme mostrado na sec¢ao 3.1.3. Um segundo histograma, feito comparando todas
as distancias entre pares de sitios e particionando por distancia, € computado e salvo

— este histograma ndo muda ao longo de toda a reconstrucao.

Uma vez que a funcéo de correlacdo de referéncia e da matriz inicial
(aleatoria) de reconstrucdo sédo calculadas no inicio do programa, todas as novas
funcbes de correlacdo serdo obtidas da ultima de maneira similar ao algoritmo de
amostragem ortogonal — através de atualizacdo da funcdo de correlacdo anterior.
Suponha a troca de pixels mostrada na Figura 20, em que se troca o pixel verde
(previamente branco) pelo pixel vermelho (previamente preto). Para o calculo da S, (r),

por exemplo, a funcéo apos a troca pode ser escrita como

Sznova (7‘) =5 antiga(r) - Szpreto—>branco () +S$; branco-preto () (27)
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Ou seja, a nova funcédo de correlacdo € a anterior apés remover a contribuicdo dos
pares em que o pixel vermelho estava, e adicionar a contribuicdo dos pares dos quais

0 novo pixel verde da fase de interesse faz parte na nova configuracao.

\...\‘.
A

N

Figura 20 — Pares de pontos cujas contribuicdes serdo removidas (em vermelho) e adicionadas (em
verde) para atualizar uma funcéo de correlacdo pelo algoritmo Lattice-Point

O mesmo processo vale para a funcéo de correlacao por clusters (secdo 3.1.6), com
a diferenca de que somente pares dentro dos mesmos clusters devem ser
considerados no calculo inicial e na atualizagdo. Como uma vez que o par de pixels a
serem trocados € imutavel para um mesmo passo no tempo, 0 processamento das
distancias e atualizacdo das funcBes de correlacdo foram paralelizados usando
OpenMP.

4.3.2 IDENTIFICACAO DE CLUSTERS

Para o célculo da funcdo de correlacdo por clusters C,(r), € necessario
primeiramente identificar e etiquetar todos os clusters na matriz inicial. Para isso, 0
algoritmo de queimada (burning algorithm, em inglés) é utilizado. Esse algoritmo &
basicamente uma especializagéo do algoritmo de busca em profundidade (depth-first
search, em inglés), amplamente utilizado em Teoria dos Grafos. Um pseudocddigo €
dado por Stauffer & Aharony [41]. Embora existam algoritmos mais eficientes, como o

de Hoshen-Kopelman [42], a busca em profundidade é consideravelmente mais
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simples de implementar e a diferenca de performance é desprezivel para esta escala

de aplicacao.

Durante a leitura inicial da matriz aleatéria, todos os pontos de cada cluster
sdo armazenados em arrays e cada pixel recebe um valor associado ao cluster que
pertence. Nas proximas iteracdes, em vez de percorrer toda a matriz novamente para
identificar os clusters, é feita a verificagdo de se os pontos trocados quebram um
cluster em mais componentes ou unem dois ou mais clusters. Na Figura 21, por
exemplo, o ponto em azul, que € interno, e o ponto verde, que é superficial e isolado
de outros clusters, ndo modificam a quantidade de clusters caso estejam envolvidos
numa troca de pixels. A remocao do pixel vermelho, entretanto, ocasiona a criagao de
um novo cluster. Os arrays representativos dos clusters sdo entdo adequadamente

alterados para a proxima iteracao.

(a) (b)

Figura 21 — Exemplos de pixels que (a) ndo alteram e (b) alteram a quantidade de clusters no sistema
ap6s uma iteracao

4.3.3 OTIMIZACAO SUPERFICIAL

Trabalhos anteriores observam que a troca aleatéria de pixels se torna muito
ineficiente apos a formacéao inicial de clusters no meio reconstruido. A razéo para isso
€ que, quando os aglomerados maiores se formam, a maior parte dos pixels pretos
(i.e. fase de interesse) selecionados sao internos; deste modo, é energeticamente
desfavoravel muda-los de posicdo e a maioria das trocas sédo rejeitadas [27].
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Uma maneira de amenizar o problema é implementar uma troca “enviesada”
de pixels, selecionando apenas pixels superficiais para troca a partir de certo ponto
da reconstrucdo. Para isso, definimos energia livre de um pixel como o nimero de
pixels vizinhos ao original com fase diferente. Essa quantidade pode ser definida tanto
para pixels brancos como para pixels da fase de interesse. Por exemplo: em duas
dimensdes, um pixel preto com 4 vizinhos também pretos tem energia livre nula,
enquanto um pixel preto com 4 vizinhos brancos tem energia livre, que é a maior

energia livre possivel. Em 3D, a maior energia livre possivel € 6.

Uma vez que uma funcdo para célculo da energia livre esta implementada,
basta calcula-la em cada iteracé@o e aceitar apenas trocas de pixels com energia livre
diferente de zero, desprezando as outras e evitando calculos potencialmente
desnecessarios. Para este trabalho, implementou-se otimizacao superficial a partir de
50% do numero maximo de iteragcbes em todos os casos. A Figura 22 mostra o
impacto da otimizacao superficial em termos de energia. Veja que a troca enviesada
de pixels permite vencer o plateau que se obtém pelas trocas aleatérias e melhorar a

acuracia da reconstrucao.
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Figura 22 — Grafico da energia total em funcao da porcentagem concluida de reconstru¢do usando
otimizag&o superficial



57

4.3.4 PLANO DE RESFRIAMENTO E CRITERIO DE PARADA

A temperatura inicial € aquela que permite que uma taxa p, das trocas
desfavoraveis energeticamente ocorram, com O oObjetivo de pesquisar
adequadamente o espaco de solugdes [8]. No inicio da reconstrucéo, executa-se um
namero de trocas iniciais t;,;ciq;, € @ energia das trocas desfavoraveis é armazenada.
Entdo, a média aritmética é tomada (AE;,;.iq) € a temperatura inicial € obtida da
resolucdo da equagéo contida no critério de Metropolis [30] para Ty, i.e.,

In _Einicial — (28)
—To Po
Um valor usado amplamente na literatura é p, = 0,5 [1, 7, 10, 16-18]. ApGs a

determinacdo da temperatura inicial, resfria-se a temperatura segundo uma lei de

poténcia,
Tk - Toﬂ,k (29)

onde k é o numero da etapa de resfriamento e 1 é um fator de resfriamento,
tipicamente préximo de 1. O resfriamento é feito a cada certo nimero t,.sr de

tentativas de troca de pixels, ou seja,

kz[tl (30)

tres f

Os critérios de terminacdo implementados foram o de nimero maximo de

tentativas de troca de pixels t,,,, € de tolerancia de energia E;,,;.
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4.4 PO6s-processamento

4.4.1 GERACAO DOS GRAFICOS E MICROESTRUTURAS

O programa principal emite as fungdes de correlagcdo da reconstrugdo em
DAT, bem como a microestrutura reconstruida em formato VTK [45] ja com os clusters
identificados. Graficos de todas as secfes 2D sdo gerados usando a biblioteca
Matplotlib [46] no Python 3 com ambiente de desenvolvimento Jupyter Notebook [47],
bem como todos os graficos de funcdes de correlacdo e graficos relacionados as
medidas estereoldgicas, incluindo histogramas de distribuicdo de tamanho de nédulo.
Sua interface € mostrada na Figura 23. Devido as capacidades limitadas desta
biblioteca para o caso 3D, microestruturas tridimensionais serdo processadas com o
ParaView 5.6.2 [48], que oferece suporte nativo a arquivos VTK — a interface é
mostrada na Figura 24.

- Ju pyter Untitled2 Last Checkpoint: 8 minutos atras (autosaved) # Logout
File Edit View Insert Cell Kemel Widgets Help Trusted ‘ Python 3 O
B 4+ = & 0B 4+ % PR B C W coke v | =

In [1]: |import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

In [9]: |x = np.linspace(8,18,1@)
y = np.random.random_sample((18,))

In [1@]: plt.plot(x,y)

out[18]: [<matplotlib.lines.Line2D at @xaf2988>]

09

08

07

06

05

04

03

In[ ]:

Figura 23 - Interface do ambiente de desenvolvimento Jupyter Notebook
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Figura 24 - Interface gréfica do programa de visualizagao de graficos ParaView 5.6.2

4.4.2 OBTENCAO DAS MEDIDAS ESTEREOLOGICAS

As medidas estereoldgicas da referéncia e da reconstru¢do sao obtidas com
0 uso da biblioteca OpenCV [49] para Python. Além disso, para o tratamento rapido
das matrizes geradas, foi usado o NumPy [50], uma biblioteca popular em Python para

célculo numérico.

Na secdo 3.2.1, foram apresentadas as ferramentas metalograficas mais
usuais para quantificar uma microestrutura, aplicadas especificamente ao caso de
ferro fundido nodular. As grandezas que sdo medidas diretamente da microestrutura
e que serdo utilizadas neste trabalho séo a fracédo volumétrica, nUmero de nédulos por
unidade de area e numero de intersecdes por unidade de comprimento. Entretanto,
no caso de um meio digitalizado, ndo € necessério se ater a uma grade tado pequena,
como uma grade 6x5 frequentemente utilizada na pratica laboratorial. Todas as linhas

e colunas de pixels podem ser utilizadas para o calculo das medidas estereoldgicas.
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Sera necessario avaliar microestruturas 2D e 3D neste trabalho. No caso das

microestruturas tridimensionais, todas as secfes em todas as dire¢cdes sao extraidas

individualmente e o célculo € feito sobre as sec¢des 2D resultantes. As medidas finais

séo entdo obtidas por média aritmética. Em linhas gerais, apos a leitura da imagem

original, uma matriz binaria é gerada (“0” indicando sitios vazios — pixels brancos — e

“1” indicando sitios cheios — pixels pretos). As medidas ndo-normalizadas séo obtidas

da seguinte maneira:

O numero de pixels da fase preta (P,..:,s) correspondente aos nédulos de
grafita pode ser encontrada apenas iterando sobre todos os pixels da imagem
e contando os pretos;

A contagem de clusters por unidade de area (N ;,sters) fOI feita usando a funcéo
connectedComponents () do OpenCV-Python. Esta funcdo também traz
como saida o tamanho dos retangulos que comportam o nédulo — seus
comprimentos e larguras servirdo como diametros de Feret (a Figura 7 mostra
um exemplo de uso da funcéo e os retangulos gerados);

A contagem de interse¢cdes com superficie (I5) pode ser calculada iterando
sobre todos os pixels da imagem (primeiro na vertical e depois na horizontal) e
contando todos aqueles que séo pretos e tem exatamente um vizinho preto e

um vizinho branco.

Assim, as medidas estereoldgicas daquela se¢céo, de tamanho M x N, tamanho de

um pixel [, (medido em um), sdo obtidas através das seguintes formulas, que ja

incluem o fator de normalizacéo:

V., = Ppretos — Ppretos (31)
"' Pota  MN
N, = Netusters (32)
47 MNIZ
I (33)

P, =
L™ 2MmnNi,
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Sy =2P, (34)
W (35)
1_4&

Os diametros médios de Feret sdo calculados pela média dos valores obtidos
pela fungcdo cv2.connectedComponents () do OpenCV-Python [51], e seus
histogramas séo feitos com o Matplotlib. Na tentativa de facilitar a comparacéo das
distribuic6es de tamanho de nédulo (diametro de Feret) da referéncia com cada uma
das reconstrucdes, serdo ajustadas curvas ao histograma pelo método de Estimativa
de Densidade Kernel (Kernel Density Estimation, ou KDE, em inglés), que é um
método ndo-paramétrico para estimar funcdes de densidade de probabilidade de uma
variavel aleatdria [52]. A implementacéo foi feita usando a biblioteca SciPy 1.7.1 [53]
do Python, e em todos os casos a largura de banda é a padrdo. A funcdo é a
scipy.stats.gaussian kde (), e mais informacdes podem ser encontradas na

documentacéo [54].

4.4.2.1 Cortes para avaliacdo do efeito de borda

Em particular nos casos de reconstrucao por amostragem GLP, espera-se
algum efeito de borda devido a falta de condicdo de contorno periédica. Portanto, as
medidas estereologicas serdo calculadas sobre a reconstrugdo sem modificacdo, mas
também serdo calculadas sobre uma verséo da reconstrugdo com uma porcentagem

das bordas removida.

Em testes preliminares, remover 5% em cada borda da microestrutura gerada
parece eliminar a maioria dos artefatos tanto no caso 2D como no caso 3D, incluindo
estruturas estriadas e conjuntos de clusters muito pequenos (1-3 pixels de

area/volume). Com isso, espera-se obter alguma indicacdo sobre os beneficios ou
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maleficios de remover artificialmente o efeito de borda sobre as medidas
estereoldgicas mais comuns. Note que remover 5% em cada borda da figura 2D reduz
um total de 10% em cada dimensao linear da microestrutura, o que significa que a
area apoés o corte é 81% do original (caso 2D) e o volume apds o corte € 73% do
original (caso 3D).
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Figura 25 — llustracdo do processo de corte de 5% para uma microestrutura originalmente de 300x300
(indicado pelo retangulo vermelho): (a) antes, (b) depois
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

A seguir, sdo apresentados os resultados das reconstrucdes propostas,
incluindo as microestruturas geradas por meio de simulacdo e medidas
estereoldgicas. Todas as funcdes de correlacdo da referéncia da reconstrucéo estao
no apéndice. Incluem-se os casos sem e com corte de 5% nas bordas da
microestrutura. Tanto em 2D (saida 300x300), como em 3D (saida 100x100x100), sao

apresentados os resultados para os trés casos a seguir:

e reconstrucdo do tipo 1. CCF (funcdo de correlacdo de co-ocorréncia amostrada
ortogonalmente);

e reconstrucdo do tipo 2: S, (funcédo de correlacdo de dois pontos amostrada pelo
método GLP);

e reconstrucdo do tipo 3: combinacgéo S, e C, (sendo esta a funcao de correlacao

por clusters amostrada pelo método GLP).

5.1 Reconstrucédo 2D a partir de uma Unica secao

5.1.1 MICROESTRUTURAS GERADAS

A referéncia e as microestruturas 2D geradas a partir de uma Unica se¢ao sdo
apresentados na Figura 26, incluindo os trés métodos: CCF (Figura 26b), S, (Figura
26¢) e a combinacdo S, — C, (Figura 26d). Espera-se que os melhores resultados
sejam obtidos por este Ultimo, tanto qualitativamente como nas medidas

estereologicas.

A reconstrucéo usando CCF (Figura 26b) preservou bem os clusters menores
da microestrutura de referéncia, e apresenta boa distribuicdo espacial dos nédulos de

uma maneira geral. Como ¢ feita usando condicdo de contorno periédica, ndo existe
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distorcdo notavel nas bordas das imagens. De uma maneira geral, a morfologia dos
nodulos ndo é compativel com as da referéncia (Figura 26a) — esperava-se nodulos
aproximadamente circulares, mas a reconstrucado mostra estruturas alongadas. Isso é
uma indicacdo de que a CCF ndo € capaz de representar sozinha informacdes

detalhadas sobre conectividade, mas € suficiente para representar uma boa

distribuicdo no espaco.

A reconstrucdo usando S, pura pelo método de amostragem GLP (Figura 26¢)
apresenta morfologia muito melhor dos noédulos (Figura 26¢) em relagéo a CCF (Figura
26b), que sdo arredondados como os da referéncia. Porém, a reconstrucdo com S,
pura sozinha ainda carece de informacdes detalhadas de conectividade — existem
estruturas alongadas, analogas as estruturas da reconstrucdo por CCF. A
caracteristica mais notavel desta reconstru¢cao comparada com a anterior, por CCF, é
o pronunciado efeito de borda. Nas quinas da matriz reconstruida, existem estruturas
muito distintas das esperadas, incluindo estruturas estriadas e um conjunto de clusters
de pouca massa. Estes pixels isolados em uma das quinas ajudam a explicar a falta
dos clusters menores dispersos pela microestrutura, que estdo na referéncia e foram

bem representados pela reconstrucéo via CCF.
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Figura 26 - Reconstrugéo 2D a partir de uma Unica se¢do, microestruturas 300x300: (a) referéncia, (b)
reconstrucdo usando CCF, (c¢) reconstruc¢éo usando S,, (d) reconstrucéo hibrida usando S, — C,
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Figura 27 - Reconstrucéo 2D a partir de uma Unica se¢do, microestruturas com bordas cortadas para
tamanho final 270x270: (a) original, (b) reconstrucdo usando CCF, (c) reconstrucdo usando S,, (d)
reconstrucdo hibrida usando S, — C,
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A microestrutura gerada pela combinacao de S, e C, (Figura 26d) apresenta
os melhores resultados em termos de morfologia. Visualmente, os nddulos possuem
tamanhos e formas compativeis com o que se espera da referéncia e as estruturas
alongadas sdo muito mais raras e estdo mais proximas das bordas, onde um efeito de
borda também esta presente, como no método anterior. A mesma distribuicdo
incorreta de clusters menores ocorre neste caso, com as quinas concentrando um
namero desproporcional de clusters de pouca massa comparado ao resto da

microestrutura.

Os métodos de S, (Figura 26¢) e S, — C, (Figura 26d) claramente fornecem os
melhores resultados do aspecto visual, excetuando-se o efeito de borda presente nas
duas. A Figura 27 apresenta todas as microestruturas cortadas (5% em cada lado da
microestrutura) com intuito de permitir a comparagdo minimizando o efeito de borda.
O corte nas bordas da figura pode ser uma estratégia viavel em reconstrucdes futuras.
Para isso, € importante que a reconstrucao seja feita sobre uma matriz maior que a
desejada, permitindo o corte e que se mantenha um tamanho final apreciavel para a

microestrutura de saida.

5.1.2 ANALISE QUANTITATIVA DAS RECONSTRUCOES

As medidas estereoldgicas da referéncia e das reconstrucdes pelos trés
métodos podem ser vistas na Tabela 5. Considerando-se um corte nas bordas da
figura de 5%, as medidas estereoldgicas apOs o tratamento sdo apresentadas na
Tabela 6.
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Tabela 5 - Reconstrucao 2D a partir de uma Unica se¢éo: comparacao das medidas estereoldgicas
(sem corte)

_ _ Reconstrugoes
Medida Referéncia
CCF SZ SZ - CZ
Vy 0,0983 0,0983

N, (um=2) 0,00111 0,00177 0,00202 0,00207
Sy (um? /um?3) 0,0482 0,0480 0,0490 0,0490

A(um) 8,16 8,12 8,01 8,03

F (um) 10,4 7,10 6,32 6,10

Tabela 6 - Reconstrucao 2D a partir de uma Unica se¢éo: comparacao das medidas estereoldgicas
(com corte de 5%)

Reconstrucdes
Medida Referéncia

CCF S, S, —C,

Vy 0,0983 0,0990 0,106 0,100
N, (um=2) 0,00111 0,00187 0,00115 0,00121
Sy (um?/um?3) 0,0482 0,0502 0,0501 0,0484

A(um) 8,16 7,89 8,49 8,30

F (um) 10,4 6,79 10,8 10,1

Note que, sem o corte nas bordas (Tabela 5), a fracdo volumétrica da
referéncia e das trés reconstru¢des € o mesmo — isso ocorre em razao do fato de que
as matrizes sdo modificadas em cada passo por uma simples troca de pixels, o que
mantém a fracdo volumétrica da matriz inicial idéntica a da matriz final. Sem um corte
nas bordas (Tabela 5), as medidas metalogréficas padrées das reconstrugcdes geradas
pelos métodos S, e hibrido S, — C, apresentam uma diferenca consideravel em
relacdo a referéncia, principalmente o N4, numero de nddulos por unidade de area.
Apods o corte de 5%, as medidas estereoldgicas sdo mais proximas da referéncia,
como mostra a Tabela 6. Para facilitar a comparacdo, a Tabela 7 apresenta as
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diferencas (em %) entre as medidas estereoldgicas obtidas das reconstrucdes e as

da referéncia, incluindo os casos sem e com o corte de 5% nas bordas da simulacao.

Tabela 7 — Reconstrugao 2D a partir de uma Unica se¢éo: desvios das medidas estereoldgicas com
relagcdo a referéncia para 0s casos sem corte e com corte de 5% (menores desvios estdo destacados)

Sem corte Com corte de 5%
Medida

CCF SZ Sz - CZ CCF Sz Sz - Cz
Vy - - - 0,7% 7,8% 1,7%
Ny 59,5% 82,0% 86,5% 68,5% 3,6% 9,0%
Sy -0,4% 1, 7% 1,7% 4.1% 3,9% 0,4%
A -0,5% -1,8% -1,6% -3,3% 4,0% 1,7%
F -31,7% -39,2% -41,3% -34,7% 3,8% -2,9%

A razdo mais provavel para a diferenca no valor de N, € a concentracdo
desproporcional de clusters pequenos nas bordas das microestruturas. Os
concentrados ndo somente reinem os clusters pequenos que idealmente estariam
uniformemente distribuidos pela microestrutura, mas também distorcem o niamero por
unidade de &rea para cima, o que indica que os clusters pequenos nas bordas
ultrapassam em namero os da referéncia. Os histogramas de distribuicdo de tamanho
de nddulo para os casos sem corte e com corte de 5% estdo apresentados na Figura

28 e na Figura 29, respectivamente.
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Figura 28 - Reconstrucéo 2D a partir de uma Unica sec¢do: histogramas de distribuicdo de tamanho de
nédulo e curvas ajustadas pelo método KDE, sem corte: (a) referéncia, (b) CCF, (c) S,, (d) S, — C,
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nodulo e curvas ajustadas pelo método KDE, com corte de 5%: (a) referéncia, (b) CCF, (c) S, (d) S, —
G

A Figura 30 mostra somente as curvas ajustadas pelo método KDE nos casos
sem corte (Figura 30a) e com corte (Figura 30b), de modo a evidenciar as propor¢des
nas distribuicdes de tamanho de noédulo. E facil ver que as reconstrucées via S, e

hibrida S, — C,, na versdo sem corte, sobrestimam a parte inferior do espectro de
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tamanhos. Na versdo com corte de 5%, a reconstrucao hibrida usando S, — C, é a que

melhor representa os picos da curva de referéncia.
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Figura 30 — Comparacéo das distribuicdes de tamanho de nédulo para reconstrugdo 2D a partir de

uma Unica secao: (a) sem corte, (b) com corte de 5%
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Em relacdo a conectividade, o grafico das funcdes de correlacdo de caminho
linear da referéncia e das reconstru¢cdes esta representado na Figura 31. Novamente,

a reconstrucao usando S, e C, traz os melhores resultados.
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Figura 31 — Comparacéo dos valores de L,(r) para as reconstru¢des 2D a partir de uma Unica sec¢ao:
(a) completa, (b) vista ampliada
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5.2 Reconstrucédo 3D a partir de uma Unica secao

5.2.1 MICROESTRUTURAS GERADAS

A seguir, sdo apresentadas a secao de referéncia e as reconstrugcdes 3D
obtidas pelos trés métodos. A Figura 32 mostra vistas opacas das reconstrucdes

originais, e a Figura 33 mostra as reconstru¢des apds um corte de 5% nas bordas.

(©) (d)

Figura 32 — Reconstrucao 3D a partir de uma Unica se¢éo — vistas isométricas opacas, sem corte:
(a) referéncia, (b) CCF, (c) S5, (d) S, — C,
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(©) (d)

Figura 33 - Reconstrugdo 3D a partir de uma Unica se¢do — vistas isométricas opacas, cortadas para
90x90x90: (a) referéncia, (b) CCF, (c) S,, (d) S, — C,
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No caso 3D, o efeito de borda é ainda mais intenso que no caso bidimensional
para as microestruturas geradas usando S, pura (Figura 32c) e o método hibrido com
S, — C, (Figura 32d), o que é intensificado pelo ndo-uso da condicdo de contorno
periddica dos métodos. Anteriormente a aplicacdo de um corte nas bordas, as faces
das microestruturas geradas por estes dois métodos tém um namero menor do que 0
esperado de nédulos. Apds o corte, a distribuicdo espacial dos nédulos nas faces

(Figura 33c,d) € mais compativel com o que se espera, dada a referéncia.

~

A reconstrucdo com CCF (Figura 33b), devido a natureza da amostragem
ortogonal, ndo apresenta boa morfologia comparando-se com a referéncia (Figura
33a) — 0s nddulos ndo sao arredondados como tipicamente ocorre com nédulos de
grafita. A distribuicdo espacial € razoavel, e clusters pequenos podem ser vistos
espalhados pelas trés faces da microestrutura na figura. O resultado ndo varia
significativamente entre oS casos com corte e sem corte em razdo da condi¢cdo de

contorno periddica.

A reconstrucado com S, (Figura 33c), da mesma maneira que na reconstrucao
2D, traz morfologia muito mais adequada. Apos o corte de 5% nas bordas da
microestrutura simulada, revela-se muitas estruturas alongadas, que a primeira vista

parecem se concentrar nas quinas (arestas e vértices).

A reconstrucao hibrida, usando S, e C, (Figura 33d), também apresenta efeito
de borda; mas, apds o corte, é o método que melhor consegue reproduzir a referéncia
do aspecto visual. Os nodulos tém tamanho dentro do esperado e o nimero de

estruturas alongadas € muito mais realista.

As vistas opacas nao sao capazes de detalhar se cada reconstrucao foi capaz
de representar as informacdes de conectividade da microestrutura 2D de referéncia.
Para isso, as Figura 34, Figura 35 e Figura 36 apresentam vistas transparentes totais

e ampliadas das reconstrucdes via CCF, S, e S, — C,, respectivamente.



(b)

Figura 34 — Reconstrucao 3D a partir de uma Unica se¢éo — vistas transparentes com clusters
coloridos, método CCF: (a) reconstrucdo completa, (b) detalhe
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(b)

Figura 35 — Reconstrucdo 3D a partir de uma Unica se¢éo — vistas transparentes com clusters
coloridos, método S,: (a) reconstrucdo completa, (b) detalhe
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(b)

Figura 36 — Reconstrucao 3D a partir de uma Unica se¢éo — vistas transparentes com clusters
coloridos, método S, — C,: (a) reconstrucdo completa, (b) detalhe
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Note que, na reconstrucédo via CCF (Figura 34a), os clusters de pequena massa
estdo presentes e tem distribuicdo adequada por toda a figura; mas, a amostragem
ortogonal traz nddulos tendenciosos nas dire¢cdes dos eixos cartesianos, em vez de
lembrarem simetria radial, como num nédulo esférico tipico. Na vista ampliada (Figura

34b), é possivel ver um cluster (amarelo) com tamanho muito superior aos vizinhos.

Na reconstrucao via S, pura (Figura 35), as morfologias séo arredondadas, o
gque € esperado para amostragem GLP, que tem viés radial. Entretanto, as
informacdes de conectividade fornecidas por essa fungéo de correlagdo também néo
sdo completas, similarmente a reconstru¢do por CCF. No detalhe, é possivel ver

alguns clusters maiores.

A reconstrucdo via S, combinada com C, (Figura 36) traz, novamente, 0s
melhores resultados considerando o aspecto visual. Tanto na vista geral como no
detalhe é possivel observar que os nodulos tém tamanho dentro do esperado e o
namero de estruturas alongadas € menor, mas ainda presente. Isso sugere que,
mesmo assumindo isotropia e usando uma funcéo de correlagdo bastante sensivel a
conectividade (C,), uma secao 2D de base é incapaz de representar totalmente a

conectividade em nivel tridimensional.

A Figura 37 apresenta secOes bidimensionais tiradas ao centro das
reconstru¢cdes 3D, uma em cada dire¢cdo cartesiana. Assim, € possivel ver uma
micrografia semelhante aquela feita no microscépio 6ptico. A reconstrucdo com CCF
(Figura 37b) apresenta viés ortogonal e morfologia inadequada, o0 que ndo ocorre com
as duas reconstrucdes feitas usando GLP, S, e hibrida S, — C, (Figuras 37c,d). Entre
essas duas ultimas, entretanto, existe uma diferenca consideravel na representacao
da conectividade — a adicdo da funcdo de correlagdo por clusters C, traz uma
distribuicdo melhor de tamanho de ndédulos, com menos estruturas alongadas na

reconstrucao hibrida.
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As medidas estereolégicas para as reconstru¢cdes 3D usando uma Unica

secao sdo apresentadas a seguir. A Tabela 8 apresenta as medidas no caso sem

corte das bordas de 5%, e a Tabela 9 apresenta as medidas considerando o corte.

Tabela 8 - Reconstrucédo 3D a partir de uma Unica se¢édo — comparac¢éo das medidas estereoldgicas

(sem corte)

_ _ Reconstrucoes
Medida Referéncia
CCF 52 SZ - Cz
Vy 0,0988 0,0988

N, (um™2) 0,00116 0,00116 0,00101 0,00105
Sy (um?/um3) 0,0424 0,0426 0,0429 0,0431

A (um) 9,30 9,28 9,21 9,18

F (um) 9,96 10,3 11,1 10,6

Tabela 9 - Reconstrucéo 3D a partir de uma Unica se¢do: comparacgdo das medidas estereoldgicas

(com corte de 5%)

Reconstrucdes
Medida Referéncia

CCF Sz SZ - CZ
Vy 0,0988 0,103 0,0998 0,0994
N, (um=2) 0,00116 0,00118 0,00110 0,00117
Sy (um?/um3) 0,0424 0,0444 0,0428 0,0436

A(um) 9,30 9,27 9,32 9,12

F (um) 9,96 10,5 10,5 9,98

Em comparagcdo com o caso das reconstrugbes 2D, as reconstrucdes

tridimensionais ndo apresentaram medidas estereologicas tdo distorcidas em relagcéao

a referéncia sem efetuar cortes nas bordas da microestrutura. Mesmo assim, este
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procedimento trouxe melhora consideravel nas diferencas, como mostra a Tabela 10.
Da mesma maneira que na reconstrugdo 2D, as reconstru¢fes usando amostragem
GLP, isto é, as reconstrucdes via S, e via S, — C,, apresentam os resultados mais

satisfatorios do ponto de vista da metalografia tradicional.

Tabela 10 — Reconstrucao 3D a partir de uma Unica se¢éo: desvios das medidas estereoldgicas com
relagdo a referéncia para os casos sem corte e com corte de 5% (menores desvios estdo destacados)

. Sem corte Com corte de 5%
Medida

CCF S, S — G, CCF S, S, —Cy
Vy - - - 4,3% 1,0% 0,6%
Ny 0,0% -12,9% -9,5% 1,7% -5,2% 0,9%
Sy 0,5% 1,2% 1,7% 4,7% 0,9% 2,8%
A -0,2% -1,0% -1,3% -0,3% 0,2% -1,9%
F 3,4% 11,4% 6,4% 5,4% 5,4% 0,2%

Em relacdo a distribuicdo de tamanho de ndédulos, as reconstru¢cdes 3D nao
foram capazes de reproduzir detalhadamente as frequéncias da microestrutura 2D de
referéncia, como ocorreu no caso anterior, embora as reconstrucées por S, e S, — C,
tenham sido capazes de reproduzir os picos principais. Os histogramas de tamanho

de nédulos podem ser vistos na Figura 38 (antes do corte) e na Figura 39 (apos o

corte de 5% nas bordas da microestrutura).
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Figura 38 - Reconstrugéo 3D a partir de uma Unica sec¢do: histogramas de distribuicdo de tamanho de
nédulo e curvas ajustadas pelo método KDE, sem corte: (a) referéncia, (b) CCF, (c) S,, (d) S, — C,
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Figura 39 - Reconstrucéo 3D a partir de uma Unica sec¢éo: histogramas de distribuicdo de tamanho de
ndédulo e curvas ajustadas pelo método KDE, com corte de 5%: (a) referéncia, (b) CCF, (¢) S, (d) S, —
G

Mais uma vez contrariando o0 caso anterior, as curvas ajustadas pelo método
KDE tornam-se ainda mais distantes da referéncia apés o corte — nos casos das
reconstrucdes via S, e S, — C,, as distribuicbes passam a ser praticamente uniformes
em torno da média com um pico menos pronunciado (principalmente na reconstrucao

hibrida), e ndo multimodais como na microestrutura de referéncia. A comparacgao das
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curvas ajustadas pode ser vista na Figura 40, e € largamente inconclusiva tanto no

caso sem corte como no caso em que as bordas sdo removidas.
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Figura 40 — Comparacéo das distribuicbes de tamanho de nédulo para reconstrucao 3D a partir de

uma Unica sec¢édo: (a) sem corte, (b) com corte de 5%
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O grafico de funcéo de correlacdo de caminho linear € mostrado na Figura 41.

Como esperado, a reconstrucdo hibrida apresenta os melhores resultados em

comparacao com a referéncia, o que é resultado da incorporacdo de uma funcgéo

sensivel a conectividade/percolacéo, que € a C,.
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(a) completa, (b) vista ampliada
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6 CONCLUSOES

O método de Yeong-Torquato aplicado a reconstrugdo microestrutural 2D e
3D de um ferro fundido nodular apresentou resultados promissores, que variam de

gualidade de acordo com as fun¢des de correlacéo utilizadas em cada caso.

As reconstrucdes 2D usando a funcdo de correlagdo de co-ocorréncia
apresentaram pouco ou nenhum efeito de borda (devido a condigdo de contorno
periodica), ma distribuicio de tamanho de nddulo, poucas informacbes de
conectividade e viés ortogonal, o que € visivel pelo grande numero de estruturas
alongadas. A morfologia nos casos com amostragem GLP é melhor, e as informacdes
de conectividade estdo presentes somente no caso com C,. As medidas
estereologicas tipicas das reconstrucbées 2D usando S, e S, —C, foram muito
compativeis com a referéncia, mas somente ap0s o corte nas bordas. Este resultado
é confirmado pelos histogramas de tamanho de ndédulo, que se tornam mais aceitaveis

apos efetuar um corte de 5% nas dimensdes lineares da microestrutura gerada.

As reconstrugdes 3D usando as mesmas fungdes de correlagdo apresentam
resultados analogos, ambos os casos com pouca semelhanca a referéncia do ponto
de vista da analise metalografica e estereoldgica. As medidas estereoldgicas para
este caso ndo apresentaram necessidade semelhante de corte, possivelmente pelo
tamanho menor da reconstrucéo, mas ainda assim se beneficiam deste procedimento,
gue torna as medidas estereoldgicas tipicas muito semelhantes as esperadas. Em
relacdo a distribuicdo de tamanho de nddulo, ndo foi possivel obter um resultado

conclusivo sobre o efeito do corte na obtengcéo de uma melhor geometria simulada.

De uma maneira geral, a técnica de reconstrucdo proposta por Yeong e
Torquato mostra ampla possibilidade de uso em Engenharia MetalUrgica e de
Materiais, e seu uso associado a outras técnicas pode trazer resultados ainda
melhores no futuro conforme novas fungdes de correlacdo e técnicas de amostragem

sdo adicionadas a literatura.
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7 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Em trabalhos futuros relacionados ao uso do método de Yeong-Torquato para

reconstrugao microestrutural, sugere-se:

e Uso de microestruturas mais complexas como referéncia, incluindo ferro fundido
nodular com menor nodularidade e ferro fundido cinzento;

e Uso de novas funcbes de correlacdo de ordem 2 ou superior, bem como
combinacdes destas;

e Incorporar mais de uma se¢do da microestrutura a ser reconstruida, em vez de
usar apenas uma unica micrografia da imagem;

e Avaliagdo mais elaborada do processo de corte, incluindo diferentes porcentagens
e sua influéncia sobre as medidas estereoldgicas;

e Uso de método de Yeong-Torquato para gerar uma microestrutura inicial que sirva
de entrada para outro método de reconstru¢cdo mais poderoso ou que seja capaz
de introduzir novos recursos a microestrutura simulada (incluindo melhor
conectividade e distribuicdo de tamanho de nddulo);

e Melhorias e avaliagdo da eficiéncia do algoritmo de reconstrugao, incluindo na
parte de cluster labeling, atualizacéo das funcdes de correlacdo em cada passo e

possibilidades de paralelizacéo.
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9 APENDICE

9.1 Funcdes de correlacdo paratodas as reconstrucdes

Abaixo seguem todas as funcdes de correlacao relevantes para cada uma das

6 reconstrucdes (3 bidimensionais e 3 tridimensionais, nos métodos CCF, S, e hibrido

Sy, — Cy).
9.1.1 RECONSTRUCOES 2D

9.1.1.1 Reconstrucéo via CCF (amostragem ortogonal)
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Figura 42 - Funcdes de correlacédo da reconstrucéo 2D via CCF



9.1.1.2 Reconstrugéo via S, (amostragem GLP)
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Figura 43 - Funcdes de correlacédo da reconstrucéo 2D via S,

9.1.1.3 Reconstrucdo hibrida via S, e C, (amostragem GLP)
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Figura 44 - Fungdes de correlagdo da reconstrucéo 2D via método hibrido S, — C,
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9.1.2 RECONSTRUCOES 3D

9.1.2.1 Reconstrucéo via CCF (amostragem ortogonal)
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Figura 45 - Fungdes de correlagdo da reconstrucédo 3D via CCF



9.1.2.2 Reconstrugdo via S, (amostragem GLP)
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Figura 46 - Funcdes de correlacédo da reconstrucéo 3D via S,

9.1.2.3 Reconstrugdo hibrida via S, e C, (amostragem GLP)
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Figura 47 - Fungbes de correlagéo da reconstrucdo 3D via método hibrido S, — C,
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9.2 Reconstrucéo 3D a partir de simulacgéo via cone causal

De maneira complementar, também serda utilizada uma simulacdo obtida pelo
método do cone causal, usando como parametros as caracteristicas estereoldgicas
das sec0es de ferro fundido nodular usadas anteriormente neste trabalho, como visto
na Figura 48. Esta ultima simulagdo, como ja é tridimensional, tem como propdsito
apenas permitir apontar diferencas na reconstrucao quando a entrada ndo é uma
secao microscopica; é esperado que a se¢do 2D ndo contenha tantas informacgdes e
ndo fornegca uma reconstrugdo com mesma acuracia em relacdo a conectividade das

particulas.

- = %
- —
-

——
-—

iy

—
——
—

Figura 48 - Representacao 3D (esquerda) e sec¢ao 2D (direita) de simulagédo pelo método do cone
causal
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Na Figura 49 é apresentado o resultado da reconstru¢do 3D de uma simulacao
obtida pelo método do cone causal, ou seja, uma reconstrucao dimensional a partir de
uma referéncia também tridimensional. Os parametros de reconstrucdo estdo na
Tabela 11. Espera-se melhor representacdo da funcéo de correlagédo de cluster, que
€ uma medida intrinsecamente 3D; por conseguinte, espera-se melhor representacéo

da informacao de conectividade.

Tabela 11 — Pardmetros para reconstrucdo 3D a partir de simulagao via cone causal

Tamanho da matriz, N x N x N(pixels) 100 x 100 x 100
Tamanho da matriz, N x N x N(pixels) 100 x 100 x 100
Distancia diagonal maxima 173
Tempo méaximo de reconstrucao, t,,qx 30.000.000
Tolerancia de energia, E;,; 10711
Probabilidade de aceita¢do no inicio da reconstrugéo, p, 0,4

Fator de resfriamento, 1 0,90
Passos iniciais, ti,icia 2500
Passos para cada resfriamento, t,.sr 2500

A primeira caracteristica da reconstrucdo que chama atencdo € a diferente
distribuicdo de nodulos nas faces, bem como o tamanho. Como comentado
anteriormente, existe um efeito de borda associado ao fato de as funcbes de
correlacdo ndo serem amostradas periodicamente. A Figura 50 mostra a referéncia e
a reconstrugdo com as bordas removidas (5% da dimenséao linear em cada uma das

seis faces). Isso revela uma microestrutura mais compativel com a original.

Na vista transparente contida na Figura 51, é possivel ver uma distribui¢éo
compativel de nédulos de grafita, embora as superficies contenham uma quantidade
razoavel de imperfeicdes e ruidos. E possivel ver também um sutil efeito de borda,
com estruturas ora dispersas, ora alongadas nas quinas na matriz reconstruida. As
secdes tiradas ao centro, mostradas na Figura 52, mostram Otima compatibilidade
morfolégica e mostram mesmo alguns aglomerados de nédulos representados
fielmente a microestrutura original. As informacdes de conectividade sdo muito bem

representadas, com poucas estruturas fugindo em forma em tamanho do esperado.
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A Tabela 12 mostra as medidas estereoldgicas padrdes para uma analise
tridimensional, obtidas de 30 secdes (10 em cada direcdo ortogonal). O numero de
nddulos é compativel e as medidas com incerteza sdo iguais dentro de um intervalo

de confianca de 95%.

(a) (b)

Figura 49 — Reconstrucao 3D a partir de simulacéo via cone causal, vista isométrica sem alteragdes:
(a) original, (b) reconstrucéo
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(a) (b)

Figura 50 — Reconstrucéo 3D a partir de simulagdo via cone causal, vista isométrica com bordas
removidas: (a) original, (b) reconstrucao

(a) (b)

Figura 51 - Reconstrucdo 3D a partir da simulacdo via cone causal, vista transparente geral: (a)
original, (b) reconstrucéo
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Figura 52 - Reconstrucdo 3D a partir de simulacdo via cone causal, se¢des transversais ao centro: (a)
original, (b) reconstrucéo

Tabela 12 - Reconstrugdo 3D a partir de simulagado via cone causal: medidas estereoldgicas néo-

normalizadas

Grandeza Original Reconstrucéao
Fracao volumétrica 0,112384
Numero total por secao 44,60 + 1,88 43,60 + 2,45
Numero total no volume 255 245
libre médi r
Calibre medio po 5,39 + 0,08 5,50 + 0,35

unidade, d (pixel)
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Figura 53 — Reconstrucdo 3D a partir de simulac¢éo via cone causal: fungbes de correlacéo de
referéncia e da reconstrucéo, S,(r) (acima) e C,(r) (abaixo)



