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Resumo
A maneira com que acontece a nucleacao interfere diretamente na forma dos contornos
de grdo e também nas propriedades do material em questdo. Para visualizar melhor,
pode-se utilizar uma célula cubica, na qual é possivel notar que em cada eixo ha
diferenca de textura e densidade entre os gréos ja desenvolvidos. Neste trabalho, foram
empregadas duas vias de estudo a fim de obter os resultados desejados. A primeira
delas é a nucleacdo homogénea dos grados e a outra, a nucleacdo ndo homogénea,
ambas com velocidade constante. Esse fendmeno pode ser visto durante a
recristalizacdo de grdos. Rios e Villa [6] criaram um método efetivo para analisar a
cinética das transformacdes homogéneas e ndo homogéneas a partir do método de
JMAK[1-5]. Para comparar método analitico foi desenvolvida uma simulaco
computacional com base no modelo analitico Rios e Villa [6], foi utilizado a metodologia
do Cone Causal (método estocastico). Os graficos gerados confirmam a teoria de Rios e
Villa [6] para esses casos particulares e comparam os resultados obtidos com o conceito
de JMAK [1-5].
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NUCLEATION AND GROWTH GRAINS COMPUTATIONAL SIMULATION
Abstract
The way that the nucleation has created, that interferes directly with the shape of the grain
boundaries, also with the material’'s properties. To the better visualization, we can use a
cubic cell, which it's possible to notice that in each axis there is difference of texture and
density among the developed grains. In this work, two study routes were used in order to
obtain the desired results. The first one is the grains homogeneous nucleation and the other,
is the non-homogeneous nucleation, both with constant velocity. This phenomenon can be
seen during the grain recrystallization. Rios and Villa[1-5] have created an effective method
to analyze the kinetics of homogeneous and non-homogeneous transformations from the
JMAK[6] method. To compare the analytical method, a computational simulation was
developed based on the Rios and Villa analytical model, using the Causal Cone methodology
(stochastic method). The generated graphs confirm the Rios and Villa[6] theory for these
particular cases and compare the results obtained with the JMAK concept[1-5].
Keywords: nucleation; homogeneous; recrystallization; computer simulation
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1 INTRODUCAO

Utilizada em varios campos de pesquisa basica e cientifica, a simulagao
computacional € uma ferramenta poderosa na area de engenharia. Neste caso a
simulacdo computacional foi aplicada em transformacédo de fase em estudos de
engenharia metalurgica. As transformagfes de fase no estado sdlido normalmente
ocorrem por processo de nucleacdo e crescimento, que pode ser interpretado
guantitativamente e qualitativamente por modelos analiticos, numéricos e
experimentais. Os modelos analiticos basicos da cinética formal utilizados para o
estudo de transformacdes de fases heterogéneas, conhecida ha quase 80 anos
iniciaram com Johnson-Mehl[1], Avrami[2—4] e Kolmogorov[5]. Esse modelo tem sido
amplamente utilizado para tratar transformacbes de fase e também, mais
comumente, o fenbmeno da recristalizacdo. Essa teoria foi desenvolvida a partir de
suposi¢cées como a nucleacao aleatéria e homogénea, crescimento com velocidade
constante, forma dos grédos esférica e homogeneidade energética na matriz
deformada.

A solucéo analitica de JMAK[1-5]obtida considera os nucleos com formato
esférico, a nucleacédo por saturacao de sitios, ou seja, considera que todos 0s
nucleos surgiram, nos instantes iniciais da reacdo, onde Ny € o nimero de nucleos
por unidade de volume e G ¢é a velocidade de crescimento. Resultando na conhecida
(Equacéo 1):

V, (t) =1—exp(—%’z NVG3t3J @

Apesar da teoria de JMAK [1-5] ser amplamente empregada, ela possui
limitacbes, que foram feitas para a deducdo destas equacdes, a saber:
» As transformagfes devem ocorrer em um meio infinito;

* Os nucleos devem estar distribuidos de forma uniformemente aleatéria

no espaco;

* Os nucleos possuem uma forma geométrica similar e seu crescimento
irA cessar quando ocorrer a colisao entre as regides transformadas.

* O crescimento deve ser isotropico.

Essas restricdes nem sempre sao satisfeitas em sistemas reais, 0 que causa
um desvio da cinética de JIMAK[1-5].

Entretanto, em diversas situagcfes ha a possibilidade dessa nucleagdo néo ser
uniforme. Por exemplo, a nucleacéo da recristalizagcdo em uma chapa deformada de
tal forma que existe um gradiente de deformagé&o entre a superficie superior e
inferior. Nesse caso, a nucleacdo € mais abundante na regido mais deformada e
menos abundante na regido menos deformada.

Recentemente, Rios e Villa [6] revisaram os trabalhos de JMAK e utilizando a
metodologia da geometria Estocastica trataram a disposi¢éo espacial dos sitios de
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nucleagdo como um processo de ponto. Mais especificamente, como um processo
de ponto de Poisson que pode ser homogéneo ou ndo homogéneo.

O processo de ponto de Poisson ndo homogéneo sera dependete da fragdo
volumetrica dependente da posicéo Vv(t,p),a fracdo volumetrica estendida , onde p=
(x,y,2), é a coordenada espacial .Assim , arrelacdo entre a fragdo volumetrica e a
fracdo volumetrica estendida , tornou-se uma relacéo entre a densidade media do
volume e a densidade volume extendido :

Vy(t,x) = 1= exp(-Vi(t,p)) (2)

Usando esta metodologia, foi possivel ampliar significativamente o escopo de
solucdes analiticas disponiveis. Um exemplo dos resultados obtidos pelos Rios e
Villa € uma equacéo para a nucleacdo por saturacao de sitios ndo homogenea e
dada por :

A (p) =mz+n 3)

W(t,p) =1—exp (—%A(p)&‘?‘ﬁ) (4)

Onde a (equacédo 4) permite modelar processos de Poisson homogéneos se ./
independe de p ou ndo homogéneos se ./ depende de p da posicdo no espaco.

2 MATERIAIS E METODOS

Neste trabalho utilizou-se a metodologia do Cone Causal para a simulacéo
das reacdes com nucleagéo e crescimento, que ocorrem de forma homogénea e nao
homogénea. Foi utilizado um programa computacional escrito em linguagem Fortran
2003, e compilado pelo Microsoft Visual Studio 2012. Utilizou-se paralelizagdo em
Open MP. A visualizagcdo das microestruturas transformadas foi realizada como
programa Tecplot 360 ®, os graficos foram construidos como auxilio do programa
Wolfram Mathematica 10 ®.

Em todos os casos simulou-se em uma matriz cibica de 3003. Considerou-se
uma quantidade de nudcleos e velocidade constante em toda transformacado. A
nucleacgéo se deu por saturacdo de sitios em todos os casos.

Para simular uma amostra infinita foram utilizadas condicdes de contorno
periddicas para as direcdes X, y e z da matriz cubica para nucleagdo homogénea
sendo na direcao z limitada para que os grdos nao ultrapassem as condicbes de
contorno na nucleagdo ndo homogénea.

Gerou-se em cada simulagcédo, 150 numeros de nucleos, logo realizou-se as
simulacdes distintas para cada caso. Com os dados gerados pelas simulagdes
geram-se graficos, assim compara-se as nucleacgdes.

2.1 Modelo computacional
O cddigo desenvolvido, neste trabalho, € o modelamento de processos que
ocorrem por nucleacdo de nucleos que variam a quantidade dependente do seu

posicionamento na matriz e taxa crescimento também vai dependendo do
posicionamento.
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O codigo computacional inicial para simulagcédo de reagcdes com nucleacdo e
crescimento em 3D foi desenvolvido pelo Assis [7] ao longo dos trabalhos
desenvolvidos no Nuacleo de Modelamento Microestrutural, cédigo computacional
possui duas formas distintas de crescimento o Autdmato Celular e o Cone Causal
Alves [8]. O cddigo foi desenvolvido em ambiente Fortran e é utlizada a
paralelizacdo em Open MP.

O Programa inicia-se pela entrada de dados onde € preciso especificar os
parametros que sdo usados na simulagcédo, como por exemplo: tamanho de matriz, o
modo de nucleacdo, a regra de transicdo (cone causal) e quantidade de nucleos
iniciais. ApOs esta etapa, ocorre a formacdo da matriz, e a distribuicdo dos pontos
onde serdo alocados os nucleos inicias. Em seguida ocorre a nucleac¢do, que ocorre
por saturacao de sitios.

Quando finalizada a nucleagdo o programa entra na sub-rotina de
crescimento e é executado até a matriz tenha se transformado. Na saida de dados,
o programa disponibiliza o tempo de reacdo fracdo volumétrica transformada (Vv),
area interfacial por unidade de volume (Sv), velocidade de crescimento de cada fase
e 0 caminho microestrutural. Também geram outros dados que séo utilizados para a
visualizacdo das microestruturas e sua evolucgao.

2.2 Nucleacdo homogénea

Este modelo de nucleacdo foi desenvolvido para simular o surgimento
aleatorio dos nucleos, dentro de uma matriz distinta de seus ntcleos. E realizado um
sorteio utilizando-se um codigo de gerador de numeros aleatérios para FORTRAN,
este gerador escolhe aleatoriamente nimeros que correspondem a posi¢cées dentro
da matriz. Apos cada nucleo ser alocado dentro da matriz de maneira aleatéria,
iniciou-se o crescimento dos mesmos. [9]

2.3 Nucleacéo ndo-homogénea

Nesta forma de nucleacdo os nucleos sdo distribuidos deforma néo
homogénea que pode variar em uma ou mais dire¢cdes na matriz. Neste trabalho sdo
mostrados e discutidos os resultados para variagdo de ndcleos em uma Unica
direcdo. Uma distribuicdo de nucleos com variacao ao longo do eixo Z. A intensidade
na diregdo Z varia linearmente segundo a equagao A(z)= mz + n, onde m e n sao
constantes. [9]

2.4 Cone causal
Para o processo de crescimento na simulagdo computacional, neste trabalho

optou-se pelo método do Cone Causal. A Figura 1, apresenta a teoria do Cone
Causal em 2D.
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Figura 1: Representacdo bidimensional da teoria do cone causal. (a) Tempo t1 (b) Tempo t2 (c)
Tempo t3. Onde t3>t2>t1. [9]

O programa realiza itera¢cfes ao longo do tempo. Para cada iteracao ocorre a
transformacgé@o de um ponto qualquer sendo necessério haver pelo menos um nucleo
dentro da esfera de raio R que é centrada neste ponto qualquer. Dessa forma a
esfera aumenta como tempo e a medida que o raio aumenta possibilidade de haver
ndcleos dentro da esfera é maior. Essa regra é realizada para todos os pontos da
matriz a cada interacao de tempo.
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3 RESULTADOS E DISCUSSAO

A evolugdo microestrutural para nucleacdo homogénea para seis fracdes
volumeétricas distintas com ndmero de 150 nucleos foi apresentada na Figura 2.

50% 70% Final

Figura 2: Representacdo da microestrutura simulada de nucleagdo homogéneas com 150 ndcleos
com velocidades de crescimento iguais.

A sequéncia de micrografias mostra a microestrutura final da matriz e de cada
um dos planos estudados. A Figura 3 se refere a simulacdo: matriz de 3003, 150
nameros de nucleos totais.
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(d)
Figura 3: Fracdo volumétrica em quatro planos diferentes:(a) z=0,1, (b) z=0,3, (¢) z=0,7, (d) z=0,9.

A Figura 4 apresenta a fracdo volumétrica (Vv), area superficial por unidade
de volume (Sv), a velocidade de reacdo G e o caminho microestrutural da nucleacéo
homogénea.
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Figura 4: Resultados da nucleacdo homogénea (a) Vv x Tempo. (b) Sv x Tempo. (c) Caminho
Microestrutural x Tempo
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Quando os nucleos estao distribuidos de forma aleatéria na matriz 0 aumento
do Vv ocorre de maneira uniforme em toda a matriz. As microestruturas obtidas pela
simulacdo computacional neste trabalho apresentam uma nucleacdo ndo uniforme
na matriz distribuida de forma de um gradiente de deformacdo em unica direcéo,
podemos observar uma maior concentracdo de nucleos na parte superior da matriz.

A Figura 5 mostra evolucdo da nucleagdo ndo homogénea em uma matriz
300X300X300, A(z)= 596z+2, com um numero de total 150 ndcleos.

—

50% 70% Final

Figura 5: Representacdo da microestrutura simulada de nucleacdo ndo homogéneas com 300
nacleos com velocidades de crescimento iguais.

A sequéncia de micrografias mostra a microestrutura final da matriz e de cada
um dos planos estudados. A Figura 6 se refere a simulacao: matriz de 300x300x300,
m= 596 e n= 2 e 300 nucleos totais.
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Figura 6: Fracéao volumétrica em quatro planos diferentes:(a) z=0,1, (b) z=0,3, (c) z=0,7, (d) z=0,9.

Observa-se que tamanho dos gréos sao maiores nos planos z=0,1 e z=0,3 do
gue nos planos z=0,7 e z=0,9 isso se da devido a quantidade de nucleos da reacao
depende da sua posi¢cdo na matriz. Isso vai influenciar no tamanho dos graos onde
houver uma maior quantidade de nucleos os graos serdo menores do que nas areas
onde houver um menor nimero de nucleos.

A Figura 7 apresenta a fragdo volumeétrica Vv, area superficial por unidade de
volume, a fracao volumétrica por planos e o caminho microestrutural na nucleacao
ndo homogénea.
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Figura 7: Resultados da nucleagdo ndo homogénea (a) Vv x Tempo. (b) Sv x Tempo. (c) Vv por plano
da matriz x Tempo. (d) Caminho Microestrutural x Tempo

Na nucleacdo ndo-homogénea o aumento da Vv ndo ocorrera de maneira
uniforme mediante ao seu gradiente de deformacdo onde a regido com menos
guantidade nucleos vai determinar a cinética da reacdo. Dessa mesma forma
gradiente de deformagado influenciou no tempo de inicio da ocorréncia da
interferéncia entre as reagdes “impingement”.

4 CONCLUSAO

Os resultados obtidos permitem demonstrar a diferenca entre a nucleacao
homogénea e ndo homogénea onde a influéncia da distribuicdo da posicdo dos
ndcleos inicia-se nas microestruturas completamente transformadas geradas pela
simulacdo computacional e nos graficos da evolugdo da transformagdo. Na
nucleacdo homogénea apresentou uma microestrutura com os grdos com tamanho
final uniforme em toda a matriz e sua a evolugao da fragdo volumétrica ocorreu de
uma forma uniforme em toda transformacéo. Na nucleacdo ndo homogénea gerou
uma microestrutura onde o tamanho dos graos finais foram dependente do seu
gradiente de deformacdo nesse caso gerou na parte superior da matriz os graos
com um tamanho menor ao da regido inferior da matriz e na evolugao da fragéo
volumétrica da transformacao ndo ocorrer de forma uniforme na transformacéo nos
planos superiores onde ha uma maior quantidade de nucleos a fragcdo volumétrica
daquela regido ocorre em tempo menor que as demais onde tem um menor
concentracdo de nucleos.
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