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Resumo

Este trabalho é resultado do acoplamento de duas técnicas de simulacao
computacional: Método de Elementos Finitos e Autdbmato Celular. Durante a
evolucdo microestrutural no processo de recristalizagao a forca motriz para o avango
das interfaces € a energia armazenada na matriz deformada plasticamente. Com
intuito de se obter uma estrutura contendo deformacbes plasticas, utilizou-se a
técnica de elementos finitos para simular a deformagdo do material estudado. A
partir da estrutura deformada foi recriada uma nova estrutura, contendo apenas as
partes onde foram apresentados gradientes de deformacdo. Subsequente a
recriacdo da matriz, simulou-se o processo de recristalizagdo pelo método do
autbmato celular em trés dimensdes dentro da mesma. O objetivo desse estudo é
avaliar o efeito desses gradientes durante a evolugdo microestrutural. Ao fim do
trabalho a influéncia da heterogeneidade de energia armazenada foi discutida com
auxilio dos resultados obtidos na saida de dados do programa.
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INDIRECT CONNECTION OF THE FINITE ELEMENTS THE CELLULAR
AUTOMATA FOR STUDY OF THE EFFECT OF THE STRAIN GRADIENTS IN THE
RECRYSTALLIZATION

Abstract

This work is result of the connection of two techniques of computational simulation:
Finite Element Method (FEM) and Cellular Automata (CA). During the microstuctural
evolution in the recrystallization process, the driving force for the advance of the
interfaces is the stored energy in the plastically strain matrix. Whit intuit of it to get a
structure contend plastics strains, utilized it the FEM technique for to simulate the
deformation of the material studied. From of the strain structure was been
reconstructed the new structure just contend the parts where presented strain
gradients. Subsequent the reconstruction of the new matrix simulate it the
recrystallization process by CA method in tree dimension into the same matrix. The
objective this study is to evaluate the inhomogeneous stored energy during
microstructural evolution. In the finish of the work the influence of the
inhomogeneous stored energy is discussed with help of the results gotten by out of
data of the programs.
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1 INTRODUCAO

O processo de recristalizacdo primaria tem sido frequentemente estudado
com auxilio das teorias de reacdes de transformacdes de fase que acontecem por
nucleagao e crescimento. Este tipo de processo torna-se extremamente complexo
quando analisado de maneira detalhada e especifica. Entretanto, pode ser analisado
de uma maneira geral, por exemplo, estudando-se apenas os aspectos geomeétricos
e evolutivos microestruturais. Este tipo de estudo tem sido feito por meio de modelos
matematicamente exatos como o modelo da teoria JMAK!'"® e modelos
computacionais. Os modelos computacionais sdo formas mais recentes de estudar
a cinética de recristalizagcdo. Quando a fisica do modelo computacional se
assemelha as suposi¢des impostas ao modelo matematico, os resultados da
simulacdo podem ser validados pelos modelos analiticos como foi feito por
Hesselbésth e Gobell e Rios et al.”) Os modelos em geral utilizados, geralmente,
descartam algumas perturbagdes ao sistema evolutivo de recristalizagéo, tais como:
impurezas, maclas, recuperagao, heterogeneidade de energia armazenada na matriz
e etc. O fato de desprezar alguns fatores que ocorrem em um processo real, € uma
maneira de simplificar o fendbmeno fisico, todavia, podem induzir a pequenos erros
no resultado final. Com intuito de minimizar estes tipos de erros, Mukhopadhyay e
Gottstein® implementaram recentemente parte da fisica real ao modelo
computacional. A implementacado do fenbmeno fisico real a simulagdo computacional
tem se tornado uma tendéncia para as novas messes de trabalhos cientificos.

Este trabalho utiliza o programa autémato celular desenvolvido por Rios e et
alll e as correcdes feitas por Assis e Rios® para simular o processo de
recristalizacdo primaria, com efeito, da heterogeneidade de energia armazenada na
matriz. Neste programa foi inserido o efeito do fendmeno do gradiente de
deformagdo em matrizes encruadas. A energia armazenada € o fator principal para
auxiliar em varios estudos referentes a recristalizagdo, por exemplo: estudo da
velocidade de avango das interfaces recristalizadas. A energia armazenada interfere
na recristalizacao desde a formagao do nucleo até o final da reagao.

Apos o nucleo ter sido ativado termicamente (nucleacdo), € observado
apenas o crescimento do mesmo. Durante o crescimento, interfaces recristalizadas
avangam sobre a matriz encruada varrendo discordancias e defeitos puntiformes. A
velocidade de avancgo das interfaces livres de defeitos varia de acordo com energia
armazenada na matriz deformada. Regides com maior nivel de energia (maior grau
de deformacgao) tém maior velocidade de avango, e regides que possuem menor
nivel de energia terdo, consequentemente, menores velocidades. A velocidade de
avango pode ser calculada por:

<G>:M_l.ﬂ 1)

des s dt
Onde:

v = volume do grdo, s = area interfacial entre regido recristalizada e néo
recristalizada e t = tempo de reacido em cada etapa.

Durante o processo de deformacdo do material, a energia € armazenada
heterogeneamente dentro da matriz deformada. Em algumas regides do material sdo
encontrados gradientes de deformacgdo. Os gradientes de deformagdo geram,
consequentemente, gradientes com distintos niveis de energia, ja que a energia é
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armazenada na forma de defeitos durante a deformagdo. A energia contida por
deformacao é utilizada como forga motriz para o avango das interfaces. Segundo
Rios™ a queda da velocidade de avanco das interfaces recristalizadas é devido aos
gradientes de deformacgao.

Ao decorrer deste trabalho serdo apresentados resultados de simulagdes de
carregamento de cargas deformacéao plastica e do processo de recristalizagao. Para
simular a deformacéo plastica do material utilizou-se a técnica de elementos finitos e
o programa comercial ANSYS®, e para simular a recristalizagdo, utilizou-se o método
do autébmato celular em trés dimensdes.

2 MATERIAIS E METODOS
2.1 Descrigao da Simulagao por Elementos Finitos

Com o auxilio das ferramentas de elementos finitos (programa comercial
ANSYS®), foi construida uma estrutura discreta em duas dimensées (2D). Simulou-
se a deformagédo por meio de carregamento de cargas por compressdo em uma
placa fina (2D). O carregamento foi distribuido de maneira uniforme sobre a parte
superior da placa, foi inserida uma restricido de movimento na parte inferior da placa.
Ao fim da simulagdo, obteve-se uma estrutura deformada contendo regides com
deformagédo n&do homogéneas como é demonstrado na figura 1. A partir da saida de
dados do programa ANSYS © representou-se graficamente as deformacées
equivalentes de von Mises ao longo do material.

A simulagdo por elementos finitos foi realizada no estado plano de
deformagéo bidimensional em temperatura ambiente, usando o programa ANSYS®
(versao 8.1). Material: tarugo de aco IF 18 de secado quadrada de 40 mm, E= 207
GPa e coeficiente de Poisson = 0,28.

O grau de deformacado apresentado na regido assinalada da figura 1, foi
recriado em uma matriz em trés dimensdes em cdédigo FORTRAN 90/95. Esta matriz
recriada foi utilizada como um dos dados de entrada para o programa autémato
celular. A velocidade de crescimento durante a recristalizacao foi diferenciada dentro
da matriz de acordo com o nivel de energia armazenado por deformagao observado
na simulagdo. Assim, como em um processo real de recristalizagdo, o programa
gera regides com diferentes niveis de energia, que influenciam diretamente na
velocidade de avango das interfaces. Interfaces localizadas em regiées com maior
grau de deformacao tém maior velocidade de crescimento. Na figura 2 encontra-se
a representagcdo da matriz encruada, com o grau de deformacéo e seus respectivos
niveis de energia armazenada.

O cdédigo computacional do A.C. foi desenvolvido para simular puramente o
efeito do gradiente de deformacéo dentro de uma matriz em fung¢ao de: velocidade
de avanco das interfaces, tempo de reacédo, fragcao volumétrica transformada, fragao
superficial transformada e contigliidade. A cinética evolutiva dentro da microestrutura
foi estudada com suporte dos resultados gerados por simulagdo computacional 4,
Os parametros utilizados como dados de entrada durante a simulagdo da
recristalizacdo serdo demonstrados a seguir.

2.2 Descrigao da Simulagao por Automato Celular

Durante a simulagdo computacional foram utilizados os seguintes parametros
como dados de entrada:
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Matriz em duas dimensdes implementada por Rios e Pereira ' com

dimensdes de 304% quantidade de nucleos iniciais igual a 256; nucleagdo por
saturagao de sitios; disposi¢cdes aleatdria, periédica e com grupos de nucleos dentro
da matriz e energia em 5 niveis distribuida na forma de gradiente dentro da matriz,
vizinhanca e regra de transicdo de von Neumann."! Foram utilizados matriz 3042 e
256 nucleos como parametro de comparagao entre os trés casos. A nucleagao
periddica necessita de numeros com combinagdes exatas para se obter uma
distribuicdo com espacamentos perfeitos entre os nucleos. Maiores quantidades de
nucleos iniciais requerem maiores matrizes, essa relacdo pode ser uma limitacao
computacional, pois compiladores em 32 bits conseguem alocar no maximo 4Gb. A
partir destas limitagdes determinou-se a quantidade de nucleos iniciais e o tamanho
da matriz.

As grandezas fornecidas pela simulagdo computacional s&o todas
adimensionais. Exemplo: o tempo € contado a cada atualizagdo da matriz para um
novo crescimento discreto das células transformadas. O crescimento discreto
acontece apos ter sido analisada a possibilidade de crescimento de todas as células
da matriz, obedecendo a regra de transi¢do. Iniciando-se do tempo zero, no qual
ainda nao ocorreu nenhum crescimento, até o final da simulacdo no qual todas as
células sofreram transformacdo. Cada célula somada ao nucleo inicial tem uma
unidade de area.l'?

3 RESULTADOS
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Figura 1 — Distribuicdo da deformagéao plastica na dire¢ao X durante o processo de carregamento de
cargas.

A Figura 1 é a representacao da deformacgao plastica do metal simulado pelo
programa comercial ANSYS®. O grau de deformagdo é demonstrado de acordo com
a coloracao da legenda.
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Y
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Armazenada na Matiiz

1

Figura 2 — Matriz deformada com os niveis de energia armazenada, variagdo de energia apenas no
eixo Y.

A matriz da Figura 2 é onde ocorre o processo de recristalizagcdo com
gradiente de deformagao pelo método do autdmato celular. A matriz da Figura 2 é
referente a regido destacada na Figura 1. Modelo idealizado do gradiente de
deformacéao gerado no centro da placa durante a simulagéo por elementos finitos.

Os nucleos serao espalhados aleatoriamente dentro da matriz apresentada na
Figura 2.
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Figura 3 — Velocidade de avancgo das interfaces recristalizadas em fungao do Tempo de reagéo para
os trés casos de distribuigdo espacial dos nucleos em uma matriz com gradiente de deformacéo.
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Figura 4 — Fracao volumétrica recristalizada em fungdo do tempo de reagao para os trés casos de
distribuicdo espacial dos nucleos em uma matriz com gradiente de deformacao.
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Figura 5 — Area superficial recristalizada por unidade de volume em fungdo da Fragdo volumétrica
recristalizada para os trés casos de distribuicdo espacial dos nucleos em uma matriz com gradiente
de deformacgao.
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Figura 6 — Contiglidade (fracdo de interfaces recristalizadas em contato com outras superficies
recristalizadas) em fungao Fragao volumétrica recristalizada.

Figura 7. Microestrutura gerada pelo método do autdmato celular quando se atinge 100% de fragéao
recristalizada.
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4 DISCUSSAO

Na Figura 1 foi observado alguns gradientes macroscépicos de deformagao
espalhados no interior da matriz deformada. Estes gradientes foram recriados em
uma nova matriz para ser utilizada pelo programa autdmato celular para simular a
recristalizacdo primaria. A matriz contendo gradiente de deformagdo esta
apresentada na Figura 2.

Observa-se na Figura 2 que o nivel de energia armazenada dentro da matriz
sobe, ou desce (dependendo do referencial) gradativamente, conforme foi
apresentado na saida de dados do programa ANSYS® (parte destacada da Figura
1). O nivel de energia da regido onde a interface recristalizada se encontra é quem
determina a sua velocidade de avancgo

Na Figura 3 foi apresentado o decréscimo da velocidade de avango das
interfaces recristalizadas em funcdo do tempo de reagao, calculados a partir da
equagao (1). Assim como em resultados experimentais!”® a velocidade de
crescimento decai ao decorrer da reacado. A fase transformada ocupa primeiro as
regides que contém maior nivel de energia, e por fim, sdo preenchidas as regides
que possuem menor nivel de energia. Utilizando-se uma matriz contendo gradiente
de deformagao observa-se que a velocidade final da reacdo é determinada pelas
regides de menor energia.

A curva da Figura 4 apresenta o formato sigmoidal caracteristico da evolugéo
da fragao volumétrica em funcédo do tempo de recristalizagdo. Quando se tem graos
distribuidos aleatoriamente e periodicamente observa-se uma grande semelhanca
na cinética de recristalizagcdo. O perfil da curva de cinética de reagao se assemelha
ainda mais a partir de 70% de fracao recristalizada.

A Figura 5 mostra que a maior area interfacial alcancada é de reagdes que se
iniciam com disposi¢cdo peridédica dos nucleos. Reagdes com nucleos distribuidos
aleatoriamente tem area interfacial maxima muito préoxima do caso anterior. Por
ultimo, como ja era de se esperar, tem -se a matriz que contém grupos de nucleos.
Muitos nucleos que estdo no centro do grupo nao contribuem como interface entre
regido transformada e nao transformada. Nucleos que se localizam no interior dos
grupos geralmente sado cercados de graos recristalizados muito rapidamente,
enquanto, graos das extremidades dos grupos tém maior liberdade de crescimento.

Na Figura 6 apresenta o perfil do desvio da aleatoriedade € mantido com o
novo codigo, tendo acima da curva de evolugdo de nucleos aleatorios, a curva de
evolugao contendo clusters e abaixo, a curva de evolugao de nucleos periddicos.

A Figura 7 € a representagao grafica da microestrutura discreta virtual gerada
pelo programa autdmato celular e representada pelo programa Tecplot®. Existem
grandes semelhangcas das microestruturas reais encontradas na literatura com a
microestrutura simulada. A Figura 7 foi gerada a partir da malha contendo o
gradiente de deformagao apresentada na Figura 2 que por sua vez foi extraida da
Figura 1.

5 CONCLUSAO

Os gradientes de deformagdo causam retardamento local do avango das
interfaces recristalizadas durante processo de recristalizagao.

O espagamento entre um grao e outro pode acelerar ou retardar o inicio do
impingement, afetando assim a mobilidade de cada grao.
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A forma macroscépica de armazenamento de energia na matriz deformada
tem grandes influéncias sobre a evolugdo microestrutural durante o processo de
recristalizacéo primaria.

Os gradientes de deformacdo somados ao tipo de disposicao espacial dos
nucleos tém grande influéncia dentro de uma matriz encruada. A ferramenta de
elementos finitos foi uma 6tima ferramenta para auxiliar o estudo de evolugéo
microestrutural. Com a unido de diferentes técnicas foi possivel encontrar resultados
(qualitativamente) semelhantes aos resultados experimentais.
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