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RESUMO

O presente trabalho buscou modelar as transformacdes que ocorrem quando um
policristal sofre tal tipo de processo mecéanico, de modo que as interfaces ou contornos
de graos tornem-se anisotropicos. Para a simulagdo Nao Homogénea, os nucleos sédo
localizados no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson nao
homogéneo. As regides transformadas crescem com formas elipsoidais alongadas e
achatadas. A simulacao e a solucdo analitica exata apresentam um excelente acordo.
No grafico de contiguidade em relagéo a fragdo volumeétrica, os dados da esfera e de
todos os elipsoides caem na mesma curva. A curva de contiguidade para nucleacdo
de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo cai acima da curva
de contiguidade para nucleacdo de acordo com um processo de ponto de Poisson
homogéneo. Este comportamento indica que a nucleacéo de acordo com um processo
de ponto de Poisson ndo homogéneo introduziu um efeito de agrupamento dos
nacleos. O presente trabalho também apresentou uma simulacdo computacional de
transformacdes nucleadas em contorno de grédo que crescem como elipsoides em
planos paralelos. A cinética de transformacéo da simulagdo computacional mostra
excelente concordancia com as expressdes analiticas exatas, como esperado. A
contiguidade mostrou-se muito Gtil para entender o efeito das formas dos elipsoides e
0 numero de ndcleos por plano nas microestruturas. A contiguidade revelou uma
tendéncia de "agrupamento" tipico da nucleacdo em contornos de grdo. Para a
nucleacdo nas interfaces da matriz, a cinética de transformacdo da matriz com
crescimento esférico e crescimento elipsoidal com a mesma quantidade de nucleos
nas interfaces obtiveram curvas semelhantes de acordo com a quantidade de nucleos
na matriz. A curva de contiguidade para nucleacédo nas interfaces das matrizes cai
acima da curva de contiguidade para nucleagcao de acordo com um processo de ponto
de Poisson homogéneo. Este comportamento indica que a nucleacdo nas interfaces
da matriz introduziu um efeito de agrupamento dos ndcleos semelhante ao caso das

demais simulagdes.

Palavras-chave: Transformacdo de Fases, Recristalizacdo, Simulagao

Computacional, Contorno de Grao, Microestrutura.



ABSTRACT

This paper sought to model the transformations that occur when a polycrystal suffers
such a mechanical process, so that the interfaces or grain boundaries become
anisotropic. For the non-homogeneous simulation, the nucleus are located in a space
according to a non-homogeneous Poisson point process. The transformed regions
grow with elongated and flat ellipsoidal form. The simulation and the exact analytical
solution present and excellent agreement. Microstructures were generated for the
computational simulation. On the contiguity graph in relation to the volume fraction, the
sphere data and from all the ellipsoidal fall on the same curve. The contiguity curve for
nucleation according to a non-homogeneous Poisson point process can be drawn
above of the contiguity curve for a nucleation according to a homogeneous Poisson
point process. This behavior indicates that the nucleation according to a non-
homogeneous Poisson point process introduced a grouping effect of the nucleus. This
work also showed a computational simulation of transformations nucleated on grain
boundaries which grow like parallel ellipsoidal plains. The computational simulations
results were compared with a new exact analytical expression obtained by Villa and
Rios. The computational simulations kinects transformation shows excellent
agreement with the exact analytical expressions, as expected. The contiguity proved
very useful to understand the ellipsoidal forms effect and the number of nucleus by
plain on the microstructures. The contiguity reveled a “grouping” tendency typical of
nucleation in grain boundaries. For the nucleations on the matrix interfaces, the kinect
transformation of the matrix with spherical growth and ellipsoidal growth with the same
guantities of nucleus on the interfaces obtained similar curves according to the matrix
nucleus quantity. The contiguity curves for the nucleation on the matrix interfaces will
be plotted above the contiguity curve for the nucleation according to a homogeneous
Poisson point process. This behavior indicates that the nucleation on the matrix
interfaces introduced a grouping effect of the similar nucleus in the case of the

simulations presented before.

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

Boundary; Microstructure.
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1. INTRODUCAO

Os agos durante seu processamento, sofrem tanto deformagéo a quente quanto
a frio. Por esse motivo é de grande importancia o conhecimento de encruamento,
recuperacdo, recristalizacdo, crescimento de grdo, ndo sO para processar
corretamente esses materiais, mas também para controlar suas microestruturas.
Nesta tese da-se o foco as simula¢des pelo método do Cone Causal com nucleacdes
com crescimento esféricos e elipsoidais do tipo oblato e prolato com variacdes na
razdo de aspecto. Desta maneira, foi proposto modelar as transformacdes que
ocorrem quando um policristal possui as interfaces ou contornos de gréaos
anisotropicos. Isto €, a densidade das interfaces depende da direcao escolhida.

A cinética de transformacdo é analisada com a classica teoria de John-Mehl,
Avrami e Kolmogorov, JMAK[1-5]. Essa teoria tem em seu desenvolvimento
suposi¢cées como: nucleacao aleatéria, crescimento com velocidade constante, forma
dos graos esférica e homogeneidade energética na matriz. Existem teorias para o
caso de nucleacéo periddica[6] e para alguns casos quando ocorrem “clustering”[7].

Entretanto, algumas das suposicdes consideradas para o desenvolvimento da
teoria analitica do modelo de JMAK fogem da realidade dos fenbmenos. Se considerar
a energia armazenada, apos o processo de deformacdo, como sendo uniforme.
Quando o material é deformado, a distribuicdo de energia armazenada nao é uniforme
devido a alguns fatores como: diferenca de taxa de deformacg&o de uma regido para
outra, atomos de impureza e/ou precipitados que restringem o movimento das
discordancias, entre outros. Consequentemente, como a energia armazenada € a
forca motriz para o processo de recristalizacdo, a nucleacéo nao é aleatéria. Porque
ela ocorre em sitios de maior energia armazenada e 0 crescimento ndo ocorre com
velocidade constante.

Partindo deste ponto é levado em consideracdo o modelo analitico de Cahn

também para a analise das curvas de cinética de transformacgéo. Cahn em seu estudo
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derivou expressdes para a fracdo volumétrica transformada em funcédo do tempo
quando a nucleacgéo ocorre em planos e linhas aleatérias, sendo de grande interesse
esse modelo para esta tese.

No capitulo 6, foi generalizado trabalhos anteriores de Rios e Villa sobre o
crescimento elipsoidal. A equacédo generalizada se aplica a nucleacao de elipsoides
de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo. Na simulacéo, os
nucleos estédo localizados no espac¢o de acordo com um processo de ponto de Poisson
nao homogéneo. As regifes transformadas crescem com elipsoides no fomato de
prolatos e oblatos.

No capitulo 7, foi abordado a questao da generalizacdo da nucleacao elipsoidal
em contornos de grdo abordando trés aspectos chaves. O primeiro aspecto é uma
generalizacdo da nucleacdo e crescimento de elipsoides em contornos de grédo. O
segundo aspecto é uma simulacdo computacional da nucleacdo e crescimento de
elipsoides oblatos e prolatos em planos paralelos aleatérios e a comparagdo da
simulagdo computacional com a solugdo matemética exata de Villa e Rios. E o terceiro
aspecto é usar o resultado da solucédo para planos paralelos aleatérios, igual a solucéo
para planos aleatérios. Este resultado é valioso porque nos permite discutir o
comportamento da nucleacao e crescimento de elipsoides em planos aleatérios, ou
seja, contornos de grdos com base na solucdo analitica e simulacdo computacional
para planos paralelos aleatdrios.

No capitulo 8, abordou-se o modelamento das nucleacdes nas interfaces de
matrizes com graos elipsoidais com diferentes formas. Variou-se o nimero de
nacleos para uma melhor investigacdo do efeito da nucleacédo nas interfaces. O
capitulo 9 apresenta as consideracdes finais de todo o estudo abordado por esta

tese de doutorado.

Cabe ainda salientar que durante a realizacédo desta tese, foram publicados
13 trabalhos,dos quais 5 em periddicos internacionais de relevancia, inclusive com
conceito A no Qualis CAPES. A lista completa dessas publicagbes encontra-se no
Apéndice 12.1.
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2. OBJETIVOS

2.1. Objetivos Gerais

Nesta tese foi proposto modelar as transformacdes que ocorrem quando um
policristal possui as interfaces ou contornos de gréo anisotropicos. Isto €, a densidade

das interfaces depende da direcdo escolhida.

2.2. Objetivos Especificos

o Desenvolver um codigo computacional, capaz de simular com fidelidade
as transformacdes que ocorrem quando um policristal possui as interfaces ou

contornos de graos anisotropicos;

o Simular a situacao na qual o policristal foi deformado de tal forma que os

graos estejam alongados;

o Simular a situacdo na qual a transformacéo nucleie nas interfaces de

graos deformados por laminacgéao, graos “panqueca’;

o Propor parametros microestruturais capazes de caracterizar qualitativa

e guantitativamente as microestruturas multifasicas;

o Comparar as simulagbes computacionais com o modelo analitico de

JMAK]1-5], Cahn e Rios e Vila[6] e assim extrair conclusdes pertinentes;
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3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1. FENOMENOS QUE OCORREM DURANTE A DEFORMACAO E

RECRISTALIZACAO

A deformacéo plastica pode ocorrer de quatro modos distintos: deformacgéo por
deslizamento, maclacéo, difusdo e transformacéo de fases. Sendo mais comumente
a deformacdo por deslizamento de planos ocasionados pelo movimento das
discordancias. A deformacdo plastica por deslizamento acontece segundo
determinados planos e dire¢cdes denominados sistemas de escorregamentos.

Segundo HANSEN][8], a deformacéo plastica ocorrida em materiais policristalino,
esta relacionada a processos de acomodacdo macro e microscépica que afetam a
evolucao microestrutural. Durante a acomodacao macroscopica ocorre a mudanca no
formato dos gréos, que se tornam mais alongados, seguido de um consideravel
aumento na area total dos contornos de grdos. Enquanto ocorre a acomodacao,
discordancias sao geradas continuamente durante a deformacéo e passam a interagir
entre si levando a formacao de subestruturas mais complexas[9]. Os fen6menos de
recuperacdo e recristalizacdo sdo determinados através da quantidade de energia
armazenada durante os processos de deformacéo plastica. Assim, a condicao
microestrutural do estado deformado ir4 determinar o desenvolvimento, o crescimento
e a orientacdo dos nucleos que originardo novas estruturas de grdo durante a
recristalizacéo. A distribuicdo de defeitos criados durante a deformacao depende de
fatores como a estrutura cristalina, a natureza quimica e a pureza do material,
velocidade de deformacéo e sua energia de empilhamento (EDE)[10].

As heterogeneidades de deformacé&o iniciam-se pela ativacdo de novos sistemas
de deslizamento com o intuito de acomodar localmente as flutuagbes das tensbes

induzidas na microestrutura. Na laminacéo a frio as heterogeneidades de deformacao,
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sdo de grande importancia no estudo da recristalizacdo e da evolucdo da textura
cristalografica. Mas, devido a complexidade das estruturas de deformacgéo, os
diferentes tipos de subestruturas, foram classificados de acordo com uma anélise
detalhada da desorientacdo, morfologia, espacamento, e orientacdo cristalografica.
Subestruturas formadas no interior dos graos durante a deformacao plastica podem
ser classificadas como banda de deformagé&o, microbandas ou bandas de transicéo,
contorno de grao e regides de inclusao[ll]. As principais heterogeneidades de

deformacéo serdo abordadas a seguir.

3.1.1. Bandas de deformacao

Pode se definir bandas de deformag¢do como uma regido vizinha de um mesmo
grdo que sofreu rotacfes distintas. O surgimento das bandas de deformacao é
sugerido através de dois mecanismos[12]. No primeiro caso a banda de deformacéo
surge pela deformacdo imposta no cristal que pode ser acomodada por distintos
sistemas de deslizamento. O outro tipo seria pela deformacao distinta em diferentes
regi6es do mesmo gréo. Uma caracteristica dessa heterogeneidade é que as bandas
de deformacdo ficam contidas no interior do gréo. Metais puros com estrutura
cristalina do tipo CCC e CFC, geralmente apresentam este tipo de banda de

deformacéo.

3.1.2. Bandas de transicao

As bandas de transi¢ao sdo regides que determinam a fronteira entre duas bandas
de deformacéo, e sdo caracterizadas pela constante mudanca de orientagéo[12]. S&o
constituidas em regides distintas de um mesmo grao que sofreram rotacdes diferentes
durante a deformacdo devido a utlizacdo de diferentes sistemas de
escorregamento[13]. Como as bandas de deformacgé&o, as bandas de transicdo néo
ultrapassam seus contornos, permanecendo no interior do gréo. As células de
discordancias no interior das bandas de transicdo sdo menores e mais alongadas na

direcdo da banda ou da solicitagdo mecanica.

3.1.3. Bandas de cisalhamento

As bandas de cisalhamento, em geral, ocorrem em metais altamente

deformados a frio e com gréos grosseiros, em ligas de aluminio contendo elevados
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teores de magnésio ou cobre e em ligas contendo particulas cisalhaveis. Estas
heterogeneidades ocorrem durante a laminacao até grandes reducdes e, dependendo
da deformacédo aplicada e da espessura da chapa, colonias deste tipo de bandas
tendem a unir-se de um lado ao outro da espessura levando a ruptura ou a formacéo
de defeitos superficiais indesejaveis. A nucleacdo da recristalizacdo é beneficiada
através das significativas diferencas de orientagcéo entre a estrutura de discordancias
desenvolvida dentro da prépria banda e em relagdo a sua vizinhanga, estas
heterogeneidades de deformacdo séo locais de nucleacdo mais favoraveis para a

recristalizacéo primaria[12].

3.1.4. Microbandas

As microbandas podem ser definidas como estruturas que separam diferentes
blocos de discordéancias em metais e ligas deformados plasticamente para pequenas
e médias deformacdes. Estas heterogeneidades tendem a alinhar-se com a direcéo
de laminacdo como aumento da deformacdo. As paredes que formam as
microbandas, assim como as células de deformacdo sdo formadas por arranjos de
discordancias, porém a densidade de discordancias encontrada no interior das
microbandas € mais elevada[14]. A diferenca de orientacdo entre as microbandas em
relacdo a matriz é pequena, e devido as dimensfes deste tipo de estrutura, sua
observacéo s6 se torna possivel com o auxilio da técnica de microscopia eletrénica

de transmissao (MET).

Como foi mencionado, com a deformacado induzida em um material ocorre o
aumento da densidade de discordancias elevando também o nivel de energia
armazenada na forma metaestavel. Sob um subsequente aquecimento esta energia
pode ser liberada por dois distintos processos: recuperacdo e recristalizacdo. A
recuperacdo pode ser entendida como uma forma de rearranjo e aniquilacdo das
discordancias dentro da matriz deformada. E a recristalizacdo como sendo o rearranjo
das discordancias formando uma regido isenta de defeitos unido a um contorno de

alto angulo com alta mobilidade.

A recristalizacdo primaria é a etapa especifica em que acontece a nucleacao e
0 crescimento de novos grdos. A nucleacdo € o periodo de ativagdo térmica dos

ndcleos com 0s maiores niveis energéticos armazenados na matriz deformada. As
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regides que contém os contornos de grdo, maclas, bandas de deformacédo e
precipitados sdo geralmente locais que apresentam altos niveis de energia
armazenada em relacdo ao restante da matriz. Sendo assim, tornam-se locais
propicios para a ativacdo e desenvolvimento dos nucleos. Essa afirmacao pode ser
feita partindo-se do principio que os contornos de grao de baixo e alto angulo evoluem
com maior facilidade em regibes mais favorecidas de forgca motriz para o

crescimento.[13]

3.2 EXEMPLOS DE MICROESTRUTURAS POLICRISTAIS COM INTERFACES

ANISOTROPICAS

3.2.1. Austenita deformada a guente

O principal objetivo da laminacé&o controlada é refinar a microestrutura e, assim,
aumentar tanto a resisténcia quanto a tenacidade do a¢co laminado a quente. A
diferenca entre os acos laminados a quente convencionalmente para os que sofreram
laminagcdo controlada estd no fato de que a nucleacdo da ferrita a ocorre
exclusivamente nas interfaces do grao da austenita y para a laminagdao a quente
convencional, enquanto, a nucleacdo da ferrita a ocorre no interior do grao da
austenita y e nas interfaces do grdo da austenita y durante a laminagdo controlada
levando a uma estrutura de gréo mais refinada. A Figura 1 apresenta o esquema da
austenita deformada a quente sendo possivel observar na Figura 2a a estrutura da
austenita antes da deformacao com graos grosseiros. Apos a deformacao imposta no
material ocorre uma mudanca no formato dos grdos devido a processos de
acomodacdo macro e microscOpica em consequéncia da deformacéo plastica,
apresentando a partir de entéo gréos alongados como pode ser observado na Figura
2b, e na Figura 2c o material se encontra recristalizado obtendo-se uma estrutura de

graos uniforme e refinada[8,15].
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Figura 1 - Esquema da austenita deformada a quente[15]

A recristalizagdo pode ser estatica ou dindmica. O comportamento da
recristalizacéo se divide em: recuperacao, recristalizacédo parcial e recristalizacdo. Na
regido parcialmente recristalizada a estrutura consiste da mistura de gréaos
recristalizados e dos graos recuperados. Na pratica, os passes de laminagdo séo
realizados na regido de recuperacdo ou, no maximo, na regiao parcialmente
recristalizada. Mesmo se a deformacéo for aplicada repetidamente na regido de
recuperacao, ocorre uma recristalizacdo muito lenta e incompleta que leva a formacéao
de uma estrutura mista de gréos ferriticos a nucleados nas interfaces dos gréaos
austeniticos y e no interior do grao austeniticos y e por este meio obtém-se graos
ultrafinos. Na Figura 2 é possivel observar a variacdo na morfologia dos graos apos
43% de reducdo em laminacao controlada em uma regido recuperada. Os grdos nao

estdo muito alongados, pois, a deformacéo é pequena.

Figura 2 - Austenita néo recristalizada, deformada 43% [15].



33

3.2.2. ECAP

A deformacéo plastica ocorrida em materiais policristalino, esta relacionada a
processos de acomodacdo macro e microscopica que afetam a evolucdo
microestrutural. Durante a acomodacdo macroscopica ocorre a mudanca no formato
dos graos, que se tornam mais alongados, seguido de um consideravel aumento na
area total dos contornos de graos[16]. Enquanto ocorre a acomodacéao, discordancias
sdo geradas continuamente durante a deformagdo e passam a interagir entre Si
levando a formacdo de subestruturas mais complexas[17]. Os fenébmenos de
recuperacao e recristalizacdo sdo determinados através da quantidade de energia
armazenada durante os processos de deformacdo plastica. Assim, a condicdo
microestrutural do estado deformado ird determinar o desenvolvimento, o crescimento
e a orientacdo dos nudcleos que originardo novas estruturas de grdo durante a
recristalizacao.

Um material quando submetido a uma deformacéo, via ECAP (Figura 3), por
exemplo, apresenta diferentes condi¢des para a ocorréncia dos mecanismos de inicio
da recristalizacao dependendo da temperatura de recozimento[18].

O inicio da recristalizacdo pode ocorrer por mecasnismos de migracdo de
contornos induzida por deformacao, migracao de subcontornos e coalescimento de
subgraos. O coalescimento € um mecanismo que promove crescimento de subgrao,
eliminacdo de subcontornos (diminuindo a energia armazenada) e alteracdo das
diferencas de orientacdo entre o grupo que sofreu coalescimento e os subgréos
vizinhos. O aumento dessas diferencas de orientacdo leva ao aparecimento de um
contorno de alto angulo capaz de migrar com alta velocidade, constituindo um nucleo

de recristalizag&o[13].

Na Figura 3 as linhas brancas indicam contornos de baixo angulo e as linhas
pretas contornos de alto angulo. Nos estagios iniciais do refinamento microestrutural
durante a deformacao sdo desenvolvidas estruturas de células de discordancias com
contornos de graos de baixo angulo, e estes se encontram em um estado de nao
equilibrio. Com o aumento do nimero de passes é esperado que esses contornos
atinjam um estado de maior equilibrio evoluindo para contornos com carater de alto

angulo.
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Figura 3 - Imagem por EBSD de monocristal de Nb puro deformado por Ecap, linhas claras
indicam contornos de baixo angulo (foto cortesia de H. Sandim).

3.3. TEORIA CLASSICA DE JOHNSON-MEHL, AVRAMI E KOMOGOROV (JMAK)

Em um trabalho classico feito h4 quase 80 anos atras Johnson-Mehl, Avrami e
Komogorov (JMAK) obtiveram uma expresséo para fracdo volumétrica transformada
em fungéo do tempo quando uma nova fase (ou regido recristalizada) nucleia em sitios
aleatorios no espaco. A principal dificuldade em se obter tal expresséo € o fato de que
mesmo que as regibes tenham inicialmente a forma esférica e crescam com
velocidade constante, G, como supuseram JMAK, elas irdo interferir no crescimento
umas das outras. Esta interferéncia (impingement) causa a mudanca de forma nas
regides que crescem o que complica consideravelmente a solugéo do problema. Esta
dificuldade foi resolvida por IMAK.[1-5]

Supondo que a nucleagdo ocorra em locais uniformemente aleatdrios na matriz
e quando todos os nucleos sao formados no tempo (t= 0), isto €, ocorre a chamada
“saturacao de sitios”, JIMAK[1-5] obtiveram a expresséo para fracdo transformada em
funcéo do tempo, V.

—47NyG3t3

Wt)=1-e s (1)
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Onde t é o tempo, N, € niumero de nucleos por unidade de volume e G € a

velocidade de crescimento da suposta constante.

3.3.1. Limitacdes da teoriade JMAK

Ainda que a teoria de JMAK seja amplamente empregada para Varias
transformacdes de fase, ela trabalha com certas suposi¢des, sendo necessério
algumas com sideracdes, sendo elas[7,19]:

¢ As transformacdes devem ocorrer em um espago amostral infinito;
¢ Os nucleos devem estar distribuidos aleatoriamente no espaco;
e Os nucleos devem possuir uma forma geométrica similar;

e O crescimento deve ser isotrOpico e seu crescimento ird cessar quando uma

interferéncia dos graos, “impingement”.

Na natureza podem existir algumas situagdes em que essas suposi¢cées nao sao
verdadeiras, o que pode causar um desvio da cinética abordada pelo modelo podendo
acarretar erros na analise do processo experimental.

Um exemplo classico € a suposicdo de nucleacao aleatéria em materiais que
contém bandas de deformacéo apds uma laminacao a frio. Resultados experimentais
e tedricos sugerem que 0s nucleos surgem preferencialmente em locais de maior
energia armazenada como as bandas de deformacao em questdo. O crescimento em
forma de elipsoides € outro problema encontrado quanto se assume que € possivel a
utilizacdo da teoria JMAK. A correcdo nao funciona bem, pois as extremidades do
elipsoide tém velocidade maior que as do centro. Outro fator importante que é
descartado quando se utiliza o modelo JMAK é a existéncia de gradiente de
deformacéo e de alta EDE no material. Tanto o gradiente de deformacédo, quanto, a
alta EDE séo fatores que ocasionam decréscimo de velocidade média das interfaces.
Este fator ocorre porque a velocidade dos graos decresce ao entrar em uma regiao

menos deformada do gradiente (menor for¢ca motriz).
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3.4. TEORIA DO MODELO DE JMAK PARA GRAOS ELIPSOIDAIS

O trabalho pioneiro de Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogov (JMAK) [1-5] esta
normalmente associado ao crescimento de grédos esféricos. No entanto, Kolmogorov
em seus primeiros trabalhos ja afirmava que as férmulas se sustentam sob o
pressuposto crescimento uniforme em todas as direcfes (crescimento esférico) ou
para regides de forma arbitraria similarmente orientadas no espaco.

Esta afirmacéo significa que Kolmogorov ja sabia que seu resultado seria valido
para o crescimento elipsoidal desde que os eixos correspondentes fossem paralelos.
Para a saturacéo de sitios, ou seja, todos os sitios de nucleacdo sédo saturados no
inicio da reacdo ou, em outras palavras, todas as novas regifes se formamemt=10

e crescem com uma forma elipsoidal com uma taxa constante:
41 3
Vv(t) = 1 - eXp (_ ?Aa1a2a3t ) (2)

Onde a1, 02 e a3 S&0 0s eixos principais do elipsoide e A € 0o numero de nucleos
por unidade de volume. O elipsoide mantém sua forma constante se supusermos que
a1, a2 e as sejam constantes. Claramente se a1-a2-03 entdo Eq. (2) reduz a expresséo
usual para crescimento esférico.

Recentemente, Rios e Villa revisitaram o modelo JMAK e o colocaram em
bases mateméaticas mais rigorosas. Assim, locais “uniformemente aleatérios” podem
ser mais precisamente definidos por um processo de ponto de Poisson. O processo
de ponto de Poisson homogéneo resulta na mesma expressao obtida por IMAK. Em
diversos trabalhos, Rios e Villa obtiveram expressfes para situacdes nas quais a
nucleacdo difere da suposta por JMAK, por exemplo, processo de Poisson nao
homogéneo, nucleacdo quando os nucleos estdo agrupados (clusters), quando os
ndcleos ocorrem na superficie e no interior de placas finas, fios finos e pés de
pequenas dimensdes, dentre outros.[6] A Figura 44 abaixo ilustra trés situacdes tipicas

no que tange a localizac&o espacial dos nucleos.
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Figura 4 - Exemplos de sitios de nucleacao: a) Processo de ponto de Poisson homogéneo
(JMAK); b) Processo de ponto de Poisson heterogéneo; c) Nucleagao agrupada (em “clusters”) (foto
cortesia de P. R. Rios).

3.5. NUCLEACAO POR PROCESSO DE PONTO DE POISSON

Para a presente tese, o0 modelamento da nucleacdo enfatizara apenas por
saturacdo de sitios. Na nucleacdo por saturacdo de sitios 0s nucleos estdo
uniformemente distribuidos no espaco amostral, porém objetiva-se que cada sitio de
nucleacdo seja independente dos demais. No processo de Ponto de Poisson os
ndcleos surgem independentes um do outro. Por isso foi adotado este processo.
Assim, cada numero extraido do modelo de processo de ponto de Poisson é apenas
uma realizacdo dentre as possiveis, e cada realizacdo é independente da outra.

Sumarizando o processo, considere que G é um processo de Poisson em R3

com intensidade A, se[20]:

* Al Am s&o subconjuntos disjuntos e compactos em RS2,

* G (AL e G (Am) forem independentes.
+ P(G(A) = k) = A gma@)

k!

Se A\ admite densidade, ou seja, se existe uma fungédo A: R3— R+, tal que:

AA) = [, A(x)dx VA € Bps (3)

Entao A é chamado intensidade de G.

Se A é constante, tem-se:
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* A éigual ao nimero de ndcleos por unidade de volume;

* G é chamado de processo de ponto de Poisson homogéneo.

Se A nao é constante, tem-se:

* A (X)dx é igual ao numero de nucleos em uma regido espacial
infinitesimal dx;
* G é chamado de processo de ponto de Poisson ndo homogéneo.
A Figura mostra a diferenca das posi¢cdes dos nucleos para os processos de

Poisson homogéneo e ndo homogéneo.

(@) (b)

Figura 5 — (a) Processo de ponto de Poisson homogéneo para 1 =1; (b) Processo de ponto

de Poisson ndo homogéneo para A(x,y) = % [21]

Modelos analiticos, como o modelo classico de JMAK[1-5], sdo utilizados
para modelar a nucleacéo por processo de ponto de Poisson, como por exemplo, a
recristalizacdo. Essa teoria foi desenvolvida a partir de suposicées como nucleacéo
aleatéria e homogénea, crescimento com velocidade constante, forma dos graos
esférica e homogeneidade energética na matriz deformada.[22] A Figura mostra a
nucleacéo por processo de ponto de Poisson Homogéneo. As Equacdes (3), (5) e
(6) descrevem a cinética desse processo de nucleacdo. Nota-se que para esse tipo
especifico de nucleacdo, as equagbes sdo muito parecidas com a equacdo de
JMAK[1-5]. Isso porque as suposi¢cdes sdo as mesmas, diferenciando-se apenas

pela introducdo da grandeza estocastica da intensidade A.
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Figura 6 - Nucleacao por processo de ponto de Poisson Homogéneo. Adaptado de[23]

A distribuicdo dos nucleos de forma aleat6ria na matriz, dependera do A que é
a intensidade de nucleos, para o caso de nucleacdo por processo de Poisson
homogéneo.

Tem-se as equacgoes:

Sy (t, 2) = 4mA(x) G2 exp (— 2 ﬂ(x)G3t3) (4)[24]

2/3
Sy(t, 2) = (36mA(2))3(1 - Vy(t,2)) (In (;)> (5)

1-Vy(t,2)

Na nucleacdo ndo homogénea, os nucleos séo distribuidos de forma néo
homogénea, que pode variar em uma ou mais diregdes na matriz. Neste trabalho séo
mostrados e discutidos os resultados para variacao de nucleos em uma Unica direcao.
A Figura 7 mostra uma distribuicdo de nucleos com variacédo ao longo do eixo z, e
demonstra o eixo z variando 0 a 1, ou seja, em coordenada adimensional. A
intensidade na direcao z varia linearmente, segundo a equagéo 4 (z) =mz + n, onde m

e n sao constantes.



40

Figura 7 - Distribuicdo ndo homogénea dos nucleos.

3.6. MODELO ANALITICO DE CAHN PARA NUCLEACAO EM PLANOS E LINHAS

Cahn em seu estudo derivou expressoes para fracao transformada em funcéo
do tempo quando a nucleacdo ocorre em planos e linhas aleatérios, sendo de grande
interesse esse modelo para esta tese.[24]

A expressao encontrada para a nucleacdo em planos aleatérios para o caso de
saturacdo de sitios é:

Vy () =1-exp (=28 Gt [ {1— e” ™G CI-7T} dg) (6)

Onde sfPlanos é a area por unidade de volume dos planos aleatérios e A€ o
namero de ndcleos por unidade de area dos planos.

Recentemente, Rios e Villa obtiveram um resultado importante, provaram
rigorosamente que a equacdo de Cahn também é valida para planos paralelos desde
gue o espacamento entre os planos siga uma distribuicdo de Poisson.[24,25] De forma
analoga a expressao de Cahn obtida para retas aleatorias também é valida para retas
paralelas desde que a disposicdo das retas no espaco siga determinadas condicdes
explicitadas por Villa e Rios.[26] Este resultado € importante para esta tese, pois,
planos paralelos podem ser considerados um caso limite de quando o material sofre
grande reducdo de espessura durante a laminacdo de modo que os as interfaces

sejam quase que 100% paralelas ao plano de laminacéo.
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4. METODOLOGIA

Nesta tese utilizou-se um modelo numérico escrito em linguagem Fortran 2003, e
compilado pelo Microsoft Visual Studio2012® e paralelizacdo em Open MP. A
visualizagcdo das microestruturas geradas foi obtida com o programa Tecplot 360° e
os gréaficos foram gerados com o auxilio do programa Wolfram Mathematica 10®.

Para a realizacdo das simulacdes computacionais utilizou-se o0s seguintes
recursos: computador com dois processadores fisicos Intel Xeon E5-2650 v2 ® 2.60
GHz 64 bits, memoria Ram 128Gb e HD de 2Tb em sistema operacional Windows
Server 2008 R2 ®, e computador com processador Intel Core 17 ® 3.40 GHz, memodria
Ram 32Gb e HD de 2Th em sistema operacional Windows 8.1 Pro ®.

Em alguns casos simulou-se em uma matriz cubica de 3003 células e em uma
matriz clbica de 5003 células e a nucleacéo se deu por saturacdo de sitios para todos
0s casos. Para simular uma amostra infinita foram utilizadas condi¢cdes de contorno

periodicas para todas as direcfes da matriz cubica.

4.1. MODELO COMPUTACIONAL

Ao longo dos trabalhos desenvolvidos no Nucleo de Modelamento Microestrutural
(NMM)[20,26,27]. O codigo computacional inicial para simulagédo de reagbes com
nucleacdo e crescimento em 3D tinha como pardmetro de crescimento o modelo
Autdbmato Celular. Mas com o desenvolvimento do trabalho “Simulacéo
Computacional da Microestrutura das Transformacbes por Nucleacdo e
Crescimento[28], foi elaborado nesse cadigo inicial o parametro de crescimento Cone
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Causal. Para simular os fendbmenos de nucleacdo e crescimento foi utilizado a
metodologia do Cone Causal.

Para o presente trabalho o codigo original passou por melhorias, visando a
otimizacao do mesmo e foi elaborada novas rotinas na busca de uma simulacdo mais
fiel ao que ocorre na préatica e consequentemente ajustar com as equacdes analiticas.
O fluxograma apresentado na Figura 44 apresenta esquematicamente o algoritmo
desenvolvido.

Ao iniciar-se o programa, na entrada de dados todos os parametros que seréo
considerados na simulacdo devem ser especificados, tais como: o tamanho da matriz,
a média de Poisson que serd a quantidade de nudcleos iniciais de cada fase, tipo de
nucleacdo (Aleatoria, Aleatéria Plano, Ndo Homogénea e Interfaces), a regra de
transicdo (Cone Causal), e a fracdo volumétrica de transformacao.

No inicio da simulacdo a matriz € formada, sendo alocada na memdria do
computador, e a distribuicdo aleatéria dos pontos onde serdo alocados os nucleos
iniciais. Ap6s a formacdo da matriz, € executada a nucleacdo, que ocorre por
saturacao de sitios. Com o término da nucleacao, € iniciado o crescimento dos graos,
isso se da até que toda a matriz tenha se transformado.

Ao fim das transformacdes, tém-se a geracao dos dados que ocorre na Saida de
dados, esses sdo: tempo de reacdo, fracdo volumétrica transformada (Vv), area
interfacial por unidade de volume (Sv), velocidade de crescimento e o caminho
microestrutural. Também se geram outros dados que sao utilizados para a

visualizagao das microestruturas e sua evolugao.
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4.2. CONE CAUSAL

Apés a etapa de nucleacdo, os nucleos comecam a crescer até ocorrer a
completa transformacgéo da matriz. O modelo de crescimento é baseado na teoria do
cone causal. Na teoria do Cone Causal (Figura 55 e 6) para haver a transformacéo de
um ponto qualquer na matriz € necessario que contenha pelo menos um nucleo dentro

da esfera de raio R que é centrada neste ponto qualquer.[29]

AT Git+s),

0 s tempo

Figura 5 - Representacdo em trés dimens@es do cone causal. [20]

Com a formacao da nucleacéo os nucleos ficam dispostos na matriz de forma
aleatéria. O raio R dessa esfera aumenta com o tempo aumentando a possibilidade
da existéncia de nucleos dentro da esfera. A evolucao da simulacdo se da através das
interacbes ao longo do tempo. O programa analisa para cada interacdo todos os
pontos da matriz para descobrir de quais serdo transformados. O modo que essa
verificagdo ocorre é pelo calculo da distancia da esfera em relacdo ao nucleo, se a
distancia entre nucleo e esfera for menor que zero, significa que o nucleo esta dentro
da esfera sendo necessario existir pelo menos um ndcleo dentro da esfera para

ocorrer a transformacéo.
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© @
Figura 6 - Representacgdo hipotética da teoria do cone causal entre os pontos da matriz: (a)
tempo igual a 1, (b) tempo igual a 2, (c) tempo igual a 3, (d) tempo igual a 4, onde ocorre a
transformacéo da célula interceptando um nucleo.[30]

4.3. CONDICOES DE CONTORNO PERIODICAS

Para as simulagdes foi utilizado as condigdes de contorno periddicas, de modo que
a matriz gerada seja considerada infinita. A Figura 7 apresenta esquematicamente as

condic¢des de contorno que seréo adotadas.

/ /

L] T ®

(a) /(©)

Figura 7 - Representagdo esquematica das condi¢des de contorno. (a) face, (b) aresta, (c)
vértice[20].

De acordo com a Figura 7, um nucleo quando atinge uma face continua crescendo
na face contraria como é visto na Figura 7a. Para o crescimento nas arestas, na
ocasiao em que um nucleo atinge, por exemplo, a aresta “a”, ele continua crescendo
nas arestas “b” e “c” (Figura 7b), e quando um nudcleo atinge um vértice, o seu

crescimento continua em todos o0s outros vértices a medida que ocorre a evolucao do

tempo (c)[20].
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5. CONSTRUCAO VIA SIMULACAO COMPUTACIONAL DA MATRIZ

DEFORMADA.

A microestrutura € geralmente descrita por parametros como a fracdo
volumétrica transformada, Vv, e area interfacial por unidade de volume em funcédo do
tempo, Sv, sendo estes dois descritos 0os mais estimados experimentalmente e menos
triviais de serem simulados a partir de modelos analiticos.

Para a obtencdo de uma matriz deformada genérica, foi imposta algumas
consideracdes com o intuito de obter gréos alongados que se aproximassem com uma
microestrutura real de um material submetido a um trabalho mecanico. Uma
laminacéo a frio com 80% de reducdo, por hipétese. Em que ha uma alta taxa de
deformacdo imposta, acarretando uma mudanca no formato dos grados devido a
processos de acomodacao macro e microscopica em consequéncia da deformacéo
plastica, apresentando a partir de entdo grdos alongados dependente da direcédo de
laminacéo.

Foi considerada a necessidade da ocorréncia da nucleacdo em planos
paralelos. De modo que ao chegar num determinado valor de quantidade de planos e
guantidades de nucleos seria obtido gréos alongados.

Como as diversas tentativas com a variacdo da quantidade de nucleos por
plano, quantidade de planos na matriz e o espagcamento entre os planos nao
apresentaram resultados satisfatérios. Foi proposto a insercdo de um fator de

alongamento com o mesmo valor em dois eixos.
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5.1 METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

5.1.1. Matriz deformada.

Na primeira tentativa da construcdo da matriz deformada, simulou-se o tipo de
nucleacado Aleatéria Plano. Na nucleacéo Aleatdria Plano, os nucleos séo distribuidos
aleatoriamente nos planos da matriz.

Neste caso foi analisada a situacdo em que a matriz obtinha: 45 ndcleos por

plano e 45 planos, totalizando 2025 nucleos totais na matriz.

5.1.2 Insercdo do fator de alongamento.

Neste caso, foi proposto a inser¢cao de um fator de alongamento com o mesmo
valor em dois eixos. O objetivo foi obter grédos achatados semelhantes aos graos que
sofrem o processo de laminacgao, “graos panqueca”. Um exemplo desta situacdo é
austenita laminada a quente e, posteriormente, transformada em ferrita [15].

Com esta linha de raciocinio para conseguir grdos achatados (Figura 8), a
geometria do grdo simulado passou de esférico para elipsoidal com o intuito da

microestrutura reproduzida se aproximar com uma microestrutura real deformada.

Grao nao deformado Grio laminado
Achatamento
o proporcmnitl a
deformagio

Figura 8 - llustracdo de um gréo altamente deformado por laminacgéao.

O valor utilizado no fator de alongamento foi 0,5. Verificou-se que alterando o
calculo do raio do Cone Causal na direcao y, acrescentado um parametro ajustavel
variando de 0,0 a 1,0. Observou-se que ao ajustar o parametro para 0,0 obtém-se

graos totalmente lineares nas diregbes x e y.
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5.1.3 Nucleacdo segundo processo de Poisson ndo homogéneo com graos

prolatos

Apos as tentativas anteriores, simulou-se a nucleacao ocorrida pelo processo
de ponto de Poisson homogéneo em graos elipsoidais prolato com as raz0es de
aspecto: 2:1:1; 3:2:2; 4:1:1; 5:1:1; 8:1:1; 16:1:1.

5.1.4 Nucleacdo segundo processo de Poisson ndo homogéneo com graos

oblatos

Simulou-se também a nucleacdo ocorrida pelo processo de ponto de Poisson
homogéneo em gréos elipsoidais oblato com as razdes de aspecto: 1:2:2; 2:3:3; 1:4:4;

1:5:5; 1:8:8; 1:16:16 para analisar as matrizes com graos elipsoidais prolato e oblato.

5.2. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para os casos apresentados a seguir realizou-se uma comparacao direta entre
as simulacdes e os modelos analiticos de JMAK e Cahn. Para tal obteve-se graficos
da cinética da transformacédo em funcao do tempo, curva Vv versus Tempo e graficos
do caminho microestrutural. Nesses gréficos os dados das simulagBes foram
representados por quadrados vazados, os dados previstos pelo modelo de Cahn,
foram representados por linha tracejada, e por fim os dados previstos pelo modelo
analitico de JMAK, foram representados por linha cheia. Para facilitar a leitura dos
graficos nem todos os pontos de simulacao foram representados. Para todos 0os casos
também se demonstrou as microestruturas geradas através da simulacdo

computacional.

5.2.1 Variacado dos nucleos iniciais.

Na primeira tentativa da construcdo da matriz deformada, o tipo de nucleagao

utilizada foi Aleatéria Plano. Mantendo o numero de planos que foi 45 planos e 45
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nacleos por plano totalizando em 2025 nucleos totais na matriz. Na Figura 9 observa-

se as microestruturas da simulagéo.

Figura 9 - Simulagdo computacional da nucleacédo aletdria plano com 45 planos e 45
nacleos por plano.

Foi possivel observar que ndo houve a formacdo de grédos alongados
caracteristicos de uma microestrutura deformada. Os grdos na matriz apresentaram
uma morfologia equiaxial e devido a quantidades de nucleos por plano houve um
refinamento dos graos.

Deste modo, foi realizado outros testes com outros valores na variacdo da
guantidade de nudcleos e na quantidade de planos. Foram realizados testes com
variacdo da quantidade de nucleos em 5, 15, 45 e 90 nucleos por plano em uma matriz
com 30 planos, sem sucesso também. Com a quantidade de nucleos por plano fixa
em 100 nucleos por plano, com variacao de 5, 10, 15, 25 e 30 planos em cada matriz,
também sem sucesso.

As curvas da fragdo volumétrica, Vv, como era esperado se aproximaram com
a curva do modelo analitico de Cahn. Na Figura 9 observa-se claramente que a
cinética da transformacéo € bem descrita pelo modelo de Cahn para o caso com 45
planos. As curvas simuladas ficam distantes das curvas do modelo de JMAK,
correspondente as limitacdes que o modelo proporciona. Para o caso apresentado os

ndcleos estao distribuidos aleatoriamente em cada plano na matriz.



50

J
P o

o=

20 30
time
Figura 10 - Fragdo voumétrica, Vv, da nucleacéo aletoria plano com 45 planos e 45 nucleos
por plano.

As curvas da éarea interfacial (Figura 10), Sv, e do caminho microestrutural
(Figura 11), MPM, apresentam um comportamento semelhante a curva da fracgéo
volumétrica, Vv, em relacéo as curvas do modelo de JMAK e Cahn.

As curvas da simulacdo computacional se aproximam da curva do modelo de
Cahn. Foi possivel observar que as curvas simuladas néo se aproximam da curva do

modelo de JMAK devido ao tipo de nucleagdo em questéo.

0.20!
0.15:
>~
v 0.10!
0.05!
0.00 Cerngagnoogn
0 10 20 30
time

Figura 11 - Area interfacial, Sv, da nucleacéo aletéria plano com 45 planos e 45 nucleos por plano.

O caminho microestrutural, MPM, descreve o caminho das transformagdes no
espacgo Sv versus Vv. A obtencéo de Sv se faz relevante uma vez que o parametro de

transformacao mais empregado apés Vv seja a curva de Sv versus Vv.
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Figura 12 - Caminho Microestrutural, MPM, da nucleacéo aletéria plano com 45 planos e 45
nacleos por plano.

5.2.2. Insercado do fator de alongamento.

Como as diversas tentativas com a variacdo da quantidade de nucleos por
plano, quantidade de planos na matriz e o espacamento entre 0s planos nao
apresentaram resultados satisfatérios como visto na secéo anterior. Foi proposto a
insergcéo de um fator de alongamento com o mesmo valor em dois eixos. Neste caso,
0 objetivo foi obter grdos achatados semelhantes aos gréos que sofrem 0 processo
de laminacao, “graos panqueca”. Um exemplo desta situacéo € austenita laminada a
guente e, posteriormente, transformada em ferrita [15].

Com esta linha de raciocinio para conseguir grdos achatados (Figura 8), a
geometria do grdo simulado passou de esférico para elipsoidal com o intuito da
microestrutura reproduzida se aproximar com uma microestrutura real deformada.

O valor utilizado no fator de alongamento foi 0,5. Verificou-se que alterando o
calculo do raio do Cone Causal na direcdo y, acrescentado um parametro ajustavel
variando de 0,0 a 1,0. Observou-se que ao ajustar o parametro para 0,0 obtém-se
graos totalmente lineares nas diregbes x e y.

Com o parametro 1,0 foi obtido grados equiaxiais e o parametro 0,5 foi o mais

razoavel. Mas novamente o resultado ndo foi como esperado, as microestruturas
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estavam longe da realidade. Como é possivel observar na Figura 13, para a realizacéo
das simulagdes foi estipulado 0,5 o fator de alongamento para todas as simulacdes e
0 mesmo numero de nucleos por plano foi 100 ndcleos. Para a analise dos resultados
variou a quantidade de planos na matriz com: 5, 10, 15 e 30 planos em cada matriz

respectivamente.

(©) (d)

Figura 13 - Simula¢cdo computacional com 100 nucleos por plano e fator de alogamento de
0,5 na direcdo X e Y. (a) 5 planos, (b) 10 planos, (c) 15 planos e (d) 30 planos.

Com as microestruturas pode-se observar que uma grande quantidade de
nacleos por plano dificulta 0 seu crescimento no plano, ou seja nas direcdes X e Y.
Logo, uma microestrutura com poucos planos tendera o seu crescimento na direcado
em Z, como observado na Figura 13(a). E uma microestrutura com muito planos, ha
uma saturacdo entre os planos ndo havendo espaco para 0 seu crescimento na
direcdo em Z e nas dire¢des do plano, sendo obtida uma microestrutura refinada com
graos equiaxiais como observado na Figura 13(d).
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Foram realizados outros testes variando o numero de ndcleos por plano e o
namero de planos na matriz, conservando o valor do fator de alongamento. Mas os
resultados ndo foram satisfatorios.

Deste modo, mudou-se o tipo de nucleacdo para a nucleacdo Aleatoria com o
mesmo valor do fator de alongamento de 0,5. Na nucleacéo Aleatéria, 0os nucleos se
encontram distribuidos aleatoriamente na matriz durante o crescimento e ndo em
planos como o tipo de nucleacdo apresentada anteriormente.

Foi observado nas microestruturas (Figura 14) uma anisotropia dos gréos
(setas amarelas), porém a morfologia dos gréos ainda néo estava tdo alongada como
almejado e na zona inferior da matriz a microestrutura apresentou graos grosseiros
(setas vermelhas). Ao elevar a densidade de nucleos houve uma diminuicdo na

anisotropia, pois a microestrutura apresentou graos mais refinados.

(b)

Figura 14 - Simulagado computacional com nucleagéo Aleatoria. (a) 1000 nucleos e (b) 2000
nucleos.

Devido aos resultados da morfologia dos grdos das matrizes simuladas,
novamente foi realizado outro teste com um tipo de nucleagcédo diferente. Sendo
proposto a nucleacdo segundo processo de ponto de Poisson homogéneo com gréos

elipsoidais, apresentados na proxima secéo.
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5.2.3. Nucleacdo sequndo processo de Poisson ndo homogéneo com graos

prolatos

Nesta secao seré apresentado, resultados referentes a nucleagéo ocorrida pelo
processo de ponto de Poisson homogéneo em graos elipsoidais prolato com as
razdes: 2:1:1; 3:2:2; 4:1:1; 5:1:1; 8:1:1; 16:1:1. Para comparar os resultados obtidos
com a simulacéo foi extraido da simulagéo a area interfacial, Sv, de todas as direcdes

da matriz (Erro! Fonte de referéncia ndo encontrada.).

Tabela 1 - Area superficial por unidade de volume SV, determinado por cada direcdo. Sval
para a direcdo em x, Sva2 para a direcdo em y e Sva3 para a direcdo em z.

Razao de aspecto Sval Sva2 Sva3
2:1:1 1.82E-02 3.64E-02 3.63E-02
3:2:2 2.24E-02 3.40E-02 3.39E-02
4:1:1 1.18E-02 4.60E-02 4.55E-02
5:1:1 1.02E-02 4.97E-02 4.91E-02
8:1:1 6.93E-03 5.73E-02 5.60E-02
16:1:1 2.60E-03 6.21E-02 6.04E-02

Na Erro! Fonte de referéncia ndo encontrada. € possivel observar que d
urante a evolucdo microestrutural os grdos obtiveram uma orientacdo semelhante
para uma determinada direcdo. Essa anisotropia fica mais clara com o aumento das
razdes de aspecto, se aproximando com a morfologia dos grdos alongados de uma

microestrutura real deformada.
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(e) (f)

Figura 15 - Simulagdo computacional da nucleagcdo ndo homogénea con gréos elipsoidais
prolato com razéo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1; (e) 8:1:1 e (f) 16:1:1.
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A Figura 16 apresenta o caminho microestrutural, sendo possivel observar que

os dados simulados corroboram com o modelo analitico de JMAK.
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Figura 16 - Caminho Microestrutural, Sv(t) vs. Vv(t), da nucleagdo ndo homogénea con gréos
elipsoidais prolato com razao: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1,;(e) 8:1:1 e (f) 16:1:1.

Isto ocorre porque o tipo de nucleacdo é homogénea, isto €, os graos estdo

distribuidos uniformemente aleatérios no espago. Uma das condi¢des estabelecidas
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pelo modelo. A Figura 17 apresenta a evolucédo da area interfacial, Sv, e a Figura 18
apresenta a evolugéo da fracdo volumétrica, Vv, para graos elipsoidais prolatos sendo
possivel observar também que as curvas simuladas se aproximam com o modelo
analitico de JMAK.

0.07¢ ' ' ' R 0.06}
0.06 0.05
0.05 0.04
S0

0.02 0.02

0.01
0.00

0.01

0.00

0 5 10 15 20 25 30

0.07¢ 0.07}
0.06 0.06
0.05 0.05
~ 0.04 ~ 0.04
? 603 ? .03
0.02 0.02
0.01 0.01
0.00% 0.00 acs
0 5 10 15 20 25 30 3
time
(d)
0.08" ' '
0.10
0.06 0.08
U? 0.04 (50_06
0.04
0.02
0.02
0.00 0.00
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30
time time
(e) ®

Figura 17 - Area interfacial, Sv, da nucleacdo ndo homogénea con gréos elipsoidais prolato
com razéo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1,;(e) 8:1:1 and (f) 16:1:1.
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Figura 18 - Fracdo voumétrica, Vv, da nucleacdo ndo homogénea con grédos elipsoidais

prolato com razéo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1; (e) 8:1:1 and (f) 16:1:1.
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5.2.3 Nucleacdo segundo processo de Poisson ndo homogéneo com graos

oblatos

Nesta secao seré apresentado, resultados referentes a nucleagéo ocorrida pelo
processo de ponto de Poisson homogéneo em gréos elipsoidais oblato com as razdes
de aspecto: 1:2:2; 2:3:3; 1:4:4; 1:5:5; 1:8:8; 1:16:16. Para comparar os resultados
obtidos com a simulacéo foi extraido da simulacéo a area interfacial, Sv, de todas as

direcbes da matriz (Erro! Fonte de referéncia ndo encontrada.).

Tabela 2 - Area superficial por unidade de volume Sv, determinado por cada dire¢do. Sval
para a direcdo em x, Sva2 para a direcdo em y e Sva3 para a direcdo em z.

Razao de aspecto Sval Svaz Sva3
1:2:2 4.56E-02 2.39E-02 2.42E-02
2:3:3 3.82E-02 2.69E-02 2.72E-02
1:4:4 7.23E-02 1.96E-02 2.02E-02
1:5:5 8.32E-02 1.84E-02 1.91E-02
1:8:8 1.12E-01 1.63E-02 1.71E-02
1:16:16 1.74E-01 1.39E-02 1.50E-02

Na Figura 19 é possivel observar que durante a evolu¢do microestrutural os
graos obtiveram uma orientacdo semelhante para uma determinada dire¢cdo. Essa
anisotropia fica mais clara mais uma vez, com o aumento das razdes de aspecto.
Aproximando-se com a morfologia dos graos de uma microestrutura real deformada.

A

Figura 20 apresenta o caminho microestrutural, sendo possivel observar que 0s
dados simulados corroboram com o modelo analitico de JMAK. Novamente isto ocorre
porque o tipo de nucleacdo € homogénea, ou seja, 0os graos estao distribuidos

uniformemente aleatdrios no espaco.
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(@)

(b)

(©)

(d)

(f)

Figura 19 - Simulacdo computacional da nucleacdo ndo homogénea con graos elipsoidais
prolato com razdo de: (a) 2:3:3, (b) 1:2:2, (c) 1:4:4, (d) 1:5:5, (e) 1:8:8 and (f) 1:16:16.
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Figura 20 - Caminho Microestrutural, Sv(t) vs. Vv(t), da nucleagdo ndo homogénea con gréos
elipsoidais oblato com razéo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1,;(e) 8:1:1 and (f) 16:1:1.

A Figura 21 apresenta a evolugdo da area interfacial, Sv, e a Figura 22

apresenta a evolugéo da fragdo volumétrica, Vv, para gréos prolatos sendo possivel
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observar também que as curvas simuladas se aproximam com o modelo analitico

JMAK.
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Figura 21 - Area interfacial, Sv, da nucleacdo ndo homogénea con gréos elipsoidais oblato

com razdo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1; (e) 8:1:1 and (f) 16:1:1.
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Nas Figuras 21 e 22 observou-se uma boa concordancia da simulacéo

computacional com o modelo analitico de JMAK.
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Figura 22 - Fragao voumétrica, Vv, da nucleacéo ndo homogénea con gréos elipsoidais oblato
com razdo: (a) 3:2:2; (b) 2:1:1; (c) 4:1:1; (d) 5:1:1; (e) 8:1:1 and (f) 16:1:1.



64

5.3. CONCLUSOES

Os resultados da simulacdo computacional mostraram boa concordancia com
0os resultados tedricos. Além disso, a simulacdo computacional gera as
microestruturas obtidas por nucleacdo e crescimento de acordo com o tipo de
nucleacédo utilizado. As microestruturas permitem a melhor visualizacdo do efeito do
tipo de nucleacao na forma dos gréos na microestrutura.

A simulacdo computacional permite a medi¢c&o da area interfacial entre regides
transformadas e nao transformadas também como a area interfacial entre regides
transformadas.

Os resultados foram satisfatérios com o tipo de nucleacdo apresentado neta
secdo. Deste modo, foi proposto simular uma generalizacdo de grdos com
crescimento elipsoidal para a partir de entdo, modelar as transformacdes que ocorrem

guando um policristal possui as interfaces ou contornos de gréao anisotrépicos.
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6. SIMULACAO DA GENERALIZACAO DO CRESCIMENTO ELIPSOIDAL

Neste capitulo generalizou-se trabalhos anteriores de Rios e Villa sobre
crescimento elipsoidal. A equacdo generalizada se aplica a nucleacao de elipsoides
de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo. Na simulacéo, os
ndcleos estédo localizados no espac¢o de acordo com um processo de ponto de Poisson
nao homogéneo. As regifes transformadas crescem com elipsoides no fomato de
prolato e oblato e os elipsoides tém seus eixos correspondentes paralelos.

Os graos dos policristais sdo geralmente equiaxiais. Em outras palavras, a
microestrutura € isotropica. No entanto, devido alguns processos, o formato do gréao
pode ser alongado e a microestrutura se torna anisotropica.

Por exemplo, quando um policristal € deformado por laminacéo a frio ou por
ECAP[8,16,31,32] a microestrutura torna-se anisotropica. Outro exemplo é a
formacdo da ferrita a partir da austenita deformada[15]. Nesta situacao, os grdos da
ferrita podem ter a forma alongada em vez de equiaxial[13,15]. Um exemplo menos
comum, é a precipitacdo em uma liga de Ti-20% em peso de Mo sob compresséao[33]
gue resulta em precipitados elipsoidais paralelos.

Elipsoides séo a primeira aproximagdo para grdos alongados. Portanto, € de
interesse estudar a formacdo de gréos elipsoidais em detalhe. Neste capitulo, foi

utilizado a simulacdo computacional e métodos analiticos para realizar este estudo.
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6.1 FUNDO MATEMATICO

Normalmente associamos o trabalho classico de Johnson-Mehl, Avrami e
Kolmogorov[1-5] com o crescimento de gréos esféricos. No entanto, Kolmogorov no
inicio do seu trabalho ja afirmou que[5]:

"As férmulas mantém-se sob a suposicdo de crescimento uniforme em todas
as direcdes (crescimento esférico) ou para regibes de forma arbitraria orientadas de
forma semelhante no espago".

Este trecho significa que Kolmogorov ja sabia que seu resultado pode ser valido
para o crescimento elipsoidal desde que os eixos correspondentes sejam paralelos.
Considerando a nucleacgdo por saturagéo de sitios, ou seja, novas regides nucleadas
em t = 0 e crescer com uma forma elipsoidal com uma taxa constante a expressao

para o crescimento elipsoidal é:
41T 3
%(6) = 1= exp (= T26,6,65t3) @)

Na Eq. (7) o crescimento das regides mantém sua forma durante o crescimento.
Gi1, G2 e Gs séo as velocidades de crescimento ao longo do eixos principais e A € 0
namero de ndcleos por unidade de volume. Os comprimentos dos eixos sdo ai = Git,
a2 = Goat, az = Gat.

Claramente, se G1 = G2 = Gs, entdo a Eq. (7) se reduz a expressao usual para
0 crescimento esférico.

A questéo critica aqui € a assertividade de Kolmogorov de que as regides
devem ser orientadas de forma semelhante no espaco. A Eq. (7) ndo é valida se os
elipsoides forem orientados aleatoriamente no espaco.

A equacdo ndo € vdlida porgue se os elipsoides forem orientados
aleatoriamente durante uma transformacdo de nucleacdo e crescimento, esse
elipsoide pode impedir o crescimento de outro elipsoide. Ocorrendo o fenémeno
conhecido como blocking ou traduzido como bloqueio[19,34].

Existem muitos estudos sobre este problema, e solugdes aproximadas foram
propostas por [19,34]. Ainda assim, uma solugdo matematica exata para este

problema ndo esta disponivel. Godiksen et al.[35] realizaram uma simulacao
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computacional de elipsoides oblatos e prolatos orientados aleatoriamente. Os
resultados de Godiksen et al. mostrou que as formas particulares da Eq. (7) para
esferdides prolatos e oblatos dados por Vandermeer et al.[21] sdo validos se a
proporcao do maior para 0 menor eixo elipsoidal € menor do que quatro. Por exemplo,
elipsoides prolatos com eixos de 4:1:1 ainda obedeceu a Eq. (7) mas ndo com eixos
8:1:1[35].

Em todos esses casos, a nucleagéo dos elipsoides foi supostamente originada
em sitios localizados uniformemente aleatorios no espaco. Em outras palavras, 0s
sitios de nucleacdo que estéo localizados de acordo com um processo de ponto de
Poisson homogéneo[36]. Dentro além desses estudos de nucleacdo e crescimento,
outros trabalhos tem sido feito sobre a influéncia da anisotropia na distribuigéo final
do tamanho de grdo sem equilibrio[37,38].

Em um trabalho anterior, Rios e Villa[6] generalizaram o trabalho de JMAK
tratando para que os nucleos possam ser localizados no espagco ndo apenas por um
processo de ponto de Poisson homogéneo, mas também de acordo com um processo
de ponto de Poisson ndo homogéneo. Como resultado, em vez da fracdo volumétrica,
agora tem uma média dependente da posi¢do da densidade de volume, V.(t, X). Rios
e Villa ainda conseguiram dar uma expressao simples para o caso generalizado de
saturacdo de sitios com velocidade constante e isotropica, G, que € 0 crescimento

esférico
41T 3.3
Wt x) =1—exp (— S A6t ) (8)

onde A(x) € aintensidade dependente da posi¢cdo de um processo de ponto de Poisson
nao homogéneo.

Reconhece-se prontamente que, quando se tem um processo de ponto de
Poisson homogéneo, A é independente da posicao e € igual ao nimero de nucleos
por unidade de volume. Se A € uma constante, a Eq. (8) se reduz a formula de JIMAK
bem conhecida.

No entanto, para que a Eq. (8) tenha uma expressao conveniente, Rios e Villa
assumiram que A(x) era uma funcado harmonica, isto é, AA(x) = 0. Caso contrario, se

A(x) né&o fosse harmdnico, Rios e Villa mostraram que ainda se poderia obter uma
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expressao para um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo arbitrario, mas
envolveria integrais[6]. A Eg. (8) foi testada contra simulagdo computacional usando
autdmato celular em um trabalho anterior[23]. Por causa disso, ndo se pode
simplesmente introduzir A(x) na Eq. (7) "por analogia" para obter uma expressao para
elipsoides nucleados de acordo com um processo de ponto de Poisson nao
homogéneo.

Neste capitulo, foi generalizado a Eg. (7). A nucleacgéo de elipsoides seguem
um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo. Sendo determinado as condicbes
gue A(x) deve satisfazer para que ainda se possa ter uma expressao conveniente
como a Eq. (8). Foi testada esta expressao contra a simulagdo computacional com
nucleacdo e crescimento de elipsoides prolatos e oblatos de forma semelhante
orientados no espaco para varias razées de aspecto.

Conforme demonstrado por Rios e Villa[6], o ponto critico para obter a Eq. (8)
em tal forma conveniente é uma propriedade de integrais de fun¢cdes harménicas: a
propriedade do valor médio. Em 3D, esta propriedade afirma que a integral de uma
funcdo harmonica f dentro de uma bola de razéo unitaria centrada em x € igual a
(411/ 3)f(x). No que se segue, foi derivado quais condicdes a funcao f deve satisfazer
para que uma propriedade semelhante se aplica. Essa propriedade semelhante é que,
em vez de uma bola centrada na origem, tem-se um elipsoide centrado na origem.
Desta propriedade, uma expressao como a Eg. (8) pode ser obtido para elipsoides.

Por uma questdo de simplicidade, foi considerado o caso por saturacdo de
sitios. Ou seja, todos os locais de nucleagéo séo transformados em t = 0.

Sendo 0 modelo de crescimento o0 seguinte: 0os graos crescem com uma forma
elipsoidal com uma taxa constante. Ou seja, no momento t o grdo nascido no ponto X
€ dado por um elipsoide centrado em x com eixos de comprimento ai, a2 € as,
respectivamente. Os elipsoides sao orientados no espaco de modo que seus eixos
correspondentes sejam paralelo. Assim, denotemos por E(X; a1, a2, az) o elipsoide em
R3 centrado em x = (X1, X2, X3) COM €iX0s a1, az € as, e tal que a direcéo do eixo a; esta

ao longo do vetor (1,0,0).

)2 )2 )2
E(X; allaz,a3) = {(yl,yz,yg) € R3: 01 351) + (y2—x3) + (s fs) < 1} (9)

2
aj as as
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Desta forma, podemos modelar o processo de nucleag¢do por um processo de

ponto N = {Xn} em R® onde xn representa a localizacéo espacial do enésimo nucleo
do grao elipsoidal. Desse modo, denotado por 6%(x) o grao nascido no ponto x e
crescido até o tempo t, temos que a regido cristalizada 6' no momento t é o conjunto

fechado aleatorio

o' = Uxn) en ot (xn) (10)
Onde

0°(xn) = E(tn; a1, az, a3) (11)
O cone causal C(t, X) no tempo t no ponto x € dado por

Ctx)={y R’y €0 (x)} (12)
Segue

A(C(6, %)) = [ge 2 dy (13)

Como bem sabemos[6], se o processo de nucleacdo N € um Processo de ponto
de Poisson, entdo a densidade de volume média Vv(t, x) é dado por

v, (t, ) = 1 — e~ 4cx) (14)

O problema agora € calcular a integral na Eq. (13). Se a intensidade A(y) € uma

funcdo em R® de tal modo que
3
Y0 =0 (15)

Onde f(y) = A(a1y; + x1, a2y, + X3, a3Y3 + Xx3).
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A eq. (15) garante que tem a propriedade de valor médio para elipsoides.
Portanto, seguindo um procedimento semelhante descrito em Rios e Vila[6] pode-se

integrar a Eq. (13)
v,(t,x) = 1 — exp{—A(x) 4/3 nGlGZG3t}3 (16)

Observe que, o caso do crescimento esférico € um caso particular do caso
elipsoidal onde G1 = G2 = G3.

Acima, foi obtido uma expressédo para um numero de nucleos espacialmente
dependente, mas independente do tempo. Seguindo 0 mesmo raciocinio acimal6],
também podemos derivar uma expressao para um nimero de ndcleos espacialmente
dependente, mas dependente do tempo: uma taxa constante de nucleagéao, I(x), por
exemplo, uma taxa de nucleacdo constante (mas espacialmente dependente).

v,(t,x) =1 —exp {—I(x)gGlGZG3t4} 17)

A funcdo, I(x), deve satisfazer o mesmo critério derivado para A(x) expresso
pela Eq. (15).

Em relagéo a uma taxa de nucleagédo constante no contexto de um processo
de ponto de Poisson ndo homogéneo, Eq. (17).

Voltando a Eq. (16) pode-se notar que uma intensidade em funcéo de A do tipo
Aly) =ax; +b (18)

Satisfaz a eq. (15). Além disso, também se pode definir um tempo normalizado
para cada transformac&o como t = 3/G,G,G3t, a Eq. (8) e Eq. (16) pode ser reescrita

como a Eg. (19). Observe que, neste caso, cada transformacdo tem seu tempo

normalizado que depende dos parametros geométricos ai, az e as.

v,(6,x) =1 —exp {—/1()()%7113} (19)
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O tempo normalizado sera Gtil no que se segue, como poderemos combinar no
mesmo grafico a cinética de elipsoides de diferentes formas.
A fracdo volumétrica transformada pode ser definida como a integral da

densidade de volume média sobre todo o volume [0,1] x [0,1] x [0,1].

v,(8) = [If, vy(t,x) dx (20)

6.2 METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Para o processo de nucleacdo e crescimento, foi realizado a simulacéo
computacional utilizando o método do Cone Causal[39].

A matriz compreendia para as simulac¢des foi de 300x300x300 células cubicas.
Foi simulado elipsoides prolatos com razbes de aspecto de 8:1:1, 4:1:1 e 2:1:1 e
elipsoides oblatos com razdes de aspecto de 8:8:1, 4:4:1 e 2:2:1. Simulacdes
empregando crescimento esférico também foram realizadas para comparacao. Todas
as simulacdes foram realizadas por nucleacdo em saturacdo de sitios como descrito
na secao acima.

Os nucleos foram localizados dentro da matriz de acordo com um processo de
ponto de Poisson ndo homogéneo com uma intensidade, A(x), variando ao longo de
apenas uma dire¢ao Xi.

A intensidade foi igual a A(x) = A(x1, X2, X3) = mxz + n onde "m" e "n" sao
constantes iguais a 596 e 2, respectivamente. Os mesmos valores de "m" e "n" foram
usados em um trabalho anterior em que o crescimento estava equiaxial[23]. Para fins
dimensionais, consideramos que cada lado de uma célula mede 1 pm. Portanto, a
matriz tem um volume igual a 300x300x300 um?3. Esses numeros foram escolhidos
para dar um numero total de nucleos igual a 300. Como resultado, o tamanho médio
do grdo € de aproximadamente 44 um, que é um valor razoavel. Condi¢cbes de
contorno periédicas foram adotadas, exceto ao longo do eixo Xi.

Todas as velocidades de crescimento foram mantidas constante ao longo da

transformacao. Cada resultado para cada elipsoide € o valor médio de 50 simulagdes.
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Ou seja, foi repetido a simulacdo 50 vezes em cada caso dos elipsoides. Este nimero

de repeticdes, 50, foi usado em vérios trabalhos com resultados confiaveis.

6.3 RESULTADOS

Como resultados construiu-se uma comparacao direta entre as simulacdes e
0s modelos analiticos anteriormente apresentados. Para tal optou-se por graficos da
cinética da transformacéo em funcao do tempo, curva Vv versus Tempo. Em todos os
casos demonstrou-se também as microestruturas geradas com auxilio da simulacéo

computacional.

6.3.1 Evolucdo Microestrutural

A Figura 23 apresenta a evolucao microestrutural para gréaos elipsoidais oblato
com razao de apecto de 4:4:1. H4 um aumento na densidade volumétrica, Vv(t, x), de
x1= 0 para x1= 1. Isso é consistente com o fato de que a densidade de nucleos

aumenta com Xai.

(@) (b) (c)

Figura 23 - Microestruturas via simulagdo computacional da nucleacdo ndo homogénea
com graos que crescem como esferdides oblatos com razéo de aspecto 4: 4: 1: Vv =0,3 (b) Vv=0,7,
(c) Vv = 1[40].
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A Figura 24 mostra uma situacao analoga para a evolucdo microestrutural de
elipsoides prolatos com relagbes de aspecto 4:1:1

(b) ©

Figura 24 - Microestruturas via simulagdo computacional da nucleacdo ndo homogénea
com graos que crescem como esferéides prolatos com razdo de aspecto 4: 1: 1: Vv =0 (b) Vv=10,3,
(c) Vv = 1]40].

As Figuras 25, 26, 27 e 28 apresenta as microestruturas para os elipsoides com

razdes de aspecto: 2:2:1 e 2:1:1, 8:8:1 e 8:1:1 respectivamente.

(b)
Figura 25 - Microestruturas via simulacdo computacional da nucleagdo ndo homogénea com graos

que crescem como esferéides com razdo de aspecto 2:2:1.

A Figura 29 exibe a microestrutura totalmente transformada nos planos x1 = 0,1, x1
= 0,5 e xx = 0,9, respectivamente. Os elipsoides em crescimento tém razdes de
aspecto: (a) 1:1:1; (b) 1:1:1; (c) 1:1:1, (d) 2:2:1, (e) 2:2:1, (f) 2:2:1, (g) 2:1:1, (h) 2:1:1
e (i) 2:1:1.
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(b)
Figura 26 - Microestruturas via simulacdo computacional da nucleagdo ndo homogénea com gréaos

gue crescem como esferéides com razao de aspecto 2:1:1.
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(a) (b)
Figura 27 - Microestruturas via simula¢cdo computacional da nucleagdo ndo homogénea com gréos

gue crescem como esferdides com razéo de aspecto 8:8:1.

(b)
Figura 28 - Microestruturas via simulacdo computacional da nucleacéo nao homogénea com graos

que crescem como esferéides com razdo de aspecto 8:1:1.
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Figura 29 - Microestrutura totalmente transformada em x1, se¢des com gréos que crescem
com razdes de aspecto: (a) 1:1:1 no plano x1= 0,1; (b) 1:1:1 no plano x1= 0,5; (c) 1:1:1 no plano x1=
0,9; (d) 2:2:1 no plano x1=0,1; (e) 2:2:1 no plano x1= 0,5; (f) 2:2:1 no plano x1= 0,9; (g) 2:1:1
no plano x1 = 0,1; (h) 2:1:1 em plano x1 = 0,5; e (i) 2:1:1 no plano x1=0,9.

A Figura 30 exibe a microestrutura totalmente transformada nos planos x1 = 0,1,
x1=0,5ex1 =0,9, respectivamente. Os elipsoides em crescimento tém razdes de
aspecto: (a) 4:4:1; (b) 4:4:1; (c) 4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 4:1:1, (f) 4:1:1, (g) 8:8:1, (h) 8:8:1,
® 8:8:1, {)] 8:1:1, (K) 8:1:1 e 0] 8:1:1.
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Figura 30 - Microestrutura totalmente transformada em x1, se¢cdes com gréos que crescem:
(a) 4:4:1 no plano xa= 0,1; (b) 4:4:1 no plano xa= 0,5; (c) 4:4:1 no plano xa=0,9; (d) 4:1:1 no plano x1=
0,1; (e) 4:1:1 no plano x1= 0,5; (f) 4:1:1 no plano xa= 0,9; (g) 8:8:1 no plano x1=0,1; (h) 8:8:1 em
plano x1=0,5; (i) 8:8:1 no plano x1= 0,9, (j) 8:1:1 no plano x1 = 0,1; (k) 8:1:1 em plano x1=0,5; (I)
8:1:1 no plano x1=0,9.

(f)

o
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6.3.2. Fracao volumétrica transformada em relacao ao tempo

Para elipsoides oblatos, a Figura 31a mostra a densidade de volume média
Vv(t, X) em funcé@o do tempo normalizado. A Figura 31b mostra a fragdo volumétrica,
Vv(t), em funcdo do tempo normalizado. A Figura 32 apresenta a cinética de

transformacao de forma analoga para elipsoides prolatos.

10 1 0: S EREEE 19as8arasian
= I
% 0.8 g 0.8:
8 06 § 0 6:
N e |
S04 £ 0.4 ]
i = — = Normalized JMAK |!
@ =221 S 1 & =221 I
0] = | =
= 0.2 o =441 0'2: - =441
_— — x =09 -
0.0kaE® ] Y — i 00w . .. .
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Normalized Time Normalized Time
() (b)

Figura 31 - Cinética de transformacéo para elipsoides oblatos com raz6es de aspecto:
2:2:1, 4:4:1, 8:8:1. (a) Densidade de volume média em funcdo do tempo normalizado; (b) Fracao
volumétrica em fungéo do tempo normalizado. [40]

? 1.0}
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g 0‘2: x1=0.7|] > 02& = =211 ‘
; x1=09 [ g - !
002 [ — W + =811 1
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Figura 32 - Cinética de transformacéo para elipsoides prolatos com razdes de aspecto:
2:1:1, 4:1:1, 8:1:1. (a) Densidade de volume média em funcdo do tempo normalizado; (b) Fracéo
volumétrica em fun¢éo do tempo normalizado. [40]

As Figuras 33, 34, 35, 36, 37 e 38 apresentam a cinética de transformacdo em
funcdo do tempo de cada transformacédo dos elipsoides separadamente para
elipsoides com razbes de aspecto: 2:2:1, 2:1:1, 4:4:1, 4:1:1, 881 e 8:1:1

respectivamente.
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Figura 33 - Cinética de transformacéo para elipsoides com razdes de aspecto: 2: 2: 1. (a)
Densidade de volume média em fungéo do tempo; (b) Fracdo volumétrica em fungéo do tempo.
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Figura 34 - Cinética de transformacé&o para elipsoides com razdes de aspecto: 2: 1: 1. (a)
Densidade de volume média em funcdo do tempo; (b) Fracdo volumétrica em fungéo do tempo.
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Figura 35 - Cinética de transformacéo para elipsoides com razdes de aspecto: 4: 4: 1. (a)
Densidade de volume média em funcdo do tempo; (b) Fracdo volumétrica em fungéo do tempo.
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Figura 36 - Cinética de transformacé&o para elipsoides com razfes de aspecto: 4: 1: 1. (a)
Densidade de volume medla em fungao do tempo; (b) Fracdo volumétrica em funcdo do tempo.
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Densidade de volume média em fungéo do tempo; (b) Fracdo volumétrica em fungéo do tempo.
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Figura 37 - Cinética de transformacéao para elipsoides com razdes de aspecto: 8: 8: 1. (a)
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Figura 38 - Cinética de transformacéo para elipsoides com razfes de aspecto: 8: 1: 1. (a)
Densidade de volume média em fungéo do tempo; (b) Fracdo volumétrica em fungéo do tempo.
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6.3.3. Contiguidade

A Figura 39 mostra um grafico da contiguidade medida ao longo do volume total
[0,1] x [0,1] x [0,1] em funcao da fragdo volumétrica transformada.
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Figura 39 - Contiguidade em relagdo a fracdo volumétrica. Linha sélida: o crescimento de
esferas nucleadas de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Linha tracejada: o
crescimento de esferas nucleadas de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo.
Os simbolos correspondem a elipsoides nucleados de acordo com um processo de ponto de Poisson
ndo homogéneo.[40]

6.4. DISCUSSAO

Como mostrado na secao anterior a Figura 23 apresenta a evolugao
microestrutural para grédos elipsoidais oblato com razdo de apecto 4:4:1. Ha um
aumento na densidade volumétrica, Vv(t, x), de x1= 0 para x1= 1. Isso é consistente
com o fato de que a densidade de nucleos aumenta com Xxui.

Portanto, a parte inferior da matriz contém grdos maiores, pois tem menos
nacleos que a parte superior [41,42]. A Figura 24 mostra uma situacdo anéloga para
a evolucao microestrutural de elipsoides prolatos com razéo de aspecto 4:1:1.

Nas Figuras 25a, 26a, 27a e 28a apresentam mais evidente o efeito do tipo de
nucleacédo simulado, contendo uma densidade maior de graos na parte superior da

matriz inicial. As Figuras 25b, 26b, 27b e 28b apresenta as microestruturas totalmente
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transformada. As Figuras 26b e 28b evidenciam mais claramente a variacdo do
tamanho dos graos devido o aumento aumento na densidade volumétrica, Vv(t, x), de
X1= 0 para x1= 1.

As Figuras 29 e 30 exibe a microestrutura totalmente transformada nos planos x1
=0,1,x1=0,5e x1 =0,9, respectivamente. Os elipsoides em crescimento tém razdes
de aspecto: (a) 1:1:1; (b) 1:1:1; (c) 1:1:1, (d) 2:2:1, (e) 2:2:1, (f) 2:2:1, (g) 2:1:1, (h)
2:1:1 e (i) 2:1:1 na Figura 29 e razdes de aspecto: (a) 4:4:1; (b) 4:4:1; (c) 4:4:1, (d)
4:1:1, (e) 4:1:1, (f) 4:1:1, (g) 8:8:1, (h) 8:8:1, (i) 8:8:1, (j) 8:1:1, (k) 8:1:1 e (I) 8:1:1 na
Figura 30. Como esperado, o tamanho do grdo diminui conforme a intensidade dos
ndcleos aumenta de x1 = 0,1 a x1 = 0,9 em todos os casos. Os elipsoides prolatos
exibem crescimento anisotrépico mais explicito comparados com elipsoides oblatos.

Para elipsoides oblatos, a Figura 31a mostra a densidade de volume média
Vv(t, x) em funcéo do tempo normalizado. A Figura 31b mostra a fragdo volumétrica,
Vv(t), em funcdo do tempo normalizado.

Para elipsoides prolatos, a Figura 32a exibe a densidade de volume média,
Vv(t, X) em fungéo do tempo normalizado. A Figura 32b mostra a fracdo volumétrica
Vv(t), em funcdo do tempo normalizado.

Podemos comparar o presente resultado com o trabalho anterior[23] que usava
autdmatos celular para simular a transformacgéo nucleada de acordo com um processo
de ponto de Poisson ndo homogéneo. No trabalho anterior[23,27], as regifes de
crescimento ndo foram esférica, mas equiaxial devido ao uso de autématos celular.
Nesta tese, a teoria analitica e o experimento também estavam de acordo.

O plano de referéncia para a cinética de transformacéo € o plano com x1 = 0,5.
Neste plano, temos A(0,5) = 300. Isso significa que a curva de transformacéo
associada com x1 = 0,5 é a mesma curva que seria obtida se os 300 nucleos fossem
localizados dentro de [0,1] x [0,1] x [0,1] de acordo com um processo de ponto de
Poisson homogéneo. Qualquer plano acima do plano de referéncia tem uma cinética
mais rapida a medida que mais nucleos estédo presente. Em contraste, qualquer plano
abaixo do plano de referéncia tem uma cinética mais lenta devido ao menor nimero
de ndcleos.

Gracas ao uso do tempo normalizado, a cinética de todos os elipsoides em um
determinado plano nas Figuras 3la e 32a cairam na mesma linha para um

determinado valor de x1. Isso significa que a cinética da simulacao realizada aqui pode
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ser reduzida a cinética do crescimento esférico. Mas € preciso ter em mente que uma
condicao critica para que isso seja possivel é que A(x) deve satisfazer a Eq. (15) para
todos os valores de ai. Somente quando A(x) satisfaz a Eq. (15) pode-se obter a Eq.
(10) formalmente semelhante a equacao derivada para o crescimento esférico por
Rios e Villa[6]. Pode-se lembrar que, para crescimento esférico, como mencionado
acima, é suficiente que A(x) seja uma funcdo harmonica, ou seja, AA(x) = 0.

Além disso, note que, segundo Rios e Villa[6], se a nucleagdo ocorre muito
perto de x1 = 0 ou x1 =1, um deve introduzir fatores de correcdo. Esses fatores de
correcao sdo necessarios para compensar o fato de que uma regido nao pode crescer
além de x1 = 0 ou x1 = 1. Conforme mencionado na Metodologia, ndo ha condi¢cbes
de contorno periddicos sobre o plano topo, X1 =0 e o plano inferior, x1 = 1. Condi¢des
de contorno foram usadas apenas nos planos x2 =0ex2 =leemxs =0e x3 = 1.
No caso presente, as transformacdes de nucleacdo em x1 = 0,1 ou x1 = 0,9 tiveram
boa concordancia com teoria analitica sem correcéo.

Uma diferenca significativa de uma transformagédo homogeneamente nucleada
€ gue a fracdo volumétrica transformada deve ser calculada integrando-se ao volume
total [0,1] x [0,1] x [0,1], EqQ. 20. As curvas da fracdo volumétrica contra o tempo séo
mostradas nas Figuras 31b e 32b. Da mesma forma, todas as curvas da Figura 31a e
32a podem ser normalizadas para cair em uma curva Unica. Um ponto critico € que a
fracdo volumétrica das curvas mostradas nas Figuras 31b e 32b séo diferentes das
curvas mostradas nas Figuras 31a e 32a para x1 = 0,5. Em outras palavras, a fracéo
volumétrica em relacé@o as curvas das Figuras 31b e 32b ndo coincidem com a curva
que seria obtido se os 300 nucleos estivessem localizados dentro de [0,1] x [0,1] x
[0,1] de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. A fracéo
volumétrica em funcdo do tempo em relacdo as curvas sao significativamente
influenciada pela nucleagcdo ndo homogénea.

As Figuras 33, 34, 35, 36, 37 e 38 apresentam a cinética de transformacao em
funcdo do tempo de cada transformacgédo dos elipsoides separadamente para
elipsoides com razdes de aspecto: 2:2:1, 2:1:1, 4:4:1, 4:1:1, 8:8:1 e 8:1:1
respectivamente.

A contiguidade é a medida que quantifica o “impingement” ocorrido pelo contato

dos grdos dentro da matriz em 3D. Segundo Vandermeer [43], a contiguidade é muito
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sensivel aos desvios da ndo-aleatoriedade dos graos alocados dentro de uma matriz,

em duas ou em trés dimensdes. A contiguidade é definida como [43]

CPB = v (21)

Este parametro permite quantificar o impacto dos gréos dentro da matriz. De
acordo com Vandermeer[43], a contiguidade detecta desvios da aleatoriedade da
nucleacdo. Por exemplo, se os nudcleos formam clusters ou sdo organizados
periodicamente, a contiguidade sera significativamente diferente.

A Figura 39 mostra um grafico da contiguidade medida ao longo do volume total
[0,1] x [0,1] x [0,1] em funcéo da fracdo volumétrica transformada. A Figura 39 ilustra
a nucleacdo de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo, a
contiguidade de esferas, em linha tracejada e elipsoides de diferentes formas,
representados por simbolos na Figura 39, caem na mesma linha.

A Figura 39 demonstra que a curva de contiguidade de uma transformacao
nucleada de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo encontra-
se acima da curva de contiguidade de uma transformac¢ao nucleada de acordo com
um processo de ponto de Poisson homogéneo. A contiguidade é considerada um
parametro confiavel para determinar o arranjo de graos no espaco em relacéo uns aos
outros[43].

De acordo com Vandermeer [43], quando a curva de contiguidade de
transformacao encontra-se abaixo da linha para a nucleacgéo do processo de ponto de
Poisson homogéneo, a linha sélida na Figura 39, isso indica que os nucleos tendem a
um arranjo periédico. Por contraste, quando a curva de contiguidade de uma
transformacao estd acima da linha para nucleacdo homogénea do processo de ponto
de Poisson, este indica que os nucleos tendem a se agrupar.

Aglomerados de nucleos tém um amplo significado. Sempre que houver um
grupo de nucleos mais proximos um ao outro do que a distancia média entre os
nacleos, tem um cluster de nicleos. Por exemplo, quando os nucleos se formam no
contorno de grdo de um policristal, eles formam um cluster, e sua transformacéao
subsequente tem uma curva de contiguidade acima dessa de um processo de ponto

de Poisson homogéneo. No presente caso, 0 processo de ponto de Poisson nao
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homogéneo resulta em mais ndcleos localizados perto de x1 = 1 do que perto de x1 =
0. Portanto, pode-se dizer que ha um efeito de agrupamento de nucleos na parte
superior do volume de transformacgéo. Isso se reflete no fato de que a curva de
contiguidade para nucleacéo de acordo com um processo de ponto de Poisson nao
homogéneo encontra-se acima da curva para nucleacdo de acordo com um processo
de ponto de Poisson homogéneo. Este comportamento € coerente com a observagao
de Vandermeer [43]. Também é coerente com a simulagdo computacional de Rios et
al. [44] que mudou sistematicamente a localizacdo dos nudcleos: de peridédico para
agrupado. Para Rios et al. [44] os resultados foram totalmente de acordo com a

declaragéo de Vandermeer que foi baseada na observagéo experimental.

6.5. CONCLUSOES

Este capitulo generalizou ainda mais o trabalho anterior de Rios e Villa em
crescimento esférico. As equacbes generalizadas, Eq. (16) e Eq. (17), aplica-se a
nucleacdo de elipsoides de acordo com um processo de ponto de Poisson néo
homogéneo. O crescimento esférico € um caso particular da equacdo mais geral
derivada aqui. No entanto, as equacfes gerais, Eg. (16) e Eg. (17), conseguiu
preservar a forma conveniente da equacao para o crescimento esférico.

Os resultados da simulagcdo computacional mostraram excelentes
concordancia com os resultados tedéricos. Além disso, a simulacdo computacional gera
as microestruturas obtidas por nucleacdo e crescimento de elipsoides oblatos e
prolatos. As microestruturas permitem a melhor visualizagéo do efeito da forma dos
elipsoides na microestrutura.

A simulacdo computacional permite a medicdo da &rea interfacial entre regides
transformadas e nao transformadas também como a area interfacial entre regides
transformadas. A determinacéo dessas areas interfaciais permite a determinagcéo da
contiguidade.

No grafico de contiguidade em relagéo a fragcao volumétrica, os dados da esfera
e todos os elipsoides caem na mesma curva. A curva de contiguidade para nucleacao
de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo cai acima da curva

de contiguidade para nucleacdo de acordo com um processo de ponto de Poisson
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homogéneo. Este comportamento indica que a nucleacédo de acordo com um processo
de ponto de Poisson ndo homogéneo introduziu um efeito de agrupamento dos

nucleos.
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7. MODELAGEM _ANALITICA E SIMULACAO COMPUTACIONAL DA

TRANSFORMACAO DE ELIPSOIDES NUCLEADO EM PLANOS

PARALELOS ALEATORIOS

Um numero consideravel de materiais de engenharia € policristalino, e por isso
h& um interesse no estudo. Os policristais sdo materiais essenciais da engenharia.
Nos policristais, a nucleacéo geralmente ocorre nos contornos de gréao ou faces, nas
juncdes triplas ou arestas e nas juncdes quadruplas ou vértices dos graos.

Cahn prop6s expressdes analiticas para transformagdes nucleadas nas faces
dos graos, juncdes triplas e jun¢des quadruplas. Por isso, € de interesse ter solucdes
analiticas e simulacées computacionais de transformacdes nucleadas em contorno de
grdo ndo apenas para crescimento esférico, mas também para o crescimento
elipsoidal. Neste capitulo, é apresentado uma simulacdo computacional de
transformacdes nucleadas em contornos de graos que crescem como elipsoides.

O trabalho inicial de Kolmogorov[5], Johnson-Mehl[1], e Avrami[2—4], conhecido
como teoria KIMA ou JMAK, considerou que a nucleacéo por saturacédo de sitios é
distribuida de forma uniforme e aleatoria no espago. No trabalho de JMAK, a
distribuicdo espacial dos nucleos era a mesma para as duas taxas de nucleacao
diferentes que eles usaram. No primeiro, a taxa de nucleacao inicial era extremamente
alta no inicio da transformacédo, sem nucleagéo ocorrendo depois. Esta é a chamada
saturacdo de sitios, que ja foi empregada nos outros capitulos desta tese e sera
empregado no presente capitulo também.

No segundo caso, a taxa de nucleagao foi considerada sendo constante. Esta

€ a chamada transformacé&o por taxa de nucleacdo constante.
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Em um trabalho classico, Vandermeer e Rath [45] demonstraram que a cinética
de recristalizacdo de um unico cristal de ferro poderia ser descrita pela transformacéo
de saturacao de sitios de acordo com JMAK.

Na pratica, surgem muitas situacdes que diferem das suposi¢cdes originais de
JMAK. Talvez o desvio mais facil seja que a velocidade pode ndo ser constante
durante a transformacdo. Neste caso particular, as descobertas de JIMAK podem ser
adaptadas introduzindo, por exemplo, uma velocidade dependente do tempo.

A metodologia de JMAK pode ndo ser tdo simples de modificar em outros
casos. Pode haver situacdes em que a taxa de nucleacdo e a taxa de crescimento
podem néo ser faceis de determinar. A Avrami reconheceu que os desvios de suas
suposi¢coes poderiam ocorrer e propos uma forma generalizada da sua equacao que

€ conhecida até hoje como a equacédo de Avrami [2].

V(t) = 1 —exp(—kt™) (22)

Onde k e n sdo parametros ajustaveis.

Mais recentemente, Rios e Villa generalizaram a teoria de JMAK usando
geometria estocastica [6,36]. O conceito do processo de ponto de Poisson homogéneo
substituiu a ideia de uniforme aleatoriamente. Rios e Villa mostraram como estender
o modelo de JMAK para a situacdo em que os nucleos estavam localizados no espaco
de acordo com um processo de ponto de Poisson ndo homogéneo. Mais detalhes
podem ser encontrados na ref.[6]. No entanto, os sitios de nucleacdo podem ser
localizados no espaco de muitas maneiras diferentes. Rios e Villa derivaram
expressdes exatas para alguns desses casos, refs.[6,46,47].

Cahn [24] tratou as faces dos graos como planos localizados aleatoriamente no
espaco, contornos de grdo como linhas também localizadas aleatoriamente no espaco
e vértices dos grdo como pontos uniformes localizados aleatoriamente no espaco.
Portanto, a expressdo de Cahn para nucleacdo nos vértices do grao coincidiram com
as fornecidas pela teoria de JMAK.

A situacdo que este capitulo examina mais de perto é a nucleacdo por
saturacao de sitios em faces de gréaos. Especificamente, Cahn derivou uma expressao

para a cinética de transformacgdes nucleadas em contornos de graos. Como dito
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acima, Cahn sup6s que os contornos de gréo eram planos aleatérios. A expressao de
Cahn foi avaliada contra simula¢gées computacionais. Os resultados mostram que a
expressao ndo € totalmente precisa, dependendo da rede subjacente que representa
o policristal[48,49]. Ainda assim, a equacdo de Cahn é a Unica expressdo analitica
disponivel.

Jagle et al.[50] sugeriram que a equac¢do de Cahn pode ser util para descrever
uma ampla gama de situacdes, se for possivel tratar cada um de seus parametros
como um parametro ajustavel.

Cahn supés que os nucleos crescem com uma forma esférica. Para gréos que
crescem com forma esférica, Rios e Villa [25,26] demonstraram que a expressao de
Cahn para planos aleatorios era idéntico a expressao derivada para planos paralelos.
A questdo é que a suposicdo de Cahn de planos aleatdrios no espaco nao €
necessario. A suposicdo de que o numero de planos aleatdrios, N, em um volume
aleatério deve ser uma variavel aleatéria de Poisson é suficiente para produzir a
expressdo de Cahn [25,26]. Por exemplo, para planos paralelos aleatorios, o Unico
requisito € que o numero de planos paralelos em um volume aleatério deve ser uma
variavel aleatdria de Poisson. Uma comparacdo detalhada entre a metodologia de
Cahn e a matemaética rigorosa aplicada por Rios e Villa pode ser encontrado em
[25,26].

A suposicao de crescimento esférico é padrdo. Nao obstante, novas regides
nem sempre crescem como esferas [40,45,51]. Bradley et al. demonstraram em uma
série de artigos[52-54] que um contorno de grédo de ferrita alotriomorfa nucleada é
mais bem descrito por um elipsoide oblato. A razdo pela qual essas regides crescem
com formas elipsoidais € que o crescimento no plano de contorno do grao é mais
rapido do que o espessamento na austenita[52-54],

Além disso, Enomoto e Aaronson[55] realizaram um estudo detalhado da
cinética de nucleacdo da ferrita nos contornos dos graos. Eles descobriram que a
densidade dos nucleos de ferrita na austenita nos contornos dos gréos diminuiram
conforme a temperatura de nucleagcdo aumentou.

Neste capitulo, foi utilizado a nucleagcéo por saturacdo de sitios. Por causa
dessas obras classicas do grupo de Aaronson, € de interesse ter solucdes analiticas
para transformagdes em contorno de grao nucleado n&o apenas para o crescimento

esférico, mas também para crescimento elipsoidal. Por exemplo, Tanaka et al.[56]
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usaram uma expressao derivada de Obara et al.[57] baseada em Cahn, para o
crescimento de elipsoides oblatos com proporcéo de 1/3.

Além disso, podemos, portanto, assumir que a densidade dos nucleos nos
planos paralelos tem valores diferentes que correspondem a diferentes temperaturas
de nucleacao[56].

Apesar dos estudos aprofundados do grupo de Aaronson sobre o crescimento
de regibes de ferrita oblata a partir dos contornos de grédo da austenita, ndo houve
nenhum acompanhamento tedrico de seu trabalho.

Neste capitulo, foi abordado a questdo da generalizacdo da nucleacéo
elipsoidal em contornos de gréo abordando trés aspectos chaves.

O primeiro aspecto € uma generalizagcdo da nucleacdo e crescimento de
elipsoides em contornos de grdo. Sendo apresentado aqui na secdo de Fundo
Matematicos[58]. Em seu artigo, Villa e Rios apresentam uma solucdo geral para
nucleacdo e crescimento de elipsoides em planos paralelos aleatérios. O artigo de
Villa e Rios[58] é escrito principalmente para um publico matemético e inclui provas
rigorosas baseadas na geometria estocastica. Portanto, apresentar um resumo da
ref.[58] é conveniente para o cientista de materiais.

O segundo aspecto € uma simulacdo computacional da nucleacdo e
crescimento de elipsoides oblatos e prolatos em planos paralelos aleatérios e a
comparacao da simulacdo computacional com a solucdo matematica exata de Villa e
Rios[58]. E claro que é util ter uma solucdo analitica. No entanto, as solucbes
analiticas lidam com o valor médio das propriedades. A simulacdo computacional
permite a geracdo de microestruturas que sao extremamente Uteis para cientistas de
materiais. Também se pode quantificar a evolucdo microestrutural, ambas com
guantidades dadas pela solucéo exata e com parametros, como a contiguidade, para
0 qual ndo ha solucéo analitica disponivel.

O terceiro aspecto é usar o resultado da solucdo para planos paralelos
aleatorios é igual a solucdo para planos aleatérios, conforme descrito acima. Este
resultado é valioso porque nos permite discutir o comportamento da nucleagéo e
crescimento de elipsoides em planos aleatorios, ou seja, contornos de graos com base
na solucéo analitica e simulacdo computacional para planos paralelos aleatorios.

Resumindo, neste capitulo, foi simulado transformacgfes nos contornos de

graos
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nucleados que crescem como elipsoides. Os resultados foram comparados com uma
expressdo matematica geral recentemente obtida[58] para a nucleacao e crescimento
de elipsoides em planos paralelos.

7.1. FUNDO MATEMATICO

A seguir, é apresentado um resumo dos trabalhos recentemente publicadas por
Villa e Rios [58] sobre o problema da nucleacéo e crescimento de elipsoides em planos
paralelos aleatérios. Nesse resumo, € fornecido apenas os resultados principais
conduzindo o leitor por meios matematicos. Provas matematicas completas podem
ser encontradas em Villa e Rios[58]. Na secdo de discussdo, é abordado a
aplicabilidade desta solucao a planos aleatérios.

Rios e Villa obtiveram expressdes rigorosamente matematica explicita para
volume médio e a densidades da superficie de modelos de graos dinAmicos com
crescimento esférico e elipsoidal cujo processo de nucleacdo associado ocorre em
planos paralelos aleatérios nas refs.[25,58] respectivamente. Tais trabalhos contém
resultados mais gerais, que vao além do objetivo do presente capitulo. Portanto, a
nocéao essencial e resultados que serdo apresentados na sequéncia, referindo-se aos
trabalhos acima mencionados para as provas e outros detalhes.

A transformacdo em consideracédo prossegue em R® ao longo do tempo em
duas etapas distintas: na primeira, a nova regido aparece, e na segunda, esta nova
regido aumenta de tamanho. Essas etapas sdo descritas matematicamente
empregando o chamado processo de nascimento e crescimento (estocdastico), ou,
equivalentemente, processo de nucleacao e crescimento (estocastico). Ou seja, um
processo de nascimento e crescimento € um modelo dinAmico de grdo germinativo
usado para modelar situa¢cdes em que 0s ndcleos (gérmen) nascem no tempo e estdo
localizados no espaco aleatoriamente. Cada nucleo gera um grao que evolui no tempo
de acordo com uma dada lei de crescimento.

Uma vez que, em geral, a nucleacao € aleatdria no tempo e no espaco, entéao
a regiao transformada em qualquer momento t > 0 sera um conjunto aleatorio em
R3[36]. Denotado por T; a variavel aleatéria R+- representando valores aleatérios o

tempo de nascimento do j-ésimo nlcleo, e por Xj o R3 — variavel de valor aleatério que
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representa a localizacédo espacial do nicleo nascido no tempo Tj. Seja O'tj (Xj) o grdo
obtido conforme a evolugéo até o tempo t = T; do ndcleo nascido no tempo Tj em Xj;

entdo a microestrutura da amostra ©! no tempo t é do tipo
@f=U oL (Xx),  teR 23
o) . 23)

A seguir, sera considerado o caso mais simples de nucleacéo por saturacdo de
sitios; isso ocorre quando todos os nucleos aparecem no inicio da transformacéo, t =
0, mas nenhum nucleo depois disso (ou seja, Tj = 0 para qualquer j).

Caso contrario, a nucleacéo é referida como uma nucleacdo dependente do
tempo. Um processo de nucleacdo por saturacdo de sitios pode ser modelado
utilizando um processo de ponto N em R2 que é uma sequéncia localmente finita de
pontos {Xj}j localizados aleatoriamente no espaco, de acordo com uma determinada
lei da probabilidade. Uma medida importante associada a qualquer processo de ponto
N é a chamada medida de intensidade A de N, que € uma medida em R?3 definida
como A (A): = E[N (A)] para todos A € Br? representando o nimero médio de nlcleos
em A, Br3 o Borel o -algebra de R3.

Além disso, devemos assumir que todo o crescimento de graos com formato
elipsoidal, com orientacao fixa, e que o processo de nucleagdo ocorre apenas em
planos paralelos, com uma direcdo ortogonal paralela a um dos trés semieixos dos

graos. Sendo denotado:

2 2 2
By ={(x 20, 0) € RE S+ 2+ 2 < 1 (24)

2 3

entdo para qualquert> 0
0" = U, en(t) + GiEo) (25)

gue é uma uniao aleatéria de elipsoides centrados no ponto Xjdo processo de
nucleacdo N, e com semieixos comprimentos fornecidos por, Gtai, Gtaz, e Gtas.

Observe que o caso esférico segue um caso particular tomando a1 = az = as = 1.
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Para modelar a nucleacdao em planos paralelos aleatérios em R? x [0, K],
precisamos apresentar: o processo de nucleagdo Nu em um plano fixo B, =
{x € R3:x; = u} para qualquer valor u 0 =, e o processo de ponto = = {Dj}jno semieixo
positivo X3, representando as distancias aleatorias da origem dos planos B1 = B(D1),
B> = B(Dy2), ..., respectivamente. Entéo a regido transformada em fungéo do tempo t,
digamos Ok, sera dado pela unido das regides transformadas, ©'P; no tempo t devido
a nucleacao nos planos B(Di) com distancias aleatérias D;i € [0,K] da origem, onde
para qualquer realizacdo D= u; a regido transformada correspondente, OtY; é definido

como em (23) substituindo N por N,,..

Para qualquer u > 0 fixo assumimos que Nu é um processo de ponto de Poisson

em B (u) com medida de intensidade:
Ay (dx) = f(x)pa)(x) dx (26)

onde () € a fungdo usual de Dirac-delta em B(u), que forga a nucleagéo no
plano B(u). Além disso, foi assumido que mesmo & = {Dj}j € um processo de Poisson
em R+, com medida de intensidade Az(d,) = h(u)(o ) (u) du.

Lembrando que a densidade de volume média Vv (t, X) no ponto x € R® de O

no tempo t é definido como a quantidade de tal modo que:
[, Ww(t,x)dx = E[v3(6° N A)] VA € Bys (27)

onde E denota o valor esperado, v3 a medida do volume, e Bg: a Borel o-
algebra de R3.
Esta provado na ref.[58] que se a funcdo f estd variando ao longo de uma

direcéo preferencial, ou seja, do tipo

fx) =X} pixi+4q (28)

com, peER® e g€R tais que f(x) =0 para qualquer x na janela de

observacédo considerada,
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entéio
Vo (t,x) = 1— exp{— [ Vi#(t, x)h(u)du} (29)
Com

V(6. %) = (1~ exp {—f((xl,xz,u»nalaz (GZtZ - %)})[xrmg,x#mg](u) (30)

As Equacdes 29 e 30 sdo provadas na ref. [58]. Em primeiro instante no modelo
analitico produzindo a densidade de volume média, V,(t,x),em vez da fracao
volumétrica ser derivada. Contudo, ndo sera explorado esse resultado totalmente
aqui. Apenas casos particulares em que se tem a fragdo volumétrica transformada
foram simulados aqui.

Seja K =1,0u seja, nossa amostra estd em R? x [0,1]. Foi distinguido os

seguintes casos de saturacao de sitios.

Mesma nucleacdo homogénea em cada plano; distribuicdo néao

homogénea dos planos

Suponha que o numero médio de nucleos por unidade de area em cada plano

€c>0queé f(x) =cem(6) e que h(u) = byu + by, cOm b, € b, positivo; entao

in{1,x;+Gtas}
Vy(t,x) =1 — exp {— J o e Vi (8, x) (byu + bz)du} (31)
Com
VE(t, x) = 1 — e~ cm3102(6G*¢*~(u=x3)*/a3) (32)

Nucleacdo homogénea diferente em cada plano; distribuicéo

homogénea dos planos
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Suponha que a funcao esteja variando apenas ao longo do Semieixo-x; que é

fx)=px3+q, pq>0 (33)

Isso implica a nucleagdo homogénea em cada plano, aumentando a medida
que a distancia do plano da origem aumenta. Suponha também que o processo de
Poisson = tem a constante de intensidade h(u) = M ; isso significa que existem M
planos em R? x [0,1], e isso, dado que o nimero de planos em R? x [0,1] é m. Eles
séo uniformemente distribuidos.

Nesse caso, é valido:

min{1,x3+Gtaz}

e =ime {_Mf VE(t, x)du} (34)
max{0,x3—Gtaz}

Com

Wtx)=1- e~ (Put@)ma;az (6*t?~(u—x3)*/a3) (35)

Mesma nucleacdo homogénea em cada plano; distribuicdo homogénea

dos planos

Procedendo da mesma forma que acima, seja f(x) = c e h(u) = M; entdo

J- min{1,x3+Gtas}

Vy(t,x) =1 —exp {—M (1- e‘C”alaZ(Gztz‘(”‘x3)2/a§))du} (36)

max{0,x3—Gtas}

No caso esférico a; = a, = a; =1 obtemos novamente como um caso
particular, as expressdes dadas na ref.[6].

Além disso, foi observado que para qualquer x = (xq,x,,x3) € R? X [0,1], de
modo que 0 < 1 — Gta; < x3 < Gtaz < 1, todos as integrais acima sdo tomadas entre
Oel.
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Férmulas para esferoides oblatos e prolatos nucleados por saturacao de

sitios em planos paralelos aleat6rios

Prolato:
V() =1- exp (-2 S‘;;lanos a,Gt fol {1 — e~ Mhsa1a3GAt?[1- zz]} dz) (37)
Oblato:
1
4 _ - cpblanos - mAsa2GRe2[1- 22]
V() =1-exp(—2S) "% asGt | {1—e 1 }dz) (38)
0
Esfera:
1
Vy () = 1- exp (— 250" Gt f {1 - e~ ™sG**[1-2°1} 4z ) (39)
0
sPlanos & g densidade média da area por unidade de volume dos planos e As é

0 numero de nudcleos por unidade de area de um plano.

7.2. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Para o processo de nucleacdo e crescimento, foi realizado a simulacéo
computacional usando o método do Cone Causal[6,39]. A matriz foi compreendia com
500x500x500 células cubicas. As simula¢gbes foram realizadas com o suporte do
Centro de Computacao de Ciéncia de Materiais, do Instituto de Pesquisa de Materiais,
Universidade de Tohoku para o uso do supercomputador MASAMUNE-IMR através
do Global Institute for Materials Programa de pesquisa Tohoku (GIMRT).

Cada dimensdo da matriz foi considerada como tendo um comprimento
adimensional igual a 1 para que o dominio simulado seja efetivamente por unidade

clbica: [0,1]3. Elipsoides prolatos com razdes de aspecto de 1:1:8, 1:1:4, e 1:11:2 e
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elipsoides oblatos com razbes de aspecto de 8:8:1, 4:4:1 e 2:2:1 foram simulados.
Simulagbes empregando o crescimento esférico também foram realizados para
comparacao. Todas as simulagdes foram realizadas com nucleagao por saturacéo de
sitios.

O numero de nucleos e o numero de planos foram localizados dentro da matriz
de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Havia um total de 200
ndcleos dentro da matriz de simulacao para a situacao de 10 nucleos e 20 planos, 400
nacleos dentro da matriz de simulacdo para os 20 nucleos e 20 planos e 1600 nucleos
dentro da matriz de simulacao para a situacéo de 80 nucleos e 20 planos. Condi¢des
de contorno periddico foram adotadas. Todas as velocidades de crescimento foram
mantidas constantes durante toda a transformacéo. Cada quantidade relatada aqui é
o valor médio de 100 simulacdes. Ou seja, repetimos cada simulacdo 100 vezes. O

namero de repeti¢des foi escolhido para resultados confiaveis.

7.3. RESULTADOS

7.3.1. Evolucao microestrutural em 3D

A Figura 40 apresenta a evolu¢ao microestrutural dos elipsoides oblatos com
20 planos paralelos aleatorios e 20 ndcleos em cada plano. A proporcdo do
comprimento dos eixos mais longos para o comprimento do eixo mais curto é 4:4:1. A
fracdo transformada € apresentada com: a) Vv =0.1; b) Vv =0.5; c) Vv = 1.

A Figura 41 presenta a evolugcado microestrutural dos elipsoides prolatos com
20 planos paralelos aleatérios e 20 nucleos em cada plano. A proporcao do
comprimento dos eixos mais longos para o comprimento do eixo mais curto é 4:1:1. A

fracdo transformada é apresentada com: a) Vv = 0.1; b) Vv =0.5; ¢) Vv = 1.
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(@) (b) (c)

Figura 40 - Microestrutura de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos paralelos
aleatérios com 20 nucleos aleatérios em cada plano. A relagdo entre o comprimento dos eixos mais
longos e o comprimento mais curto eixo do elipsoide € 4:4:1. A microestrutura corresponde a uma
fracdo transformada de: a) Vv = 0.1; b) Vv = 0.5; ¢) Vv = 1[59].

(b) (c)

Figura 41 - Microestrutura de elipsoides prolatos nucleados em 20 planos paralelos aleatérios com 20
nucleos aleatorios em cada plano. A relagao entre o comprimento dos eixos mais longos e o
comprimento mais curto eixo do elipsoide é 4:1:1. A microestrutura corresponde a uma fragéo
transformada de: a) Vv = 0.1; b) Vv = 0.5; ¢) Vv = 1[59].

7.3.1.1. Microestutura em 3D com 10 nucleos e 20 planos.

A Figura 42 apresenta a microestrutura totalmente transformada dos elipsoides
oblatos e prolatos com 20 planos paralelos aleatérios e 10 ndcleos em cada plano.
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(e) (f)

Figura 42 - Microestrutura de elipsoides oblatos e prolatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatdrios com 10 nucleos aleatérios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c) 4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 8:8:1 e (f) 8:1:1.

A Figura 43 apresenta a microestrutura totalmente transformada para o caso
com crescimento esférico, ou seja, com razdo de aspecto 1:1:1, com 20 planos

paralelos aleatérios e 10 nucleos em cada plano.
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Figura 43 - Microestrutura com crescimento esférico nucleados em 20 planos paralelos
aleatérios com 10 nucleos aleatdrios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada.

7.3.1.2. Microestutura em 3D com 20 nucleos e 20 planos.

A Figura 44 apresenta a microestrutura totalmente transformada para o caso
com crescimento esférico, ou seja, com razdo de aspecto 1:1:1, com 20 planos
paralelos aleatérios e 20 nucleos em cada plano.

A Figura 45 apresenta a microestrutura totalmente transformada dos elipsoides

oblatos e prolatos com 20 planos paralelos aleatérios e 20 nlcleos em cada plano.

£

A

X

Figura 44 - Microestrutura com crescimento esférico nucleados em 20 planos paralelos
aleatdrios com 20 nucleos aleatérios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada.
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(e) (f)

Figura 45 - Microestrutura de elipsoides oblatos e prolatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios com 20 nucleos aleatdrios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c) 4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 8:8:1 e (f) 8:1:1.

7.3.1.3. Microestutura em 3D com 80 nucleos e 20 planos.

A Figura 46 apresenta a microestrutura totalmente transformada dos elipsoides
oblatos e prolatos com 20 planos paralelos aleatérios e 20 ndcleos em cada plano.
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() (b)

(e) (f)

Figura 46 - Microestrutura de elipsoides oblatos e prolatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios com 80 nucleos aleatdrios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c) 4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 8:8:1 e (f) 8:1:1.

A Figura 47 apresenta a microestrutura totalmente transformada dos elipsoides

oblatos e prolatos com 20 planos paralelos aleatérios e 80 ndcleos em cada plano.
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Figura 47 - Microestrutura com crescimento esférico nucleados em 20 planos paralelos
aleatérios com 80 nucleos aleatérios em cada plano. A microestrutura corresponde a matriz
totalmente transformada.

7.3.2. Evolucao microestrutural em 2D

A Figura 48 apresenta uma secao longitudinal da simulacdo mostrando uma
microestrutura totalmente transformada de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios. A proporcdo do comprimento dos eixos mais longos ao
comprimento do eixo mais curto do elipsoide é 4:4:1. As microestruturas mostram o
efeito do numero de nucleos por plano: a) 20 nucleos por plano; b) 80 nucleos por
plano.

A Figura 49 representa uma secéo longitudinal da simulacdo mostrando uma
microestrutura totalmente transformada de elipsoides prolatos nucleados em 20
planos paralelos aleatérios. A propor¢cdo do comprimento dos eixos mais longos ao
comprimento do eixo mais curto do elipsoide € 4:1:1. As microestruturas mostram o
efeito do nimero de nucleos por plano: a) 20 nucleos por plano; b) 80 nucleos por
plano.

A inspecao visual mostra que as microestruturas totalmente transformadas
geradas pelos elipsoides oblatos tém uma proporcédo significativa de sua area
interfacial paralela ao plano X3z = 0. Comparado com a microestrutura gerada por
elipsoides nucleados no espac¢o de acordo com um processo de ponto de Poisson

homogéneo no trabalho anterior[40].
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(a) (b)

Figura 48 - Segéo longitudinal mostrando a microestrutura totalmente transformada de
elipsoides oblatos nucleados em 20 planos paralelos aleatdrios. A propor¢do do comprimento dos
eixos mais longos em relagé@o ao eixo mais curto do elipsoide € 4: 4: 1. As Figuras representam
microestruturas que mostram o efeito para o nimero de ndcleos por plano: a) 20 ndcleos em cada

plano; b) 80 nucleos em cada plano[59].

() (b)

Figura 49 - Secao longitudinal mostrando a microestrutura totalmente transformada de
elipsoides prolatos nucleados em 20 planos paralelos aleatérios. A propor¢cédo do comprimento dos
eixos mais longos em relacdo ao eixo mais curto do elipsoide € 4: 1: 1. As Figuras representam
microestruturas que mostram o efeito para o nimero de nucleos por plano: a) 20 ndcleos em cada
plano; b) 80 nicleos em cada plano[59].
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Vale a pena comentar sobre o recurso microestrutural, veja a seta, na Figura
48b que resulta da proximidade dos planos paralelos. Um processo de ponto de
Poisson homogéneo € um processo estocasticamente independente. Isso significa
gue a posicdo de um ponto é independente do outro. Isso pode resultar em dois pontos
ou, neste caso, dois planos paralelos sendo perto um do outro. Para introduzir
artificialmente um minimo de distancia violaria a independéncia estocastica do
Processo de ponto de Poisson, e as equacdes analiticas ndo seriam mais validas. No
entanto, isso € semelhante a situacéao estudada por Ventura et al.[60,61]. Os autores
estudaram o efeito de uma zona de exclusdo em torno de cada nucleo usando

processos de pontos de Poisson ndo convenientes.

7.3.2.1. Microestutura em 2D com 10 nucleos e 20 planos.

A Figura 50 apresenta uma secéo longitudinal da simulagdo mostrando uma
microestrutura totalmente transformada de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios e 10 nucleos por plano. A propor¢cdo do comprimento dos eixos
mais longos ao comprimento do eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c)
4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 8:8:1 e (f) 8:1:1.

E possivel observar nas Figuras 50c e 50e com o auxilio das setas a
proximidade dos planos paralelos nas microestruturas bem evidentes devido ao
processo de ponto de Poisson homogéneo empregado na nucleagéo desta simulacao
computacional.

Houve um aumento da anisotropia dos gréos elipsoidais tanto prolatos quanto

oblatos com o aumento da razdo de aspecto.
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(e) (f)

Figura 50 - Secao longitudinal mostrando a microestrutura totalmente transformada de
elipsoides oblatos nucleados em 20 planos paralelos aleatdrios e 10 nucleos. A proporgéo do
comprimento dos eixos mais longos em relacéo ao eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1,
(c) 4:4:1, (d) 4:1:1, (e) 8:8:1 e (f) 8:1:1.

7.3.2.2. Microestutura em 2D com 20 nucleos e 20 planos.

A Figura 51 apresenta uma sec¢éo longitudinal da simulacdo mostrando uma
microestrutura totalmente transformada de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatorios e 20 nucleos por plano. A propor¢cdo do comprimento dos eixos
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mais longos ao comprimento do eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c)
8:8:1, (d) 8:1:1.

(€) (d)

Figura 51 - Secéo longitudinal mostrando a microestrutura totalmente transformada de
elipsoides oblatos nucleados em 20 planos paralelos aleatérios e 20 nucleos. A proporcao do
comprimento dos eixos mais longos em relagdo ao eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1,
(c) 8:8:1, (d) 8:1:1.

7.3.2.3. Microestutura em 2D com 80 nucleos e 20 planos.

A Figura 52 apresenta uma secéo longitudinal da simulacdo mostrando uma
microestrutura totalmente transformada de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatdrios e 80 nucleos por plano. A proporcao do comprimento dos eixos
mais longos ao comprimento do eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1, (c)
8:8:1, (d) 8:1:1.
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(c) (d)

Figura 52 - Secdo longitudinal mostrando a microestrutura totalmente transformada de
elipsoides oblatos nucleados em 20 planos paralelos aleatdrios e 80 nucleos. A proporgéo do
comprimento dos eixos mais longos em relagdo ao eixo mais curto do elipsoide é: (a) 2:2:1, (b) 2:1:1,
(c) 8:8:1, (d) 8:1:1.

7.3.3. Fracdo volumétrica transformada em funcdo do tempo

A Figura 53 representa a cinética de transformacéo dos elipsoides oblatos
nucleados em 20 planos paralelos aleatérios. A propor¢cdo do comprimento dos eixos
mais longos ao comprimento do eixo mais curto do elipsoide é 4:4:1. As curvas
representadas na Figura 53 mostram o efeito do nidmero de nudcleos por plano na
transformacao: 53a) 10 nucleos por plano; 53b) 80 nucleos por plano.
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Figura 53 - Cinética de transformacédo de elipsoides oblatos nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios. Cada Figura mostra o efeito do nimero de nucleos por plano na transformacao
cinética: 10 nucleos e 80 nucleos em cada plano. A Figura 53a representa o resultado do nimero de
nacleos por plano na transformacéo cinética de elipsoides achatados. A relagdo entre 0 comprimento
dos eixos mais longos e o comprimento do eixo mais curto do elipsoide oblato é 4:4:1. A Figura 53b

mostra o resultado do nimero de nucleos por plano na cinética de transformacao de elipsoides
prolatos. A propor¢éo do comprimento dos eixos mais curtos do elipsoide prolato para o eixo mais
longo é 1:1:4.[59]

A Figura 54 representa a cinética de transformacé@o dos elipsoides oblatos
nucleados em 20 planos paralelos aleatérios e 10 nucleos por plano. As curvas

mostram o efeito da propor¢cdo do comprimento dos eixos mais longos para o

comprimento do eixo mais curto do elipsoide.
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Figura 54 - Efeito da razdo de aspecto e do nimero de nicleos por plano na cinética de
transformacéo de elipsoides oblatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da relacdo entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 10 nucleos por plano.
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A Figura 55 representa a cinética de transformacéo dos elipsoides oblatos
nucleados em 20 planos paralelos aleatorios e 20 ndcleos por plano. As curvas
mostram o efeito da propor¢cdo do comprimento dos eixos mais longos para o

comprimento do eixo mais curto do elipsoide.
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Figura 55 - Efeito da raz&o de aspecto e do nimero de nlcleos por plano na cinética de
transformacéo de elipsoides oblatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da rela¢do entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 20 nucleos por plano.
A Figura 56 representa a cinética de transformacé@o dos elipsoides oblatos
nucleados em 20 planos paralelos aleatérios e 80 nucleos por plano. As curvas
mostram o efeito da propor¢cdo do comprimento dos eixos mais longos para o

comprimento do eixo mais curto do elipsoide.
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Figura 56 - Efeito da razdo de aspecto e do nimero de nlcleos por plano na cinética de
transformacao de elipsoides oblatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da rela¢édo entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 80 nucleos por plano.
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A Figura 57 representa a cinética de transformacdo dos elipsoides prolatos
nucleados em 20 planos paralelos aleatorios e 10 nucleos por plano. As curvas
mostram o efeito da propor¢cdo do comprimento dos eixos mais longos para o
comprimento do eixo mais curto do elipsoide. A Figura 58 e 59 apresentam a cinética
de transformacéo dos elipsoides prolatos nucleados em 20 planos paralelos aleatorios

com 20 nucleos por plano e nucleos por plano respectivamente.
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Figura 57 - Efeito da razéo de aspecto e do nimero de ndcleos por plano na cinética de
transformacéo de elipsoides prolatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da relag&o entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 10 nlcleos por plano.

time

Figura 58 - Efeito da razdo de aspecto e do nimero de nlcleos por plano na cinética de
transformacéo de elipsoides prolatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da relagéo entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 20 nicleos por plano.
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Figura 59 - Efeito da razéo de aspecto e do nimero de ndcleos por plano na cinética de
transformacéo de elipsoides prolatos. Em cada Figura, as curvas mostram o efeito da relagéo entre o
comprimento dos eixos mais longos e o eixo mais curto dos elipsoides com 80 nucleos por plano.

As Figuras 53-59 mostram excelente concordancia entre o modelo de Cahn
modificado para elipsoides, a equacao 37 e 38, com a simulacdo computacional. Este
acordo é esperado se a simulacdo estiver correta, pois as Equaces 37 e 38 séo
exatas. Na secao discusséo, foi considerado os fatores que sdo essenciais neste tipo
de simulacédo para garantir que a simulagéo dé um resultado preciso.

Como mencionado acima, as Figuras 53-59 ilustram principalmente o efeito de
dois fatores: 1 - a forma do elipsoide, achatado contra prolato; 2 - o efeito do niumero
de nucleos Figuras 53-59. A Figura 53 demonstra que o efeito de uma diminuicdo no
namero de nudcleos por plano de 80 a 10 ndcleos por plano tem um efeito mais
substancial na cinética de transformacdo do que a forma do elipsoide, oblato, Figura
53a, ou prolato, Figura 53b. A Figuras 54, 55 e 56 mostram o efeito de um aumento
no numero de nucleos por plano de 10, 20 e 80 nucleos por plano, respectivamente
para graos com formato elipsoidal oblato. A transformagdo da cinética é
significativamente mais rapida quando se tem mais nucleos por plano. Esses efeitos
sao esperados intuitivamente. A Figuras 57, 58 e 59 mostram o efeito de um aumento
no numero de ndcleos por plano de 10, 20 e 80 nucleos por plano, respectivamente
para graos com formato elipsoidal prolato. As curvas para o caso do prolato obtiveram
caracteristicas analogas com o caso do oblato. O efeito mais interessante do nimero

de ndcleos é o seu efeito sobre a contiguidade mostrada na proxima secéo.
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7.3.4. Contiguidade

A contiguidade é um parametro metalografico util. No entanto, a contiguidade
ndo € empregada com muita frequéncia, talvez porque requer a medicdo de ambos
os dispositivos interfaces moveis e interfaces imoveis. Vandermeer d4 uma perspicaz
visdo da contiguidade apoiada por resultados experimentais [43]. Pode-se constatar
gue a contiguidade foi usada em varios trabalhos de simula¢cdo computacional, alguns
dos quais estéo listados aqui.[23,35,40,44,60—-64].

A Figura 60 representa a contiguidade de elipsoides oblato e prolato nucleados
em 20 planos paralelos aleatérios. As curvas mostram o efeito da forma do elipsoide

e 0 numero de nucleos por plano na contiguidade.
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Figura 60 - Contiguidade de elipsoides oblatos e prolatos em funcéo da fragdo volumétrica
transformada. A linha tracejada € a linha tedrica para a contiguidade das regifes esféricas nucleado
no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. A linha sélida é a
contiguidade simulada de esferas nucleadas em planos paralelos. Os simbolos correspondem a
resultados da simulagéo computacional. Contiguidade de elipsoides nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios com 10 nucleos por cada plano. Adaptado de [59]

A Figura 61 representa a contiguidade de elipsoides oblato e prolato nucleados
em 20 planos paralelos aleatoérios e 20 nucleos por plano. A Figura 62 apresenta a

contiguidade para o caso com 80 nucleos por plano.
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Figura 61 - Contiguidade de elipsoides oblatos e prolatos em fungéo da fragdo volumétrica
transformada. A linha tracejada é a linha tedrica para a contiguidade das regifes esféricas nucleado
no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. A linha sélida € a
contiguidade simulada de esferas nucleadas em planos paralelos. Os simbolos correspondem a
resultados da simula¢do computacional. Contiguidade de elipsoides nucleados em 20 planos
paralelos aleatérios com 20 nucleos por cada plano.
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Figura 62 - Contiguidade de elipsoides oblatos e prolatos em fungdo da fragdo volumétrica
transformada. A linha tracejada € a linha tedrica para a contiguidade das regides esféricas nucleado
no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. A linha sélida é a
contiguidade simulada de esferas nucleadas em planos paralelos. Os simbolos correspondem a
resultados da simula¢do computacional. Contiguidade de elipsoides nucleados em 20 planos
paralelos aleatdrios com 80 nucleos por cada plano. Adaptado de [59]
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Em primeiro lugar, é conveniente explicar o significado da a linha tracejada em
mais detalhes. A linha tracejada representa uma expressao exata para a contiguidade
quando a nucleacdo € por saturacdo de sitios, e 0s nucleos estédo localizados no
espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo[44].
Vandermeer[43] e Rios et al. [44] descobriram que quando ha agrupamento, o choque
ocorre mais cedo, e as curvas de contiguidade estdo acima de Poisson. Além disso,
como demonstrado por Ventura et al.[60], se a posi¢cdo dos sitios de nucleacao sao
arranjados periodicamente ou se aproximando de um arranjo periédico, o impacto
ocorre mais tarde, e a contiguidade encontra-se abaixo da linha tracejada[60]. Quando
as regides de crescimento sao elipsoides, sua contiguidade ainda cai na linha
tracejada, desde que seus nucleos de sitios de nucleacdo estejam localizados no
espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo([35,40].

Os resultados mostram que quando os elipsoides sdo nucleados em planos
paralelos, a contiguidade em todos os casos encontra-se acima da linha tracejada.
Isso significa que a nucleacdo em planos paralelos tem um efeito de agrupamento. Na
verdade, comparando os nucleos uniformes localizados aleatoriamente no espaco
com nucleos localizados em planos paralelos, vé-se um efeito de agrupamento, como
exemplificado em [62,63].

Em relacdo as Figuras 60-62, pode-se observar dois fatores que influenciam a
contiguidade: a forma dos elipsoides e 0 niumero de ndcleos por plano.

Os elipsoides oblatos e prolatos exibem um comportamento distinto. Nos
elipsoides oblatos, o efeito de agrupamento € muito mais pronunciado do que nos
elipsoides prolatos. O comportamento da contiguidade, como mencionado acima, esta
relacionado ao impacto. O impacto anterior causa um efeito de agrupamento, e as
curvas de contiguidade ficam acima da curva da linha tracejada teérica. Os elipsoides
oblatos tém seus eixos mais longos no plano. Portanto, os elipsoides oblatos colidem
muito mais cedo do que os elipsoides prolatos que tém seus eixos menores no plano.
O comportamento exibido nas Figuras 60-62 reflete isso. Os pontos simulados
correspondentes aos oblatos, (estrelas nas Figuras 60-62), estdo bem acima dos
pontos simulados correspondentes aos oblatos, (triangulos nas Figuras 60-62). Este
efeito € mais forte quando a relacdo entre o comprimento do eixo mais longo e o
comprimento do eixo menor aumenta. Por exemplo, os pontos simulados dos

elipsoides 881 sdo mais altos do que a curva teérica do que o0s pontos simulados nos
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elipsoides 221. Observe que mesmo quando as esferas sdo nucleadas nos planos
paralelos, linhas sélidas nas Figuras 60-62, uma ainda tem um efeito de agrupamento.

O numero de nudcleos por plano também € um fator essencial. Aumentar o
namero de nucleos por plano causa um choque. Claro, para uma determinada forma
elipsoidal, o choque comecara mais cedo para um maior nimero de nucleos por plano.
A diferenca entre as Figuras 60-62 causada pelo aumento do nimero de ndcleos por
plano de 10 para 80 é perceptivel. O efeito do nimero de ndcleos por plano é mais
significativo para raz6es de maior comprimento ao dos eixos menores. Sendo possivel

comparar o comportamento de elipsoides 881 nas Figuras 60-62.

7.4. DISCUSSAO

As Equacdes 29 e 30 sdo muito recentes. Villa e Rios [58] derivou pela primeira
vez um modelo analitico produzindo a densidade de volume média, Vv(tx), em vez da
fracdo volumétrica. Detalhes matematicos podem ser encontrados em Villa e Rios
[58].

Primeiro, € necessario discutir os pontos técnicos que sdo essenciais para uma
simulacédo correta. Na secdo Metodologia, descreveu a simulagdo e mencionou que
cada curva, por exemplo, a Figura 53a e 53b é o resultado médio de 100 simulac¢des.
No entanto, essas curvas nao sao apenas o resultado de 100 repeticdes de 20 planos
e 10 ndcleos por plano. Isto é um pouco mais complicado do que isso, e € descrito
agora em detalhe. A primeira etapa é selecionar 20 planos. O ponto é que 20 € o valor
médio de uma distribuicdo de Poisson. Portanto, deve-se gerar uma sequéncia de
100 nameros de Poisson com uma média de 20, por exemplo {17, 15, 20, 30, 16, 15,
17,23, 19,18, 17, 20, 16, 19, 19, 17, 29 ...}. Cada repeticdo usa um numero de planos
de Poisson, digamos, primeiro usa 17, segundo 15, terceiro 20, quarto 30 e assim por
diante. Uma vez que o numero de planos é escolhido, digamos 17 planos, esses
planos paralelos séo localizados aleatoriamente ao longo dos eixos Xs. Depois disso,
deve-se selecionar o numero de ndcleos por plano com um numero medio de nucleos
igual a 10.

Novamente, gera-se uma sequéncia de niumeros de Poisson com média igual

a 10, por exemplo, {10, 13,7, 6, 9, 6, 8,...}. Agora, para cada plano, toma-se o0 niumero
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de nucleos de acordo com a sequéncia de numeros de Poisson. O primeiro plano de
10 ndcleos, o segundo plano de 13 nucleos e assim por diante. Se isso néo for feito,
a simulacdo pode nao coincidir com a solucéo analitica porque a solugdo analitica foi
derivada para ambos os numeros de planos e o niamero de nucleos por plano
obedecendo um processo de ponto de Poisson.

Observe que a derivagdo de Cahn nao menciona nenhuma dessas
consideracdes. Dentro dos casos mais simples, por exemplo, quando s6 tem a
nucleacdo de esferas uniformes localizadas aleatoriamente no espaco, € possivel
obter bons resultados com um pequeno namero de repeticdes. Mesmo apenas uma
simulacdo em que o numero de nucleos é igual ao valor médio da distribuicdo de
Poisson pode dar um resultado aceitavel. Mas sempre que se simula casos mais
complexos em que mais de um processo de Poisson esta presente, assim como a
presente simulacédo, é imprescindivel utilizar a metodologia descrita acima.

Outro ponto técnico que vale a pena comentar € o tamanho da matriz e tempo
de processamento. Na maioria das simulagdes feito no grupo de pesquisa NMM do
PPGEM-VR, descobrimos que uma matriz 300x300x300 foi o suficiente. No entanto,
para elipsoides, o resultado ndo é tdo bom por causa da grande area de interface dos
elipsoides. Para descrever esta area com precisdo, é necessaria uma malha mais
refinada, dai a necessidade de usar 500x500x500 ou até 1000x1000x1000, o que
requer poder computacional, por isso as simulacbes foram realizadas em um
supercomputador.

Aqui, obteve-se uma solucdo mateméatica exata para transformacdes em que
elipsoides nucleados aleatoriamente em planos paralelos. Um policristal laminado
fortemente deformado vai ter a maior parte de sua area interfacial paralela ao plano
de laminacado. Assim, para uma primeira aproximacao, pode-se aproximar a nucleacéo
nas interfaces deste policristal laminado por nucleagcéo em planos paralelos aleatorios.
Esta é uma interessante aplicacdo da nucleacao de planos paralelos aleatorios.

A primeira vista, o principal resultado parece ser excessivamente restritivo. De
mais interesse € a nucleacdo de planos aleatérios, como inicialmente pensado por
Cahn. Como acima mencionado, Rios e Villa[25,26] demonstraram que, para o
crescimento esférico, a expressédo derivada para nucleacdo em planos paralelos
aleatorios € 0 mesmo que a expressao para nucleagdo em planos aleatorios. Rios e

Villa[25] confirmaram isso por simulacdo computacional.
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Portanto, € razoavel esperar que para o crescimento elipsoidal, a expressao
para nucleacdo em planos paralelos aleatorios € a mesma para a expressao em
planos aleatorios. Estritamente falando, isso néo € inteiramente verdade. O problema
€ 0 mesmo para o crescimento elipsoidal nucleado em nucleos localizados no espaco
de acordo com um processo de ponto de Poisson. E bem conhecido [35,40,51] que
quando os elipsoides estdo alinhados, isto €, seus eixos equivalentes sao paralelos;
existe uma expressao exata[40,58]. Em contraste, quando a orientacao dos elipsoides
€ aleatorio, a expressao exata nao € mais valida. Isso € entdo por causa da questao
do efeito blocking ou “bloqueio”[35,43]. Godiksen et al.[35] conduziu uma simulacéo
computacional com orientacdo aleatéria dos elipsoides. Eles determinaram que a
expressao exata s € valida se a proporcao dos eixos mais longos para 0s eixos mais
curtos for igual ou menores que quatro.

Em resumo, o principal objetivo deste capitulo da tese foi simular as
transformacdes nucleadas em planos paralelos aleatdrios com crescimento elipsoidal.
Entéo, para comparar as simulagbes com o novo modelo de Cahn modificado para
elipsoides. Além disso, com base em trabalhos anteriores, pode ser proposto que a
expressao seria idéntica a expressao para transformacfes nucleadas em planos
aleatérios com planos aleatorios de crescimento elipsoidal. Infelizmente, embora isso
seja vélido para o crescimento esférico, para crescimento elipsoidal, deve-se
considerar a questdo do "bloqueio”. O bloqueio ocorre quando os elipsoides estéo
localizados no espaco para, mas seus eixos ndo sao paralelos, mas sim orientados
aleatoriamente no espago.

O bloqueio interfere na independéncia do crescimento de regides individuais
para que as expressodes derivadas ndo sejam mais validas. No entanto, a simulacéo
computacional anterior por Godiksen et al. sugere que a expressao aqui apresentada,
guando aplicada a planos aleatorios, € valido pelo menos para elipsoides que tém
uma proporc¢ao do eixo mais longo para o mais curto igual a quatro[35,40].

7.5. CONCLUSAO

Em artigos iniciais, Bradley et al.[52-54] demonstraram que uma ferrita

alotriomorfa nucleada no contorno de grdao € mais bem descrito por um elipsoide
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achatado. No presente capitulo, seguiu-se esta ideia. Foi utilizado a simulacdo
computacional e uma solucdo analitica exata para modelar a nucleacao e crescimento

de elipsoides em planos paralelos aleatérios. Obtendo as seguintes conclusdes:

e A expressdo analitica para transformacdes em que os elipsoides
nucleados em planos paralelos aleatérios corroboram muito bem com a
simulacdo computacional.

e A simulacdo computacional vai além do resultado analitico. A simulacéo
computacional gerou microestruturas resultantes da nucleacdo e
crescimento de elipsoides em planos paralelos aleatorios.

e A cinética de transformacdo da simulacdo computacional apresenta
excelente concordancia com andlises das expressdes exatas como era
esperado. Nao obstante, este bom acordo s6 pode ser obtido se o
namero de nucleos e o nimero de ndcleos por planos sdo escolhidos de
acordo com um processo de Poisson. Além disso, cada resultado exibido
nas Figuras € uma média de 100 simulacoes.

e A contiguidade mostrou-se muito Util para entender o efeito das formas
dos elipsoides e o numero de ndcleos por plano nas microestruturas. A
contiguidade revelou uma tendéncia de "agrupamento" tipico da
nucleagdo em contornos de grao.

e Conforme discutido em detalhes, a expressdo derivada para planos
paralelos aleatérios também é valida para nucleacdo em planos
aleatdrios. No entanto, para elipsoides, devido a questao do "bloqueio”,
€ razoavel esperar que o resultado seja valido para elipsoides em que a
proporcao do eixo mais longo para o mais curto € igual ou menor de
guatro [35]. Para elipsoides em que a proporgéo do eixo mais longo para
0 mais curto € maior do que quarto, a expressao analitica ainda pode ser
aplicada. No entanto, a expressao analitica vai ser progressivamente
menos precisa quando a propor¢ao do eixo mais longo para o eixo mais

curto torna-se maior.
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8. ESTUDO COMPARATIVO DO MODELO ANALITICO COM A SIMULACAO

COMPUTACIONAL DA NUCLEACAO NAS INTERFACES

No presente capitulo, simulagdes computacionais sdo realizadas de modo a
estudar a transformacao de fase nos contornos de gréos equiaxiais e nos contornos
deformados. Os gréos equiaxiais sao representados por poliedros de Poisson-Voronoi
e os graos deformados por elipsoides de diferentes razdes de aspecto. Os resultados
sdo comparados como os modelos analiticos de JMAK e CAHN.

Transformagdes de nucleacédo e crescimento sdo predominantes em materiais
no estado soélido. Uma das mais importantes maneiras de modelar essas reacdes é
por meio da abordagem proposta por Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov[1-5],
também chamada de Teoria de JMAK. Essa teoria assume uma distribuicdo da
nucleacdo aleatoria, crescimento dos nucleos com velocidade constante, forma dos
graos esférica e homogeneidade energética na matriz [42]

Todavia, a maior parte das transformacdes de interesse dos materiais metalicos
ocorre por nucleacao heterogénea, como, por exemplo, nos contornos de gréos e nas
inclusdes[65]. Tais sitios de nucleacao sao regides preferenciais para a nucleacdo em
materiais policristalinos por terem um maior nivel de energia armazenada. Esses sitios
podem ser introduzidos no material, em processos em que haja, uma temperatura ou
gradiente de deformacdo[66]. Sendo possivel a sua observagdo no processo de
recristalizacéo, apds uma deformacao plastica seguida do recozimento.

Um exemplo deste fenbmeno, € o processo de recristalizacdo na laminacéo
controlada. O principal objetivo da laminag&o controlada é refinar a microestrutura e,
assim, aumentar tanto a resisténcia quanto a tenacidade do aco laminado a quente.

A diferenca entre os acos laminados a quente convencionalmente para os que
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sofreram laminacdo controlada esta no fato de que a nucleacao da ferrita ocorre
exclusivamente nas interfaces do grédo da austenita para a laminagdo a quente
convencional, enquanto, durante a laminacgéo controlada a nucleacéo da ferrita ocorre
também no interior do grao austenitico, levando a uma estrutura de grdo mais refinada
[15].

Em uma série de trabalhos classicos, Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov[1-
5] desenvolveram uma expressao para a cinética de transformacao de fase em que
0s nucleos estao dispostos aleatoriamente no espaco. Recentemente, Rios e Villa [44]
revisitaram o modelo JMAK e o colocaram em bases matematicas mais rigorosas.
Assim, locais “uniformemente aleatérios” podem ser mais precisamente definidos por
um processo de ponto de Poisson. O processo de ponto de Poisson homogéneo
resulta na mesma expressao obtida por JMAK. Em diversos trabalhos, Rios e Villa[6]
obtiveram expressfes para situacdes nas quais a nucleacao difere da suposta por
JMAK, por exemplo, processo de Poisson ndo homogéneo, nucleagdo quando 0s
ndcleos estao agrupados (clusters), quando os ndcleos ocorrem na superficie e no
interior de placas finas, fios finos e pos de pequenas dimensdes, dentre outros.

J. W. Cahn [24] derivou expressfes para a cinética de transformacdo quando
a nucleacao ocorre nos contornos de grao. Obtendo a equacao (6) para o caso de
saturacéo de sitios. Onde SP'am°s ¢ a area das interfaces por unidade de volume e As

€ 0 numero de nucleos por unidade de area de interfaces.

8.1. METODOLOGIA DA SIMULACAO COMPUTACIONAL

Foi utilizada a metodologia do Cone Causal [39] para a simulacéo das reacdes
de nucleacao e crescimento. Em todos os casos utilizou-se nucleagéo por saturacao
de sitios. A matriz compreendeu 300x300x300 células cubicas[29]. Todos os
resultados apresentados representam uma meédia de 50 simulacdes.

Foi simulado o crescimento de uma nova fase nos contornos de grao de uma
matriz de elipsoides. A matriz inicial composta de elipsoides foi escolhida de modo a
representar gréos deformados, conforme representacdo grafica das Figuras 63 e 64.

O numero de elipsoides foi mantido igual a 128 em todos os casos[41].
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(b)

(d)

(f)

Figura 63 - Matriz inicial com 128 nucleos, com razdo de aspecto: (a) 1:1:1, (b) 1:1:1, (c)
2:2:1, (d) 2:2:1, (e) 4:4:1 e (f) 4:4:1.

A partir da matriz inicial, foi simulado o crescimento de uma nova fase nucleada
nas suas interfaces, Figura 65. As simula¢cdes mantiveram o nimero de nicleos da
nova fase em: 250, 707, 1507 e nucleos para os elipsoides com razéo de aspecto de:
2:2:1, 4:4:1, 8:8:1 e 16:16:1. O caso esférico também foi analisado.
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(€) (d)

Figura 64 - Matriz inicial com 128 nlcleos, com razdo de aspecto: (a) 8:8:1, (b) 8:8:1, (c)
16:16:1, (d) 16:16:1.

A Figura 66 apresenta a evolugdo microestrutural da nucleacéo nas interfaces
da matriz inicial 1:1:1. Foi realizado cortes em todas as se¢des da matriz com 3000
ndcleos nas interfaces, na secdo X, nos planos com 10%, 50% e 100% de
transformacao respectivamente, para cada razdo. As interfaces da matriz inicial estdo
destacadas em preto e a distribuicdo dos nucleos estdo nos contornos de gréao
validando o tipo de nucleagdo proposto. Como observado na Figura 65, com o
aumento da razdo de aspecto houve um alongamento dos gréos. Entretanto, a
morfologia dos gréos nucleados nas interfaces das matrizes sdo equiaxiais. Deste
modo, ndo houve uma mudanca visivel na morfologia dos grdos apos o término da

transformacao, como visto nas microestruturas da Figura 66b.
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Figura 65 — Matriz inicial com raz&o de aspecto 2:2:1 com 3000 n(cleos nas interfaces.
Corte na secéo X.

|

(@) (b)

Figura 66 — Evolucéo da Matriz com 3000 ndcleos, corte na secéo X, com, V, =0.1el], =
1. Com razé&o de aspecto: 1:1:1.

8.2. RESULTADOS

8.2.1 Evolucao Microestrutural

Foram analisadas as situagcdes com grdos com razdes de aspecto: 1:1:1
quando a expressao usual se reduz ao crescimento esférico, Eqg. (6), 2:2:1, 4:4:1, 8:8:1
16:16:1.
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8.2.1.1. Simulagdo Computacional com 250 nucleos

As Figuras 67 e 68 apresentam a matriz totalmente transformada com 250

nucleos nas interfaces da matriz inicial com razdo de aspecto de 1:1:1, 2:2:1, 4:4:1,

8:8:1 e 16:16:1. Como esperado, apos a nucleacdo nas interfaces ndo é possivel

distinguir a razdo de aspecto da matriz inicial pela visualizacdo das microestruturas,

pois o crescimento dos gréos nas interfaces ocorreu com o formato esférico. Por isso,

0s gréos apresentam um formato equiaxial nas microestruturas.

z

A

X

z

A

(c)

(d)

Figura 67 - Nucleacdo com 250 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com razdo de aspecto: (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.
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Figura 68 - Nucleagéo com 250 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nicleos,
com crescimento esférico na matriz inicial.

8.2.1.2. Simulagdo Computacional com 707 nucleos

As Figuras 69 e 70 apresentam a matriz totalmente transformada com 707
ndcleos nas interfaces da matriz inicial com razao de aspecto de 1:1:1, 2:2:1, 4:4:1,
8:8:1 e 16:16:1.

Figura 69 - Nucleagdo com 707 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com crescimento esférico na matriz inicial.
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(©) (d)

Figura 70 - Nucleacdo com 707 nulcleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nicleos,
com razéo de aspecto: (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.

8.2.1.3. Simulagdo Computacional com 1507 nucleos

As Figuras 71 e 72 apresentam a matriz totalmente transformada com 1507
ndcleos nas interfaces da matriz inicial com razao de aspecto de 1:1:1, 2:2:1, 4:4:1,
8:8:1 e 16:16:1. Devido ao crescimento dos grdos com o formato esférico e a

quantidade de ndcleos na matriz, as microestruturas apresentaram graos refinados.
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(a) (b)

(©) (d)

Figura 71 - Nucleacdo com 1507 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com razéo de aspecto: (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.

z

A

X!

Figura 72 - Nucleagdo com 1507 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com crescimento esférico na matriz inicial.
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8.2.1.4. Simulagdo Computacional com 3000 nucleos

As Figuras 73 e 74 apresentam a matriz totalmente transformada com 3000
nucleos nas interfaces da matriz inicial com razdo de aspecto de 1:1:1, 2:2:1, 4:4:1,
8:8:1 e 16:16:1. E possivel observar um refinamento mais intenso dos gréos na

microestrutura com o aumento da quantidade de nucleos.

z

b A

(€) (d)

Figura 73 - Nucleagdo com 3000 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com razdo de aspecto: (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.
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Figura 74 - Nucleacdo com 3000 nucleos nas interfaces da matriz inicial com 128 nucleos,
com crescimento esférico na matriz inicial.

8.2.2. Cinética

8.2.2.1. Cinética da simulacdo computacional com 250 nucleos

As Figuras 75 e 76 apresentam a cinética de transformacéo dada pela fracédo
volumétrica versus tempo para transformacdes da matriz com crescimento esférico e
elipsoidal respectivamente para o caso com 250 nucleos. Visando maior confiabilidade
das simulagbes, foram realizadas 50 simulagfes aleatorias nas interfaces da rede de

poliedros de Voronoi.

1.0: % = Simulacdo

0 8_-- =Cahn

— = JMAK
06!
0.4l
0.2!
0 -0 [ l ,:'\‘;“‘\""\ | l . ) .
0 10 20 30 40 50 60
Time

Figura 75 - Cinética de transformacao da matriz com crescimento esférico com 250 ndcleos nas

interfaces.
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Figura 76 - Cinética de transformagdo da matriz com crescimento elipsoidal com 250
nacleos nas interfaces com razéo de aspecto (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.

8.2.1.2 Cinética da simulacdo computacional com 707 nucleos

As Figuras 77 e 78 apresentam a cinética de transformacéo dada pela fracao
volumeétrica versus tempo para transformacdes da matriz com crescimento esférico e
elipsoidal respectivamente para o caso com 707 nucleos. Visando maior confiabilidade
das simulagGes, foram realizadas 50 simulacdes aleatorias nas interfaces da rede de

poliedros de Voronoi.
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Figura 77 - Cinética de transformacéo da matriz com crescimento elipsoidal com 707
nacleos nas interfaces com razéo de aspecto (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.
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Figura 78 - Cinética de transformacgédo da matriz com crescimento esférico com 707 nicleos nas

interfaces.
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8.2.1.3. Cinética da simulagcdo computacional com 1507 nucleos

As Figuras 79 e 80 apresentam a cinética de transformacéo dada pela fracéo
volumétrica versus tempo para transformac¢des da matriz com crescimento esférico e

elipsoidal respectivamente para o caso com 1507 nucleos.

1 0 I* = Simulagdo 1 0 ‘. = Simulagdo “
0 8 == =Cahn O 8 -- =Cahn

— = JMAK — =JMAK

N 0.6 N 0.6
> >
0.4 0.4
0.2 / 02
/j1

0.0f e . . 400

0 10 20 30 40 0 10 20 30 40

Time Time
() (b)
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— = IMAK — = JMAK

- 0.6 - 0.6
> >
04 0.4
0.2 0.2
//

0.0 0.0} ="

0 10 20 30 40 0 10 20 30 40

Time Time
() (d)

Figura 79 - Cinética de transformacéo da matriz com crescimento elipsoidal com 1507
nucleos nas interfaces com razéo de aspecto (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.

Observou-se que a quantidade de nucleos presente na matriz, interferiu nas
curvas simuladas. Para o caso com poucos nucleos, Figura 76, a curva simulada
corrobora com o modelo de JMAK, pois 0s nucleos possuem uma caracteristica de

aleatoriedade na matriz.
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Figura 80 - Cinética de transformacado da matriz com crescimento esférico com 1507
nucleos nas interfaces.

8.2.1.4. Cinética da simulacdo computacional com 3000 nucleos

As Figuras 81 e 82 apresentam a cinética de transformacédo dada pela fracéo
volumétrica versus tempo para transformacdes da matriz com crescimento esférico e

elipsoidal respectivamente para o caso com 3000 nucleos.

1.0: % = Simulacéo

0 8_-- =Cahn

— =.JMAK

0 5 10 15 20 25 30 35
Time

Figura 81 - Cinética de transformacao da matriz com crescimento esférico com 250 ndcleos
nas interfaces.
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Figura 82 - Cinética de transformacao da matriz com crescimento elipsoidal com 3000
nacleos nas interfaces com razéo de aspecto (a) 2:2:1, (b) 4:4:1, (c) 8:8:1 e (d) 16:16:1.

8.2.2. Contiguidade

Como j& observado nos capitulos anteriores a contiguidade representa a

guantidade de gréos vizinhos da mesma fase, ou a continuidade de cada fase.

As Figuras 83-86 representam a contiguidade de elipsoides oblatos com 250,
707, 1507 e 3000 nucleos nas interfaces, respectivamente. As curvas mostram o efeito

da forma dos elipsoides na contiguidade.
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Figura 83 - Contiguidade de elipsoides oblatos em funcao da fracdo volumétrica transformada com

250 nucleos. A linha tracejada € a linha teérica para a contiguidade das regifes esféricas nucleado no

espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Os simbolos correspondem a

resultados da simulagéo computacional nas interfaces das matrizes com elipsoides de diferentes
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Figura 84 - Contiguidade de elipsoides oblatos em fun¢éo da fragao volumétrica transformada com

707 ndcleos. A linha tracejada € a linha tedrica para a contiguidade das regides esféricas nucleado no

espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Os simbolos correspondem a

resultados da simulacdo computacional nas interfaces das matrizes com elipsoides de diferentes

formas.
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Figura 85 - Contiguidade de elipsoides oblatos em funcao da fracdo volumétrica transformada com

1507 ndcleos. A linha tracejada € a linha tedrica para a contiguidade das regides esféricas nucleado

no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Os simbolos correspondem

a resultados da simulacdo computacional nas interfaces das matrizes com elipsoides de diferentes

formas.
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Figura 86 - Contiguidade de elipsoides oblatos em fungdo da fragdo volumétrica transformada com

3000 nucleos. A linha tracejada € a linha tedrica para a contiguidade das regides esféricas nucleado

no espaco de acordo com um processo de ponto de Poisson homogéneo. Os simbolos correspondem

a resultados da simulacdo computacional nas interfaces das matrizes com elipsoides de diferentes

formas.
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8.3. DISCUSSAO

Os gréos recristalizados nucleados nas interfaces da matriz inicial sao
representados por poliedros de Poisson-Voronoi. A escolha desse poliedro € pelo fato
dele resultar de um crescimento em formato esférico, com o mesmo tamanho em
todas as direcdes satisfazendo a suposicédo do formato esféricos dos graos na teoria
de JMAK. Sabe-se que os graos reais ndo sao exatamente poliedros de Voronoi,
devido a isso era esperado um pequeno desvio da curva simulada comparada com
Cahn e JMAK. Mas foi possivel observar que em todos os casos houve um bom

acordo das curvas simuladas com os modelos analiticos.

Nas Figuras 68-74, observou-se um refinamento dos graos com o aumento de
nacleos na matriz. Os gréos obtiveram formato equiaxial como esperado, ja que a
morfologia dos gréos nas interfaces para todos os casos foi esférica. Apos a nucleacao
nas interfaces nao foi possivel distinguir a razdo de aspecto da matriz inicial utilizada

por causa da morfologia dos graos nas interfaces da matriz.

A cinética de transformac¢éo da matriz para o caso com 250 ndcleos na matriz,
Figuras 75 e 76, apresentaram um resultado distinto dos demais casos. As curvas da
simulacdo computacional corroboraram com o modelo de JMAK. Esse fenbmeno pode
ser justificado pela baixa quantidade de nucleos utilizada, favorecendo a distribuicao
aleatdria nas interfaces do poliedro, caracteristica base do modelo de JMAK. E quanto
maior o nimero de nucleos, menor € a aleatoriedade dos gréos, devido a diminuicéao
da é&rea interfacial decorrente do maior nimero de nucleos. Por isso, neste caso as
curvas simuladas tendem a corroborar com a curva do modelo de JMAK.

Comparando as curvas simuladas das Figuras 75 e 76 com as Figuras 77 e 78,
houve um decréscimo no tempo para transformacdo. Observou-se que a medida em
que houve um aumento na quantidade de nucleos, obteve-se menos espaco para o
crescimento dos graos, desta forma ocorre um encontro mais rapido entre os graos.

A partir das simulagdes com 707 nucleos observou-se a perda da caracteristica
de aleatoriedade nas curvas simuladas para todos os casos, Figuras 77-82. As
Figuras 77-82 mostram excelente concordancia entre o modelo de Cahn mostram

excelente concordancia entre o modelo de Cahn. Este acordo € esperado se a
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simulacédo estiver correta, pois a Equacéo 6 é exata. A repeticdo de 50x em cada
caso também contribui neste tipo de simulacéo para garantir que a simulagdo dé um
resultado preciso.

A contiguidade é a medida que quantifica o “impingement” ocorrido pelo contato
dos grados dentro da matriz 3D. As Figuras 83-86 apresentam um grafico da
contiguidade medida ao longo do volume total em funcéo da fracdo transformada. A
Figura 83-86 ilustra a nucleacao nas interfaces das matrizes com razao de aspecto:
2:2:1, 4:4:1, 8:8:1 e 16:16:1. A contiguidade com matriz esférica esta representada
por losangos. A linha tracejada representa a nucleacdo de acordo com um processo
de ponto de Poisson homogéneo.

As Figuras 83-86 demonstram que a curva de contiguidade de uma
transformacdo nucleada nas interfaces das matrizes com razdo de aspecto: 2:2:1,
4:4:1, 8:8:1 e 16:16:1 encontra-se acima da curva da contiguidade de uma
transformacdo nucleada de acordo com um processo de ponto de Poisson
homogéneo. A contiguidade € considerada um parametro confiavel para determinar o
arranjo de graos no espaco em relacéo uns aos outros[43].

Observou-se que ao aumentar a quantidade de graos nucleados nas interfaces,
houve um pequeno distanciamento das curvas simuladas em comparagdo com a
curva da contiguidade de uma transformacao nucleada de acordo com um processo
de ponto de Poisson homogéneo.

De acordo com Vandermeer[43], quando a curva da contiguidade de uma
transformacao esta acima da linha para nucleacdo homogénea do processo de ponto
de Poisson, este indica que os nucleos tendem a se agrupar. Quando os ndcleos se
formam no contorno de grdo de um policristal, eles formam um cluster, e sua
transformacdo subsequente tem uma curva de contiguidade acima dessa de um
processo de ponto de Poisson homogéneo. Deste modo, as curvas de contiguidade

simuladas obtiveram o comportamento esperado.
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8.4. CONLUSOES

A simulacdo computacional e os modelos analiticos foram utilizadas para
estudar o efeito da nucleagcdo nos contornos de graos na matriz com crescimento

esférico e elipsoidal. As principais conclusdes sao:

e A distribuicdo dos nucleos ocorreu nas interfaces da matriz inicial.

¢ A cinética de transformacao da matriz com crescimento esférico e crescimento
elipsoidal com a quantidade de nucleos nas interfaces obtiveram curvas

semelhantes de acordo com a quantidade de nucleos na matriz.

e Assimulagdes com 3000 nucleos apresentaram uma microestrutura com graos

bastante refinados.

e As microestruturas das matrizes totalmente transformada para todos os casos
apresentaram uma morfologia dos grdos semelhantes, ndo havendo uma

mudanca drastica entre as microestruturas.

e As simulagfes com 250 nucleos apresentaram um bom acordo com a curva do

modelo analitico de JMAK.

¢ As simula¢des com 707, 1507 e 3000 nucleos apresentaram um bom acordo

com a curva do modelo analitico de Cahn.

¢ Nas Figuras 83-86 foi possivel observar a contiguidade em relagédo a fracédo
volumétrica. Os dados da matriz esférica e todos os elipsoides caem na mesma
curva. A curva de contiguidade para nucleacéo nas interfaces das matrizes com
razdo de aspecto: 2:2:1, 4:4:1, 8:8:1 e 16:16:1 cai acima da curva de
contiguidade para nucleagéao de acordo com um processo de ponto de Poisson
homogéneo. Este comportamento indica que a nucleagdo nas interfaces da

matriz introduziu um efeito de agrupamento dos nucleos.
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9. CONSIDERACOES FINAIS

Simula¢des computacionais e métodos analiticos foram empregados para
o estudo de transformacfes nucleadas em contornos anisotropicos, sem possivel
comparar as simulacées com o modelo de JMAK[1-5], Cahn[24] e Rios e Vila[6].
A primeira transformacao considerada foi a constru¢cdo de uma matriz deformada
com grdos alongados semelhante a um policristal com microestrutura anisotrépica
apos ser submetido a um trabalho mecéanico. Como segundo passo, considerou o
formato dos grédos como elipsoides com uma variacao na razédo de aspecto para
andlise do estudo, obtendo resultados referente a generalizagdo do crescimento
elipsoidal dos grdos na matriz. A terceira transformacdo foi a nucleagdo de
elipsoides em planos paralelos, obtendo uma simulacdo computacional de
transformacdes nucleadas em contornos de graos que crescem como elipsoides.
Por fim, foi considerado a nucleacdo nas interfaces de uma matriz deformada,
nucleando nas interfaces de uma matriz constituida por graos elipsoidais oblatos,
graos “panqueca”’, com diferentes razbes de aspecto. A partir dosresultados

obtidos nesta tese conclui-se que:

e Obteve-se um modelo computacional para as transformacdes de fase
em uma matriz com graos elipsoidais. Esse cddigo computacional se
mostrou robusto e conseguiu simular com fidelidade diversas situagoes,
inclusive nucleagdo nas interfaces de uma matriz altamente deformada

(matriz com razao de aspecto 16:16:1).
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Simulou-se a situacdo na qual o policristal foi deformado de tal forma
gue os graos estejam alongados. As equagbes generalizadas, Eq. (16)
e Eq. (17), aplica-se a nucleacdo de elipsoides de acordo com um
processo de ponto de Poisson ndo homogéneo. As equacdes gerais (16)
e (17), conseguiram preservar a forma conveniente da equacéo para o

crescimento esférico.

A expressdo analitica para transformacbes em que os elipsoides
nucleados em planos paralelos aleatorios corroboraram muito bem com
a simulagdo computacional. A cinética de transformacédo da simulagéo
computacional apresenta excelente concordancia com andlises das
expressbes exatas como era esperado. A contiguidade revelou uma

tendéncia de "agrupamento" tipico da nucleagdo em contornos de gréo.

O capitulo 8 unificou as metodologias empregadas nos capitulos
anteriores. Foi considerado uma matriz com gréos elipsoidais para
posteriormente ser nucleados grédos esféricos nas interfaces desta
matriz. Notou-se que houve uma distingdo do comportamento da cinética
de transformacédo para o caso com 250 ndcleos com os demais casos.
Observou uma caracteristica de aleatoriedade da curva simulada, que
por isso corroborou com o modelo analitico de JMAK. Os demais casos
perderam essa caracteristica devido a quantidade de nucleos,

corroborando as curvas com o modelo analitico de Cahn.
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10. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Aprofundar o estudo da nucleacéo nas interfaces de elipsoides, capitulo
8, variando a quantidade de nucleos e a forma dos elipsoides (prolatos).

Com a parceria do Centro de Computacdo de Ciéncia de Materiais,
Instituto de Pesquisa de Materiais, da Universidade de Tohoku para o
uso do supercomputador MASAMUNE-IMR (Super sistema de
computagdo para simulagdes de Multi-escala avangada do Instituto de
Materiais de Pesquisa de Préoxima Geracdo). Em particular, aos
professores Yayoi Terada e Tetsuo Mohri pela colaboracéo através do
Programa de pesquisa Tohoku (GIMRT). Sera possivel dar continuidade
aos estudos sobre o crescimento de graos elipsoidais em matrizes com
tamanhos de 500x500x500 e 1000x1000x1000 células cubicas.
Também sera possivel um aumento consideravel na quantidade de
graos nucleados na matriz devido ao poder computacional. Estudar a
forma dos elipsoides de acordo com a metodologia descrita em [67].
Para a analise de materiais, uma abordagem paramétrica razoavel esta
intimamente relacionada a uma deformacédo homogénea. Para o calculo

sera considerado primeiro a analise linear[67].

Estudar a nucleagdo simultdnea nos contornos e no interior dos graos

elipsoidais.
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