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RESUMO

Os acos inoxidaveis duplex sdo alvo de grande interesse devido ao fato de possuirem boa
relagdo entre propriedades mecénicas e de resisténcia a corroséo das fases ferrita e austenita,
sendo amplamente utilizados na industria. Em determinada faixa de temperatura (650 a
900°C), porém, fases intermetalicas podem se desenvolver. Entre elas, a que traz maior
preocupacao é a fase sigma, que possui carater duro e fragil, prejudicando as propriedades do
aco citadas anteriormente. No presente trabalho foi proposto o desenvolvimento de um
modelo computacional para a previsdo de nucleacdo e crescimento da fase sigma em uma
matriz duplex também modelada computacionalmente. A primeira etapa do trabalho consistiu
na construcdo de uma microestrutura duplex tridimensional por simulacéo, contendo fragdes
aproximadamente iguais das fases ferrita e austenita. A segunda etapa foi a nucleacdo e
crescimento da fase sigma nesta matriz inicial de ferrita e austenita, também via simulac&o.
Para ambas etapas, foi utilizado o método do Cone Causal. Para a validacdo do modelo
computacional, os resultados obtidos foram comparados com a teoria analitica da cinética
formal de JMAK. Esta considera nucleos aleatoriamente distribuidos no espaco. Quando
elevado o nimero de nucleos de fase sigma, percebeu-se um afastamento da curva obtida em
relacdo aquela prevista por JIMAK, caracterizando que a distribuicdo dos mesmos ja ndo pode
ser considerada aleatdria. A fim de validar o modelo qualitativamente, exemplos preliminares
das microestruturas para algumas sessdes em 2D foram obtidas para efeito de comparagéo
com micrografias reais. Ao final do trabalho, foi proposta também uma alteracdo no cédigo

que possibilitou a predicdo de propriedades mecanicas a partir da Regra Linear das Misturas.

Palavras-chave: Fase sigma; Modelamento 3D; Regra das misturas; Propriedades mecanicas;

Simulagdo Computacional



ABSTRACT

Duplex stainless steels are of great interest because they have a good relationship between
mechanical and corrosion resistance properties of the ferrite and austenite phases and are
widely used in industry. In a certain temperature range (650°C to 900°C), however,
intermetallic phases may develop. Among them, the main one is the sigma phase, which has
a hard and fragile characteristic, significantly decreasing the properties of steel mentioned
above. In the present work it was proposed the development of a computational model to
predict the nucleation and growth of the sigma phase in a duplex matrix also computationally
modeled. The first stage of the work was the simulation of a three-dimensional duplex
microstructure, containing approximately equal fractions of the ferrite and austenite phases.
The second stage was the nucleation and growth of the sigma phase in this initial matrix of
ferrite and austenite, also via simulation. For both stages, the Causal Cone method was used.
For the validation of the computational model, the results were compared with the analytical
theory of the formal kinetics of JIMAK. It considers that nuclei are randomly distributed in
space. When the number of sigma-phase nuclei is high, a JIMAK curve distancing is noticed,
characterizing that their distribution can no longer be considered random. In order to validate
the model qualitatively, preliminary examples of microstructures for some 2D sessions were
obtained for comparison with real micrographs. At the end of the work, it was also proposed
a code change that allowed the prediction of mechanical properties using the Linear Mixture
Rule.

Keywords: Sigma phase; 3D modeling; Mixing rule; Mechanical properties; Computational

Simulation
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1. INTRODUCAO

As bases da cinética formal de transformacao de fase [1-5] — mais conhecidas como
teoria de JMAK (Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov) - foram responsaveis por boa parte dos
avancos nos estudos sobre nucleacgdo e crescimento de fases sélidas em metais.

Essa teoria considera que a nucleacdo deve acontecer em um meio infinito, que os
nucleos estejam distribuidos aleatoriamente no espaco e possuam geometria similar.

Os acos inoxidaveis duplex sdo acos com ampla utilizacdo industrial devido ao
balanceamento de boas propriedades mecanicas e de resisténcia a corrosdo [6] das fases ferrita
e austenita que o compdem. Entretanto, durante o processo de manufatura desse material, outras
fases intermetalicas podem surgir, dentre elas, a fase sigma [6].

Esta fase intermetalica em especifico é objeto de estudo pelo fato de interferir
diretamente nas boas propriedades do aco citadas anteriormente [7].

Estudos experimentais tém demonstrado uma nucleacgéo preferencial da fase sigma nos
contornos de grao da ferrita seguido de posterior crescimento dentro da fase ferrita [8]. Isso
permite que, dentro de certas condi¢bes, a nucleacdo e crescimento da fase sigma seja
interpretada através do modelo matematico proposto por JIMAK.

Este trabalho se propde a simular uma matrix duplex tridimensional, seguida de
nucleacdo e crescimento da fase sigma, utilizando a teoria do Cone Causal. Varias quantidades
de nucleos foram testadas. Esses testes puderam ser analisados através de representacfes
gréficas, sendo comparados também com as equacdes analiticas propostas.

Além dos dados estereoldgicos, foi possivel também analisar o desenvolvimento da

microestrutura e a evolucéo das propriedades mecénicas durante a simulacdo. Essa analise de
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propriedades foi possivel gracas ao uso da Regra das Misturas. Essa Regra diz que dada uma
propriedade qualquer que se comporte de maneira linear, em algum material multifasico, a
mesma pode ser estimada a partir das propriedades individuais de cada fase constituinte do
material. De acordo com a quantidade de fase sigma, 0 modelo é capaz de prever como as
propriedades mecanicas se comportam. Assim, foi possivel concluir que a fase sigma realmente

possui influéncia significativa nas propriedades finais do material em estudo.



16

2. OBJETIVO GERAL E ESPECIFICO

2.1 OBJETIVO GERAL

Estudar a formacdo de um aco duplex em 3D no estado sélido via Cone Causal (CC)

seguida de nucleacéo e crescimento da fase sigma nesta matriz, também em 3D.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Desenvolver um algoritmo para reproduzir uma malha discreta de ago inoxidavel duplex
com ferrita e austenita em diferentes proporcdes;

e A partir do algoritmo anterior, desenvolver um modelo computacional para simular a
nucleacdo da fase sigma e seu subsequente crescimento apenas sobre a ferrita;

e Validar o modelo comparando-o com a teoria de JMAK para baixa densidade de ntcleos
na matriz (condicdo de nucleacdo aleatéria);

e Obter secdo de microestrutura em 2D para efeito de comparagdo com micrografias reais;

e Obter microestruturas em 3D por meio das simulagdes para observar o desenvolvimento
da fase sigma na matriz;

e Implementar um modelo preditor de propriedades a partir da Regra Linear das Misturas

e comparar seus resultados com o método dos minimos quadrados.
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3. MOTIVACAO, JUSTIFICATIVA E VIABILIDADE

3.1 MOTIVACAO

Os acos inoxidaveis duplex, devido a sua grande aplicagdo na industria, s&0 um campo
amplo para estudos que envolvam simula¢do computacional e modelamento numérico. A partir
de modelos, é possivel prever o comportamento do aco, como funcionam seus fenémenos
microestruturais e analisar dados estereoldgicos. Essa caracteristica, aliada a andlise
experimental, oferece mais uma ferramenta para melhorar o direcionamento de experimentos,
melhorar a precisdo das analises e minimizar o custo com retrabalhos apés aplicacdo do

material.

3.2 JUSTIFICATIVA

Considerando a importancia da simulacdo computacional para prever fenbmenos e
aplicacBes dos materiais, 0 presente trabalho pretende propor uma nova maneira de estudar o
comportamento da evolugdo microestrutural dos acos inoxidaveis duplex. Neste sentido,
contribuir para o avanco dos estudos de simulacdo desenvolvidos no Nucleo de Modelamento
Microestrutural — NMM, para o espectro de trés dimensdes. Aperfeicoando assim, algoritmos

e codigos previamente implementados nesta linha de raciocinio.
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3.3 VIABILIDADE

Para a execucdo do trabalho, foi necessario suporte computacional, certa estrutura fisica
e bibliografia para pesquisa. Tudo isto esta disponivel no NMM/UFF-EEIMVR, que oferece
uma otima estrutura para desenvolvimento de trabalhos de simulacgéo.

A parte de artigos e publicacdes utilizadas para embasamento tedrico do trabalho
encontra-se disponivel no Portal de Periodicos CAPES.

Para o desenvolvimento do cédigo computacional, da execucdo da simulacdo e da
analise dos resultados, o laboratdrio do Nucleo de Modelamento Microestrutural dispde de doze
microcomputadores ligados em rede, com destaque para cinco estacdes de trabalho com
processadores dual Xeon® de ultima geracdo e mais de 64 GB de memdria RAM.

Além desses computadores do Nucleo, um supercomputador cedido pela Universidade
de Tohoku, no japdo, também foi utilizado para simulacdo do programa.

Os softwares utilizados para que o trabalho fosse executado estdo também disponiveis
no NMM/UFF-EEIMVR: Pacote Office, Wolfram Mathematica 12®, Paraview 5.9.0°,
Microsoft Visual Studio 2012® e Fortran 2003.
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4. REVISAO BIBLIOGRAFICA

4.1 ACOS INOXIDAVEIS

N&o ha duvida que os acos inoxidaveis sdo uma classe importante de ligas. Sua
importancia se manifesta na plenitude de aplicacGes que dependem de seu uso. Em objetos mais
comuns, como utensilios de cozinha e madveis, até utensilios muito sofisticados, como veiculos
espaciais, 0 uso de acos inoxidaveis é indispensavel [9]. De fato, a onipresenga dos acos
inoxidaveis na vida diaria torna impossivel enumerar todas as suas aplicacées.

A palavra "aco" significa que o elemento mais abundante na composicdo quimica do
material € o ferro, enquanto o uso do adjetivo 'inoxidavel' implica auséncia de manchas,
oxidagdo ou corrosdo em ambientes onde os acos sdo normalmente suscetiveis (por exemplo,
em ar seco relativamente puro).

Para que o0 aco seja considerado inoxidavel, é necessario adicionar Cromo (Cr) da ordem
de pelo menos cerca de 11% em peso. Nesse nivel de Cr, uma camada aderente de éxido de
cromo se forma na superficie do aco de maneira relativamente benéfica. No entanto, para evitar
corrosdao e oxidacdo em ambientes mais hostis (por exemplo, em atmosferas Umidas ou
poluidas) ou na presenca de elementos como carbono, teores mais altos de Cr devem ser
adicionados [10].

Enquanto o sistema Fe-Cr é a base, 0s agos inoxidaveis modernos, além do Cr, também
contém uma série de outros elementos de liga cuja presenca aprimora propriedades especificas.
Molibdénio é adicionado para aumentar a resisténcia contra corrosdo e Niquel para obter
austenita, por exemplo.

N&o é incomum para algumas classes, por exemplo, os superferriticos e

superausteniticos, conter quantidades muito generosas desses elementos de liga. Quando o
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conteudo de Cr e Ni € adicionado em quantidades substanciais, a liga resultante é chamada de
liga resistente ao calor. Embora uma mistura de elementos de liga possa estar presente nos agos
inoxidaveis, seu contetido total geralmente é mantido abaixo do teor de ferro, por uma questéo

de manter a liga resultante como um aco [10].

4.1.1 Classificacido dos Acos Inoxidaveis

Os acos inoxidaveis possuem trés tipos principais de microestruturas, sendo: ferritica,
austenitica e martensitica. Essas microestruturas podem ser obtidas ajustando adequadamente
a quimica do aco. Destas trés microestruturas principais, 0s acos inoxidaveis podem ser
classificados em varias classes principais [9,11]. Estes sdo: (1) agos inoxidaveis ferriticos, (2)
acos inoxidaveis austeniticos, (3) acos inoxidaveis martensiticos, (4) agos inoxidaveis duplex,
(5) acos inoxidaveis endurecidos por recipitacao e (6) acos inoxidaveis austeniticos substituidos
por Mn-N. As diferentes classes e agos inoxidaveis possuem propriedades diferentes. Por
exemplo, acos inoxidaveis totalmente austeniticos ndo sdo magnéticos, mas seus 0s homaélogos

martensiticos e ferriticos possuem ferromagnetismo [10].

4.1.2 Os Acos Inoxidaveis Duplex

Acos inoxidaveis com quantidades aproximadamente iguais das fases, austenita e
ferrita, sdo chamados de acos inoxidaveis duplex (DSS — do inglés “Duplex Stainless Steel”).
O DSS é usado em aplicagfes em que € necessaria uma combinacao de excelente resisténcia a
corrosdo com muito boas propriedades mecanicas, por exemplo; tubos para industrias quimicas,
trocadores de calor, aplicacGes em adguas do mar e como material de construcdo em aplicacdes
como pontes e tanques de armazenamento [12].

A producdo de acos inoxidaveis duplex sé surgiu em 1987. Desde entdo, muita pesquisa
foi dedicada ao estudo desse tipo de agos inoxidaveis [10].

Na figura 1 uma micrografia de um acgo inoxidavel duplex é mostrada, onde estéo

explicitas as fases ferrita (partes claras) e austenita (partes escuras) [13].
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Figura 1: Micrografia de um aco inoxidavel duplex 2205.
Fonte: [13]

Para que o0 aco duplex tenha as fracdes de ferrita e austenita balanceadas, e com as
propriedades mecénicas ideias, os elementos de liga (cromo, niquel, molibdénio e nitrogénio,

por exemplo), devem estar balanceados de forma apropriada.

No quadro 1, acomposicao quimica dos principais tipos de acos inoxidaveis duplex esta

demonstrada.
Quadro 1: Composigdo quimica agos inoxidaveis duplex.
Fonte: Adaptacéao de [14]
USN C(%) | Si(%) | Mn (%) | Cr (%) | Ni(%) | Mo (%) | N (%)
S 32304 0,03 0,50 1,00 23 4,50 - 0,10
S$31803 | 0,03 1,00 2,00 22 5,50 3,20 0,18
S$32750 | 0,03 0,80 1,20 25 7,00 4,00 0,30

Com relac¢do a composigdo quimica, 0s agos inoxidaveis duplex sdo separados em trés

grupos [14][15]:

liga e ndo possuem molibdénio na composicdo quimica. Exemplo: UNS S 32304.

a) Agos inoxidaveis de baixa liga: devido ao menor teor de elementos de
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b) Acos inoxidaveis duplex de média liga: se enquadram os duplex mais
utilizados, pois apresentam resisténcia a corrosao intermediaria. Exemplo: UNS S
31803.

c) Acos inoxidaveis de alta liga: sdo designados por superduplex, pois
apresentam elevada resisténcia a corrosdo comparavel aos superausteniticos que

possuem entre 5 e 6% de molibdénio. Exemplo: UNS S 32750.

4.1.3 A fase sigma

Posteriormente a elaboracéo e solidificacdo, os acos inoxidaveis duplex requerem um
controle especial durante os processos de fabricacdo industrial subsequentes, devido a
possibilidade de formacdo de fases intermetélicas indesejaveis, que podem precipitar e
comprometer as propriedades no produto final [16]. A fase intermetalica mais significativa é a
sigma (o) que precipita na faixa de temperatura entre 650 ¢ 950 °C [16,17] e por ser rica em
compostos metélicos pode levar a fragilizagdo mecanica e deteriorar a resisténcia a corrosdo do
aco [18]. Os acos inoxidaveis duplex com elevada adicdo de cromo e molibdénio sdo mais
propensos a precipitacdo de fase sigma, uma vez que esses elementos aceleram sua cinética de
precipitacdo [19].

Devido a sua influéncia significativa, a fase sigma é pesquisada had muito tempo por um
grande nimero de pesquisadores [6,8,12,22,33]. Apesar dos numerosos estudos anteriores, as
pesquisas nessa fase continuam em ritmo acelerado. A maioria dos estudos concentra-se na fase
sigma que se forma via envelhecimento térmico [10].

A cinética de formacéo da fase sigma inicia com nucleacdo nos campos de alta energia,
como: contornos de graos, pontos triplos de gréos ou discordancias [21]. Estes nicleos formam-
se, predominantemente, nos contornos entre ferrita-ferrita e ferrita-austenita [8,22].

Pode-se observar, na figura 2, as fases sigma, a ferrita e austenita em uma amostra de

aco inoxidavel 2205:
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Figura 2: Formacéo da fase sigma no aco duplex 2205
Fonte: [13]

4.2. ESTEREOLOGIA QUANTITATIVA

A estereologia pode ser definida como um conjunto de procedimentos baseados em
geometria e probabilidade que, a partir de medices ou contagem de elementos estereoldgicos
(segmentos de retas, pontos, area de secGes e perimetro) de uma imagem plana de uma estrutura
tridimensional, produz informacGes sobre caracteristicas da estrutura original.  As
caracteristicas estruturais que podem ser determinadas pela estereologia sdo: volumes de certos
elementos estruturais (o que pode representar a determinacdo de composicdo de materiais ou
fracOes de fases presentes), areas de elementos superficiais planos ou ndo, comprimentos de
elementos lineares, nivel de vizinhanga entre fases presentes em uma estrutura (denominada
contiguidade) e tamanhos de elementos volumétricos (como grédos), entre outras [20].

A determinacdo de fracGes volumétricas de fases em uma estrutura é a medicao mais
conhecida e mais facil de fazer em estereologia. Esta determinacdo pode ser feita de trés
maneiras distintas: fracdo de pontos, fracdo linear e fragdo de area.

Esta igualdade esta representada na equacgéo 1, onde Vi, representa fragdo volumetrica,

A, fracdo de area, L, fracdo linear e Pp fracdo de pontos.

VWw =4 =L, = Pp (1)

A forma mais simples de encontrar a fragdo volumétrica é através da fracdo de pontos

que consiste em dispor uma rede de pontos sobre determinada area da microestrutura e contar
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quantos que interceptam determinada fase na malha total considerada. A quantidade das fases
presentes em uma microestrutura é geralmente dada pelas suas fragdes volumétricas.

Para gréos policristalinos esféricos chega-se a uma expressao para Nv (nimero de
nuicleos por unidade de volume). Usando S = 4nR?e V = %n R3, sabendo que D = 2R [23],

calcula-se a area superficial por unidade de volume Sy pela equagéo 2:

3 2)

Onde:
S — Area superficial do grao
V' —Volume do gréo

R — Raio do gréo

Para Nv (numero de ndcleos por unidade de volume), basta derivar a equagao 2 acima,

obtendo a equacao 3:

3 3)

4.3. TRANSFORMACOES DE FASE

As transformagdes de fase ocorrem na maioria dos materiais metalicos, a qual se d& mais
comumente pelas transformacdes no estado sélido. A transformacdo de fase provoca uma
mudanca interna no material com o intuito de diminuir a sua energia interna, atingindo o estado
de menor energia e consequentemente o maior equilibrio termodindmico. Grande parte dessas
transformacdes sélido-solido ocorre pelo fenémeno da nucleacéo e crescimento. Elas podem
ou n&o ser difusionais.

Nas transformacdes de fase essas transformacgdes podem ocorrer em duas etapas [24].
Na primeira etapa, o surgimento ou nucleagdo tem-se que uma nova regido transformada é
gerada a partir de sitios de nucleacdo. Na segunda etapa, o crescimento, a nova fase cresce as
expensas da antiga pela migracdo relativamente lenta das interfaces entre as fases, e 0

crescimento resulta da transferéncia dos atomos individuais através da interface. Os nucleos
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que inicialmente sdo pequenos na regido transformada crescem consumindo a matriz original

ndo transformada.

4.3.1. O Modelo de IMAK

A teoria inicial desenvolvida por Johnson and Mehl, Komolgorov e Avrami [1]-[5],
daqui para frente referenciado como “JMAK?”, constitui a fundamentacdo da teoria cinética
formal aplicada hoje. Essa teoria encontra-se amplamente aplicada para transformagdes de
ambos os materiais metalicos e ndo metalicos [4], [5]. Essas transformacgdes estendem
estritamente as transi¢des de primeira ordem “nucleagdo e crescimento” para situagdes em que
a nucleagdo e crescimento t€ém um significado puramente “operacional”. Além disso, exemplos
modelados para cinética formal podem ser encontrados em uma diversidade de transformacdes
como recristalizacdo [24], “espalhamento de martensita” [25] e cristalizacdo de polimeros [26].

JMAK considera a transformacao de uma fase mae o, em uma nova fase 3, por nucleagao
e crescimento, e obtém a cinética global medida da fracdo volumétrica transformada Vy, (t),
como funcéo do tempo de reacdo(t). O crescimento ira cessar quando ocorrer o impingement,
isto é, a interferéncia entre as regides que crescem. Uma das principais contribuicdes dessa
teoria foi para resolver o problema do impingement. O volume transformado obtido deste modo
é obviamente muito maior do que o volume real transformado. Esse volume transformado
recebe 0 nome especial de “volume estendido”, Vi [24]. Essa quantidade é geralmente dividida
pelo volume total resultando em uma “fragdo volumétrica estendida”, Vy,z. Vy,5, portanto, pode
ser considerada a soma do volume de todos os graos individuais supondo que eles crescem sem
impingement. A expressdo exata que associa V;, a fracdo de volume estendida V; é dada pela

equacéo 4.

Vy=1—exp™ e (4)

Essa solucdo exata obtida para o problema de nucleagéo e crescimento de uma nova fase
ndo é geral. Duas expressdes analiticas sao normalmente associadas com esse trabalho inicial.
A nucleacéo uniformemente aleatoria pode ser por saturacdo de sitios ou é realizada atraves de
uma taxa de nucleacao constante. A nucleacao por saturacdo de sitios implica que todos os sitios
de nucleagdo estejam ocupados antes da transformacdo, ou seja, todos os nlcleos ja estdo

presentes no tempo inicial, t = 0. Enquanto que a taxa de nucleagdo constante apresenta o
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numero de nucleos novos por unidade de tempo por unidade de volume constante. Além do
mais, foi assumido que a transformagdo ocorre em meio infinito, a taxa de crescimento, G, é
constante e as regides crescem com o formato esférico.

Especificamente, a expressdo analitica exata para saturagéo de sitios é dada pela equacéo

V,(t) =1—exp (5mvese?) ®)

Onde Ny, é o numero de nacleos por unidade de volume.

4.4 AJUSTE DE CURVAS

Durante a tentativa de resolucdo de varios problemas praticos, é necessario encontrar
uma funcéo para representar um conjunto de dados experimentais. E possivel descrever esses
problemas matematicamente do seguinte modo [29]:

Dada uma familia de funcdes

{Q1, ..., 00} Onde @;:[a,b] > R,i=1,..,n (6)

E uma tabela da funcéo f
Quadro 2: Dados da funcéo f
Fonte:[29]

Xo X1 Xn

fo fr fen

Uma fungdo g que seja membro da familia G e que se ajuste aos dados

(xi, fi), i =0,...,monde f; = f(,) deve possuir constantes cy, ¢y, ..., ¢, € R ndo todas nulas

tal que,

n

909 = o0 () + €191 () + €a0n (D) = ) (@) ™

i=0
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“Como os parametros c, ¢y, ..., Cc, a serem determinados aparecem linearmente na
defini¢do da funcdo g(x) este caso é conhecido como o caso linear do Método dos Minimos
Quadrados” [29].

Dessa forma, o problema se resume a encontrar uma reta g(x) = ¢, + c;x que se ajuste
melhor a funcéo f.

Através da observacdo da figura 3 pode-se concluir que a forma mais simples de

escolher as constantes ¢, e c; acontece quando d,, d; e d, sejam 0s menores possiveis [29].

(2, f2)

Ya

— (.1?1. fl)

Figura 3: llustracdo do Método dos Minimos Quadrados para o caso linear
Fonte: [29]

Dentre as possibilidades de resolucdo desse problema, estd minimizar a soma dos
desvios d;,

2
Minimizar Z d;

=0

Sabendo-se que os d;, podem ser de sinais diferentes, é possivel minimizar a soma do

valor absoluto dos desvios,

2
Minimizar Z |d;|

i=0
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Porém, “o problema neste caso surge quando utilizamos as técnicas de minimizacgéo
envolvendo o célculo de derivadas pois como se sabe a fun¢do valor absoluto nédo é derivavel
na origem” [29].

Neste caso entdo, a melhor forma de resolucdo € minimizar a soma do quadrado dos
desvios, ou seja,

2
Minimizar Z d?

=0
4.5 PROPRIEDADES MECANICAS NOS ACOS INOXIDAVEIS DUPLEX

As diferentes propriedades dos varios acos inoxidaveis foram estudadas extensivamente
por um periodo muito longo e, portanto, esta muito bem documentado na literatura [14].

As principais propriedades mecanicas desses acos estdo descritas no quadro 2:

Quadro 3: Propriedades Mecénicas
Fonte: Adaptacdo de [14]

Resisténcia ao
NSNS | oo | TSRS | et | D
(MPa)
S 32304 400 600-820 25 230
S 31803 450 680-880 25 260
S 32750 550 800-1000 25 290

Os acos inoxidaveis duplex apresentam excelentes propriedades mecanicas, atraves da
combinacéo entre os elevados limites de escoamento da fase ferritica com altos valores de
alongamento da fase austenitica. O limite de escoamento desses a¢os chega a ser duas vezes
maior do que o dos acos austeniticos, além disso, os acos duplex apresentam um alongamento
minimo em torno de 25%.

O comportamento mecéanico dos acos inoxidaveis duplex esta intimamente ligado com
as caracteristicas mecanicas de cada fase, por isso, um correto balanceamento entre as fases

ferrita/austenita é tdo importante para 0 comportamento mecéanico do material.
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Os acos duplex tém sua tenacidade limitada a distribuicao e fracdo volumétrica da fase
ferritica e, que com uma fragdo volumétrica de cerca de 40% da fase austenitica, obtém-se uma
prevencdo efetiva da ocorréncia e crescimento de trincas. Além disso, os agos duplex a
temperatura ambiente apresentam uma alta resisténcia ao impacto e boa tenacidade [14].

Enquanto os efeitos da fase sigma nas propriedades mecanicas de agos inoxidaveis séo
bem conhecidos, estudos sobre as propriedades da fase sigma em si parecem ndo ser tdo
numerosas. Um estudo recente de Ohmura et al. [27] determinou que a dureza da fase sigma

seja de cerca de 17 GPa na carga de pico de 500 mN usando nanoindentacao.

4.5.1 Limite de resisténcia a tracdo

O limite de resisténcia a tracdo é a tensdo no ponto "mais alto" da curva
tensdo/deformacdo de engenharia. Em outras palavras é a tensdo maxima que pode ser

sustentada por um material sob tracdo. O alongamento minimo identifica a deformacéo do
material quando submetido a uma carga axial.

Limite de
Resisténcia a

Tracgéo

Tenséo

Deformacao
Figura 4: Representacdo esquematica do Limite de Resisténcia a Tragédo
Fonte: [37]

Apesar de existirem estudos investigando a cinética de precipitacdo de fase sigma

[8,13], trabalhos mostrando os efeitos de pequenas fracOes desta fase nas propriedades
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mecanicas classicas (limite de escoamento, resisténcia e alongamento) e na tenacidade ao
impacto do material em tempos curtos (<10 min) sdo pouco encontrados na literatura cientifica
[28].

Em MARTINS et al. (2018) a influéncia de diferentes tratamentos térmicos nas fragdes
de fases (ferrita, austenita e sigma) e seus efeitos nas propriedades mecanicas de um aco
inoxidavel duplex UNS S31803 foram investigados. A quantificagdo das fases foi feita por
técnicas de microscopia Optica e microscopia eletrénica de varredura e as propriedades
mecanicas avaliadas através de ensaios de tracdo uniaxial e impacto Charpy-V [28].

Os dados para o limite de resisténcia a tracdo podem ser avaliados nas figuras 5 e 6:
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Figura 5: Fracdes das fases primarias medidas no MO e no EBSD e os valores de limite de

resisténcia a tragcdo

Fonte: [28]
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Figura 6: Fracdo de fase sigma medidas no MO e EBSD e os valores de limite de resisténcia a
tracdo.
Fonte: [28]
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4.6 REGRA DAS MISTURAS

A chamada Regra das Misturas, no caso dos materiais metélicos, é uma analogia a Regra
das Misturas para soluc¢des no estado liquido na &rea de quimica.

A formulacdo dessa regra é feita a partir de uma analogia e generalizacdo da regra
aplicada para misturas ideais, na qual a propriedade da mistura € uma ponderacdo das
propriedades dos componentes puros, introduzindo um fator de ponderacao alternativo a fragdo
molar (ou massica), que seria avaliado como fungdo da composi¢do da mistura. As constantes
do modelo sdo obtidas a partir da ideia de uma composicdo local caracteristica com
consideracBes simplificadas de volume e area superficial das moléculas dos compostos na
mistura [30].

O peso de cada componente presente na solugdo contribui de maneira linearmente
ponderada para as propriedades da mistura de acordo com sua fragcdo massica.

No caso de materiais metalicos, no estado sélido, a analogia é feita utilizando-se as
fracbes volumétricas presentes de cada fase. A propriedade final do material é determinada,
portanto, pela contribuicdo de cada propriedade de cada fase presente [31-32].

Suas respectivas fracBes volumétricas ditam o quanto cada fase vai influenciar na
propriedade em analise. Esta é determinada regra das misturas linear e pode ser observada na

Equacao 8:

P = Pl VV1 + PZ VV2 PTLVVTL (8)

Onde P é a propriedade da mistura que se deseja calcular, P, ... B, sdo os valores da propriedade
de cada componente separadamente e Vy, ...V}, sdo os valores da fragdo volumétrica de cada

componente da mistura.



32

5. METODOLOGIA

No presente trabalho, o foco se encontra na utilizacdo de simulagcdo computacional e
modelamento analitico para obtencdo dos resultados. O modelo analitico utilizado para
validacdo e comparacdo das simulacdes foi o de cinética formal. O cddigo computacional
utilizado foi desenvolvido pelo Nucleo de Modelamento Microestrutural, utilizando a
linguagem de programacao Fortran e sendo compilado pelo Microsoft Visual Studio2012® com
paralelizagdo em Open MP. Para a visualizagdo das microestruturas geradas utilizou-se o

programa Paraview 5.9.0% e os graficos com o auxilio do programa Wolfram Mathematica 10®.

5.1. MODELO COMPUTACIONAL

Para esse trabalho foi utilizada uma matriz com 300° células em todas as simulacdes.
Foi avaliado o comportamento microestrutural para 1000, 2000, 3000, 4000 e 5000 nucleos
iniciais de fase sigma na matriz duplex. A matriz inicial duplex possui 80 nucleos de fase
austenita e 70 nucleos de fase ferrita. As condi¢fes de contorno periddico foram adotadas
exceto ao longo da direcdo x1. No fluxograma mostrado na Figura 7 é apresentado

esquematicamente o algoritmo que foi utilizado.
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Entrada de Dados
|

Formacéo da Matriz (ferrita/austenita)
|

Nucleagcdo homogénea da Fase Sigma

‘ Crescimento da Fase Sigma ’

|
‘ Saida de Dados ’

Figura 7: Fluxograma esquematico do algoritmo desenvolvido.

Fonte: Proprio Autor

A parte de entrada de dados corresponde a inser¢do no programa de todos os parametros
necessarios para a simulacdo, como: o tamanho da matriz, quantidade de ndcleos iniciais de
ferrita, austenita e sigma, tipo de nucleacgéo (aleatéria, homogénea), fracbes volumétricas para
serem plotadas, valores das propriedades mecénicas a serem avaliadas.

A primeira simulacdo foi responsavel por formar a matriz ferrita/austenita, onde
posteriormente a fase sigma iria nuclear. Essa matriz foi alocada ha memaoria do computador.
A proxima etapa consistiu na nucleacgéo e crescimento da fase sigma na matriz supracitada. A
nucleacdo foi homogénea e aconteceu por saturacdo de sitios, utilizando o método do cone
causal.

Para a nucleacao e crescimento da fase sigma, a quantidade de nucleos foi variavel, e o
crescimento da fase ocorreu também de forma variavel, para avaliar o efeito da quantidade de
fase sigma para as varaveis em estudo.

Por fim, tem-se a geragdo dos dados que ocorreu na Saida de dados, que foram: tempo
de reacdo, fracdo volumétrica transformada (V) e area por unidade de volume (Sy). Também

se geram outros dados que sdo utilizados para a visualizagdo das microestruturas e sua evolugéo.
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5.1.1. Método do Cone Causal

Neste trabalho, considerou-se que a nucleacdo aconteceu por saturacdo de sitios. 1sso
significa que no instante de tempo t = 0 todos os ndcleos aparecem na matriz. Logo apds, a
cada incremento de tempo, os nucleos crescem, até preencherem totalmente a matriz. Este
crescimento é regido pelo método do Cone Causal, como citado anteriormente. Na figura 8, os
pontos amarelos representam nucleos da nova fase, e 0s pontos azuis, particulas néo
transformadas. Na figura 9, é apresentada uma representacdo esquematica em trés dimensdes

para o método do Cone Causal.

00 OOO
00O 0
0 00000
0000 OEOEO
S 2 N N N NN N
0 000 0O

X

Figura 8: Exemplo de crescimento via Cone Causal

Fonte: [38]
N
A
/ 4
S\ -~ | G/
/-7 / .
0 g tempo ’

Figura 9: Representacdo em 3D do Cone Causal
Fonte: [38]
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Esse método é definido como a regido no espago-tempo na qual pelo menos um evento
de nucleacdo tem que ocorrer para cobrir 0 ponto x no tempo t [36]. Isto significa que,
considerando que essa regido seja uma esfera de raio R, com centro em um ponto x qualquer
da matriz; esse ponto x sera transformado se, e somente se, houver um ndcleo dentro dessa
esfera de raio R. A cada incremento de tempo, como a esfera é dependente do tempo, o raio da
mesma aumenta, elevando também a probabilidade de que haja algum ndcleo dentro dela,
transformando assim, o ponto x.

Para que 0 método seja utilizado computacionalmente, as simula¢fes avaliam, a cada
iteracdo de tempo, todos os pontos da matriz, a fim de verificar quais deles serdo transformados.
Isso é possivel gracas ao calculo da distancia da esfera em rela¢do aos nucleos dispersos na
matriz. No caso da distancia entre o nucleo e a esfera for menor do que o raio R, o ndcleo esta

dentro da esfera e 0 ponto sera transformado.

5.1.2. Condicdo de Contorno

Condicdes de fronteira periddicas (CFPs) ou condi¢des de contorno sdo um grupo de
condicdes de delimitacdo espacial que sdo escolhidas para aproximar um sistema
demasiadamente grande (podendo ser considerado, portanto, infinito) usando uma pequena
peca chamada célula unitaria.

Como neste trabalho a matriz possui um tamanho limitado, faz-se necessaria a utilizagéo
de condicdes de contorno.

Para cada situacao apresentada na figura, o cresimento continua a acontecer em faces,
arestas e vértices, ou seja, ao atingir uma face, um nucleo continua crescendo na face oposta
(figura 10a). Ao atingir uma aresta, o0 crescimento continua nas arestas opostas (figura 10b). E

guando um vértice é atingido, o crescimento continua em todos os outros veértices (figura 10c).
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j y 2
x3 *

{a) 1]

Figura 10: Representacdo esquematica das condic¢des de contorno. (a) face, (b) aresta, (c)
vértice.
Fonte: [39]

5.2 PREDICAO DO LIMITE DE RESISTENCIA A TRACAO VIA REGRESSAO

LINEAR

Uma das formas de predizer valores de propriedades dos materiais que se comportem
de maneira linear, € através do ajuste de curvas, que foi tratado no tépico 4.4.

De posse dos dados de determinada propriedade do material em funcdo da fracédo
volumétrica de determinada fase, ou composi¢do do mesmo, é possivel encontrar uma equacgéo
da reta que melhor ajuste esses pontos e, a partir dessa equagéo da reta, encontrar os valores da
propriedade para diferentes fragdes volumétricas ou diferentes composicoes.

No trabalho de POHL, STORZ e GLOGOWSKI [40] os autores compartilham a
influéncia da precipitacdo de fase sigma no Limite de Resisténcia a Tracdo nos AcoS

Inoxidaveis Duplex.

a) 750°C

Limite de resisténcia a tragao [MPa]

Fase ISigma (%)
Figura 11: Efeitos da fase sigma no Limite de
Resisténcia a Tracdo nos Agos Inoxidaveis Duplex
Fonte: [40]
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Utilizando o Metodo dos Minimos Quadrados a partir de um programa de captacao de
pontos, GetData Graph Digitizer, e ferramentas do Windows Excel, foi possivel encontrar a
equacdo que descreve os pontos da figura 11 e extrapolar os resultados para outras fracGes
volumétricas de fase sigma no material a partir do resultado das simulacdes. Para isso,
considerou-se o conjunto de dados para a temperatura de 750 °C, que exibia 0 comportamento
linear mais pronunciado e possuia mais similaridade com os dados encontrados via Regra

Linear das Misturas.

y =7,0012x + 779,75
R?=0,9229

Reta de Ajuste dos Pontos

940

920

900

880

860

840
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Limite de Resisténcia a Tragdo (MPa)

780

760
0 5 10 15 20 25

Fase sigma (%)

Figura 12: Reta ajustada a partir da figura 11
Fonte: Proprio Autor

Sendo assim, a equacéo da reta encontrada que descreve o comportamento do Limite de

Resisténcia a Tracéo dos acgos inoxidaveis duplex é dada aproximadamente por:

y =7,0012x + 779,75 9
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Com essa equacao, o Limite de Resisténcia a Tracdo pbde ser estimado utilizando os

dados provenientes das simulagdes.

5.3 PREDICAO DO LIMITE DE RESISTENCIA A TRACAO VIA REGRA DAS

MISTURAS

A partir da equacéo (8), € possivel fazer a extrapolacdo do conceito para as propriedades
dos agos inoxidaveis. Considerando as trés fases presentes na microestrutura dos acos duplex
(ferrita, austenita e sigma) a equacao (8) toma a forma da equacéao 10:

Ppiey = PaVoy ey + Fo Voup + PrVisco) (10)

Onde Pp (), Py, Ps, Py séo as propriedades do aco duplex, fase austenita, sigma e ferrita,
respectivamente.
A partir dos dados encontrados para cada fase em dados da literatura [28] para 0 aco

inoxidavel duplex SAE 2205, foi possivel predizer o limite de resisténcia a tracdo para esse aco.
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6. RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir do cddigo computacional foi possivel simular o comportamento da fase sigma.
Foram analisados os comportamentos microestruturais e dados estereoldgicos para 500, 1000,
2000, 3000, 4000 e 5000 nucleos iniciais de fase sigma na matrix duplex. As simulacGes
avancaram, a titulo didatico, até 100% de preenchimento da fase sigma dentro da matriz
ferritica. Os resultados da cinética de desenvolvimento das fases foram comparados com a

teoria de cinética formal para validacdo do modelo.

6.1 DESENVOLVIMENTO MICROESTRUTURAL

A principio, a microestrutura duplex foi gerada, como mostrado na figura 13. Tem-se a
matriz duplex inicial, onde as posteriores simulagdes foram feitas. A fase ferrita é representada
em preto, nessa matriz inicial e a fase austenita é representada pelos grdos em tons cinza claro.

Nas matrizes seguintes a fase ferrita aparece em tons de cinza escuro.



40

Figura 13 - Simulacdo inicial da matriz duplex.

Fonte: Proprio Autor

Nas figuras 14, 15, 16, 17, 18 e 19 estdo representados 0s avangos microestruturais para
500, 1000, 2000, 3000, 4000 e 5000 nucleos iniciais de sigma. Percebeu-se a concentracdo de
nucleos nos contornos de grdo ferriticos conforme o nimero inicial dos mesmos aumentou. Para
cada imagem (a), (b) e (c), as porcentagens de fracdo volumétrica transformada foram de
aproximadamente 25% a 30%, 50% a 60% e 70 % a 80% de transformacao, respectivamente.

A fase sigma, € representada nas figuras pela cor branca.

(@) (c) (b)

Figura 14: Simulacdo computacional para 500 nicleos

Fonte: Proprio Autor
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(a) (©) (b)
Figura 15: Simulag¢do computacional para 1000 nucleos
Fonte: Proprio Autor

(a) (© (b)
Figura 16: Simulacdo computacional para 2000 nucleos

Fonte: Proprio Autor

(a) (© (b)
Figura 17: Simulacdo computacional para 3000 nucleos
Fonte: Proprio Autor
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(a) (©) (b)
Figura 18: Simulag¢do computacional para 4000 ndcleos
Fonte: Proprio Autor

(@) (©) (b)

Figura 19: Simulag¢do computacional para 5000 nacleos

Fonte: Proprio Autor

A nucleagéo e crescimento da fase sigma, foi programada para acontecer nos contornos
de gréo ferrita/ferrita e ferrita/austenita, como sugere a literatura [8,22]. Conforme o tempo
avancgou, seguindo o Método do Cone Causal, os sitios adjacentes as particulas transformadas,
foram se transformando também, tornando-se particulas de fase sigma.

Na figura 20 é mostrada uma secdo de corte da microestrutura tridimensional
comparando-a com uma micrografia real [34] onde pode-se perceber boa semelhanca entre a
simulacdo e a micrografia real. Os contornos de grdo com perfil reto encontrados via simulacao
podem estar relacionados a velocidade de crescimento, que foi considerada constante para todas
as fases.
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Figura 20: Comparacdo entre (a) micrografia real e (b) microestrutura simulada
Fonte: [34] / Proprio Autor

6.2. CINETICA DE TRANSFORMAGCAO

6.2.1 Fracdo Volumétrica

A partir da equacdo (5) consegue-se calcular a evolucao da fracdo volumétrica da fase
sigma. Como a formac&o da fase ocorreu a partir dos contornos da ferrita e considerando que a
nucleacdo ocorreu somente consumindo ferrita, a fragdo volumétrica de sigma foi limitada pela
fracdo inicial de ferrita (Vy finiciar)-

Assim, obtém-se a equacdo 11:
VVO'(t) = (1 - eXp(—T[NVG3t3)) * VVfinicial (11)

No decorrer do tempo de aquecimento, a fracdo volumétrica de ferrita decai e é

demonstrada pela equagéo 12:

Vv (©) = Wriniciat — Vo (8) (12)

Os dados de cinética de transformacdo estdo mostrados nas imagens a seguir.
Na figura 21, tem-se representada a fragdo volumétrica versus tempo para 1000, 2000, 3000,
4000 e 5000 nucleos de fase sigma, respectivamente.
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Figura 21: Grafico da densidade média de volume versus tempo para (a) 1000 ndcleos; (b)
1000 nucleos; (c) 2000 nacleos; (d) 3000 nacleos, (e) 4000 nucleos e (f) 5000 nucleos. A

linha solida representa os resultados analiticos. Os pontos representam os dados simulados.

Fonte: Proprio Autor
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Através dos graficos foi possivel visualizar que, para uma densidade de ndcleos muito
baixa (500 nucleos), a curva analitica se afastou ligeiramente da curva simulada. 1sso ocorreu
porque a cinética de crescimento da fase sigma foi calculada em decorréncia da somatoria das
transformacdes que ocorreram dentro de cada gréo de ferrita. Em um cenério de poucos nucleos,
haviam poucos nucleos de fase sigma por gréo de ferrita, portanto, estatisticamente a quantidade
de nucleos foi baixa para concordar com a teoria analitica.

As simulagdes com 1000 e 2000 nucleos foram as que tiveram mais congruéncia com o
modelo analitico de IMAK.

A partir de 3000 ndcleos, as curvas recomecam a se afastar. Como a fase sigma esta
programada para nuclear e crescer somente nos contornos de grdos de ferrita/ferrita e
ferrita/austenita, se a densidade de nucleos fosse muito alta, haveria um aglomerado de ndcleos
nessas regides supracitadas. Dado que o modelo proposto por JIMAK assume condicGes de
nucleacdo aleatdria, um grande numero de nucleos nos contornos, deixa de ser uma condicao
aleatoria para se tornar uma condicdo de grdos aglomerados, ferindo assim o modelo. Isso
justifica o afastamento do modelo analitico para a simulacéo.

A fracdo volumétrica da fase sigma foi acompanhada durante a simulacdo, e sua
comparagdo com a porcentagem de fase ferrita, para dados simulados e 0 modelo de cinética de
JMAK estdo demonstrados na figura 22, onde foi possivel perceber a diminuicéo da fase ferrita

enquanto a fase sigma aumentou, consumindo a area antes ocupada pela ferrita.

0.7}

— = Sigma Analitico
= Ferrita Analitico
0 6 b & = Sigma Simulado

0.5;

; 0.4:
0.3:
0.2;
0.1:
0.0 . . ;

0 10 20 30

Tempo

=~ = Ferrita Simulado

Qo
Q00000000000000-

Figura 22: Comparagéo entre a evolugdo da fase sigma e a fase ferrita

Fonte: Proprio Autor
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Na figura 23 foi possivel analisar a influéncia do nimero de ndcleos de fase sigma na

area superficial, Sy,.

No caso da area superficial, similarmente & fragdo volumétrica, a curva analitica se

afastou da curva simulada conforme o numero de nucleos aumentou, como era esperado.
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Figura 23: Grafico da area superficial média versus tempo para (a) 500 nucleos; (b) 1000
nacleos; (¢) 2000 ndcleos; (d) 3000 nucleos, (e) 4000 nucleos e (f) 5000 ndcleos. A linha

sOlida representa os resultados analiticos. Os pontos representam os dados simulados.

Fonte: Proprio Autor

6.3 LIMITE DE RESISTENCIA A TRACAO VIA REGRESSAO LINEAR

Utilizando a equacao (9), e os valores de fracdo volumétrica das simulagdes, foi possivel
obter o grafico da evolugdo do Limite de Resisténcia a Tracdo considerando um ajuste a partir

de dados reais.

Na figura 24 estes dados podem ser visualizados:
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Figura 24: Limite de Resisténcia a Tragdo via Ajuste de Curva via minimos quadrados

Fonte: Proprio Autor
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6.4 LIMITE DE RESISTENCIA A TRACAO VIA REGRA DAS MISTURAS

Utilizando as fragBes volumétricas de cada fase geradas durante as simulagdes, e
utilizando a equacdo (10), foi possivel fazer o uso da regra das misturas para predi¢do das
propriedades mecanicas dos acos inoxidaveis duplex.

Segundo dados obtidos da literatura [28] foi possivel encontrar valores para os limites
de resisténcia a tragdo para cada fase do aco inoxidavel duplex 2205, através da solugdo de um
sistema linear de equagoes.

Os valores calculados com base nos dados de [28] e a lei das misturas sdo apresentados

no quadro 4:

Quadro 4: Limite de resisténcia a tragdo para as fases constituintes do aco duplex 2205

Fonte: Proprio Autor

LRT (MPa) | Ferrita | Austenita | Sigma
637 749 1129

De posse desses dados, e dos dados de fracdo volumétrica disponibilizados pela
simulacdo, o desenvolvimento do limite de resisténcia a tracdo durante o crescimento da fase
sigma na microestrutura péde ser calculado.

Os resultados se encontram na figura 25:
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Figura 25: Limite de Resisténcia a Tragdo via Regra das Misturas

Fonte: Proprio Autor
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Para o célculo dos Limites de Resisténcia a tragdo, foram utilizados os valores
encontrados na simulagdo com 2000 ndcleos iniciais de fase  sigma.
Quaisquer simula¢des poderiam ter sido utilizadas. A escolha pela simula¢do com 2000 nucleos
ocorreu pela proximidade dessa simulacdo com o modelo analitico.
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7 CONCLUSOES

Através do presente trabalho, foi possivel observar que o objetivo proposto foi
alcancado, sendo possivel simular e analisar a nucleacdo e crescimento da fase
sigma, bem como atestou-se a boa correlagéo da regra das misturas com os dados

analiticos;

A partir da boa correlagdo entre os dados simulados e analiticos, demonstrou-se
que o uso de programas de simulagdo computacional podem ser bons meios para

modelar situacdes de nucleagéo e crescimento de gréos;

Pdde-se verificar que, como previsto, 0 aumento no nimero de nucleos afastou
a curva de Fracdo Volumétrica simulada da curva analitica, 0 que comprovou
que, conforme o nimero de ndcleos aumentou, 0 modelo perdeu a caracteristica

de nucleacdo aleatoria que é premissa do modelo analitico de IMAK;

O objetivo de nuclear a fase sigma nos contornos de ferrita e austenita, e fazé-la
crescer somente para dentro da fase ferrita foi alcancado, e as simulacdes foram

executadas até 100% do preenchimento da matriz ferritica para titulo didatico;

O ndmero ideal de nucleos de fase sigma para a simulacdo estar em maior
concordancia com o modelo proposto por IMAK encontrado foi entre 1000 e
2000 nucleos. Para valores abaixo ou acima desta faixa, o resultado simulado
comegou a se distanciar da teoria de cinética formal. Isso se deve a perda da
caracteristica de aleatoriedade dos ndcleos na matriz, para um nimero grande de
nicleos, e a baixa densidade de ndcleos por grdo de ferrita, para um ndmero

baixo de ndcleos.
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As microestruturas em duas dimensdes foram comparadas com micrografias
reais, e demonstraram grande similaridade morfologica. Como ainda existem
parametros reais que ndo sdo contemplados pela simulagéo, como a influéncia
de outras fases, temperatura, etc., conforme o programa for aperfei¢coado, espera-

se que essa similaridade aumente;

O Método do Cone Causal se mostrou um bom método para simulacfes de
transformacdes de fase.

A Lei das Misturas mostrou ser uma boa forma de avaliar o comportamento de
propriedades dos materiais que se comportem de maneira linear. Para o caso da
fase sigma em Acos Inoxidaveis Duplex, vérias propriedades podem ser
avaliadas. O desafio é encontrar o valor dessas propriedades para cada fase

constituinte do material.

O método de ajuste de curva, quando comparado a Lei das Misturas, apresentou
uma ligeira diferenca conforme a porcentagem de fase sigma aumentava na
matriz. 1sso pode acontecer devido ao fato que o ajuste foi feito com um nimero
reduzido de pontos, e esses pontos serem também relacionados aos acos duplex
em geral, e ndo especificamente ao aco 2205, como usado no célculo para a
Regra das Misturas;

O uso de simulagbes computacionais se mostrou uma ferramenta promissora na
andlise e resolucdo de problemas reais, a partir de ferramentas acessiveis e
métodos simples, que podem trazer economia de tempo, recursos financeiros e

humanos para o futuro da engenharia.
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SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Realizar simulag6es utilizando outros modelos de contorno, como as Equagdes de
Rios e Villa para crescimento em espaco confinado;

Avaliar se 0 aumento elevado no nimero de nucleos pode ser modelado de maneira
eficaz considerando-os como clusters de fase sigma na matriz austenitica;

Ajustar paramétros como velocidade de transformacéo e temperatura para melhorar a
precisao do programa;

Estrapolar a analise da Regra Linear das Misturas para outras propriedades mecanicas,
comparando os dados simulados com dados experimentais;

Avaliar a nucleacéo e crescimento de outras fases, como a fase chi, no aco.
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