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Resumo

Com o aumento da complexidade dos materiais metélicos, duas ou mais fases produto
podem nuclear simultaneamente durante uma transformacéo de fase. A nucleagédo de
novos graos pode ocorrer por saturacao de sitios ou por taxa constante. Neste contexto,
esse trabalho busca estudar a influéncia da transformacdo simultdnea com nucleagéo
por taxa constante de duas fases produto na cinética, na microestrutura e na distribuicéo
do tamanho de grdo em uma regido tridimensional. A efeito de comparacgéo, também foi
realizado o estudo de reagcbes em que uma fase nucleia por saturacdo de sitios e a
outra fase, por taxa constante e ambas iniciam sua transformacao no instante inicial, de
forma simultdnea. Os resultados obtidos computacionalmente foram comparados as
equacoes analiticas, apresentando étima concordancia entre os modelos. Foi observado
gue parametros microestruturais como tamanho médio de grdos e morfologia das
interfaces podem auxiliar o pesquisador a identificar o tipo de nucleacdo, seja por
saturacao de sitios, seja por taxa constante.

Palavras-chave: Transformacdo de fase; Saturacdo de sitios; Tamanho de grao;
Simulagdo computacional.

SIMULTANEOUS TRANSFORMATIONS WITH NUCLEATION BY CONSTANT
NUCLEATION RATE

Abstract
With the increase of the complexity of the materials, two or more phases can take place
simultaneously during a phase transformation. The new grains nucleation may occur by
site saturation or by constant rate. In this context, this work aims to study the influence of
simultaneous transformations with nucleation by constant rate in the Kkinetics,
microstructure and grain size distributions in a tridimensional space. Also, for the
purpose of comparison, a study of reactions in which one phase takes place by site
saturation and the other occurs by constant rate and both start the transformation
together was done. The computational results obtained were compared to analytical
equations showing great agreement between models. According to the results, one
observed that microstructure parameters like mean grain size and grain boundary
morphology can help the researcher to identify the nucleation type either by site
saturation or by constant rate.
Keywords: Phase transformations; Site saturation; Grain size; Computer simulation.

1 Engenharia Metallrgica, Graduando, estudante, Universidade Federal Fluminense, Ndcleo de
Modelamento Microestrutural, UFF-EEIMVR, Sala C87, Av. dos Trabalhadores, 420, CEP 27255-
125, Vila Santa Cecilia, Volta Redonda, RJ, Brasil.

2 Engenharia Metallrgica, Doutor, professor, Universidade Federal Fluminense, Nucleo de
Modelamento Microestrutural, UFF-EEIMVR, Vila Santa Cecilia, Volta Redonda, RJ, Brasil.

8 Engenharia Metallrgica, Doutorando, estudante, Universidade Federal Fluminense, Nucleo de
Modelamento Microestrutural, UFF-EEIMVR, Vila Santa Cecilia, Volta Redonda, RJ, Brasil.

4 Engenharia Metallrgica, Mestrando, estudante, Universidade Federal Fluminense, Nicleo de
Modelamento Microestrutural, UFF-EEIMVR, Vila Santa Cecilia, Volta Redonda, RJ, Brasil.



1 INTRODUCAO

A maioria das transformacdes de fase se iniciam com a formacdo de pequenos
ndcleos de uma nova fase que crescem até a completa transformacéo. As etapas de
formacdo de uma nova fase sdo denominadas nucleacdo e crescimento. A cinética
formal de Johnson e Mehl [1], Kolmogorov [2] e Avrami [3], conhecida também por
modelo JMAK, é um dos modelos mais utilizados para o modelamento dessas
transformacgdes por nucleagao e crescimento. Ele considera a transformagéo de uma
fase matriz em uma fase produto, obtendo-se assim uma medida global da cinética
de transformacao.

A maior parte dos modelos para reacdoes de transformacdo de fase envolvendo
nucleacdo e crescimento supbe a existéncia de apenas uma fase, que nucleia e
cresce ao longo do tempo. Porém, em situacdes mais complexas, pode ocorrer a
transformacdo de uma fase inicial em mais de uma fase produto. Estas fases
distintas nucleiam no mesmo instante e crescem de maneira independente umas
das outras, neste caso tem-se uma transformacao denominada simultanea.

Rios e Villa [4] propuseram um modelo analitico matematicamente exato para o caso
de transformacdes simultdneas envolvendo mais de uma fase. Anteriormente,
Vandermeer e Juul-Jensen [5,6] propuseram uma metodologia inicial para modelar
transformacdes simultaneas aplicadas a recristalizagdo em uma matriz com
componentes de textura. Jones e Bhadeshia [7,8] também propuseram um modelo
similar capaz de descrever a precipitacdo de mais de uma fase.

Um exemplo real de transformagdes simultaneas acontece durante a recristalizacao
de chapas de acgos ultrabaixo carbono (“interstitial free”) [9]. Podem ocorrer nessas
regides recristalizadas diferentes componentes de textura cristalogréafica:
predominantemente fibra alfa ou fibra gama, além do componente “aleatério”. Cada
regido correspondente a um componente de textura tem sua propria taxa de
nucleacédo e o crescimento das regides ocorre simultaneamente.

O modelo de Rios e Villa [4], a0 se apropriar do principio da superposi¢ao para lidar
com essas transformacdes, é mais geral, podendo ser, portanto, utilizado para
modelar transformacdes de fase apenas se conhecendo as equacles cinéticas
individuais das fases.

Apesar de ser possivel obter os valores médios tanto da fracdo volumétrica
transformada como da area interfacial por unidade de volume, em fung&o do tempo,
0o modelo analitico de Rios e Villa [4] é incapaz de revelar a evolugcdo das
microestruturas das transformacgfes. Para tanto, faz-se o uso das simulacgdes
computacionais permitindo assim obter a evolu¢gdo microestrutural ao longo do
tempo, além de ser possivel realizar a quantificagdo de outros parametros
importantes como a distribuicdo do tamanho médio dos gréos de cada fase.

Também por meio de simulagdo computacional, Frost [10] comparou as morfologias
das interfaces que sao formadas durante o encontro dos nucleos. Dentre as que ele
relatou, destaca-se aquelas em que a velocidade de crescimento é constante: uma
microestrutura com poligonos de Voronoi, onde o encontro dos graos que surgem
todos no mesmo instante de tempo formam contornos de linha reta; e a
microestrutura primeiramente relatada por Johnson e Mehl [1], em que o0s graos que
nucleiam sequencialmente a uma taxa constante ao longo do tempo formam, ao se
encontrar, contornos que sao segmentos de uma hipérbole.

Alves, Assis e Rios [11] realizaram um estudo sobre as transformacdes simultaneas
utilizando o modelo analitico de Rios e Villa [4] e simulacdo computacional, porém,
no trabalho, ambas as fases surgiram utilizando a teoria de nucleagéo por saturagao



de sitios. Neste trabalho fez-se uso de metodologia semelhante, contudo foi
implementado a nucleacdo por taxa constante, onde um determinado numero de
nacleos surge por unidade de volume por unidade de tempo, ou seja, a nucleacao
também ocorre durante o crescimento das fases.

Estudou-se, portanto, a influéncia da transformacédo simultanea com nucleacéo por
taxa constante de duas fases produto na cinética, na microestrutura e interfaces dos
graos e na distribuicdo do tamanho de grdo em uma regidao tridimensional. A efeito
de comparacao, também foi realizado o estudo de rea¢des em que uma fase nucleia
por saturacdo de sitios e a outra fase, por taxa constante e ambas iniciam sua
transformacao no instante inicial, de forma simultanea.

2 MODELO ANALITICO PARA TRANSFORMACOES SIMULTANEAS

Uma transformacao simultanea é aquela em que os nudcleos de duas ou mais fases
produto surgem em um intervalo de tempo bem pequeno, proximo de zero, At = 0.
Assim, é possivel considerar que essas fases nucleiam juntas no tempo t =0, ou
seja, o inicio da transformacdo de cada fase ocorre no mesmo instante zero embora
0 surgimento dos nucleos possa ser sequencial ao longo do tempo, como é 0 caso
da teoria de nucleacado por taxa constante.

Na primeira situagdo abordada neste trabalho, as fases produto 1 e 2 nuclearam por
taxa de nucleacdo constante. Assim sendo, ambas as fases sdo modeladas
individualmente pela Equacao (1). Onde I, € a taxa de nucleacéo, I, por unidade de
volume por unidade de tempo. Ja na segunda situacao, apenas a fase produto 2 é
nucleada por taxa de nucleacdo, enquanto a fase 1 é nucleada por saturacdo de
sitios. Logo, a fase produto 2 € bem modelada pela Equacéo (1) e a fase produto 1,
pela Equacéo (2), onde N, € o numero de nudcleos, N, por unidade de volume.

Vy(t) = 1—exp(= 3 Gt (1)
Vy(t) = 1 - exp(— SNy G3t%) (2)

A seguir serdo utilizados dois termos adicionais que convém esclarecé-los: os
conceitos de experimental e tedrico. A medida experimental é aquela medida
realizada diretamente a partir de uma microestrutura transformada. Ja a medida
tedrica é aquela que nédo considera a interferéncia de outra fase na reacdo em
estudo. Isto significa dizer que neste caso considera-se que a fase 1 esteja se
transformando sozinha sem levar em conta a existéncia da fase 2. Por isso trabalha-
se com as medidas experimentais, pois elas consideram o efeito de interferéncia
(impingement) de uma fase produto sobre outra fase produto. As medidas
experimentais estdo denotas pelo sobrescrito asterisco (x) nas proximas equagoes.
Por conveniéncia, o termo experimental sera omitido no que se segue.

Através do principio da superposicao abordado por Rios e Villa [4], obtém-se tanto
parametros globais como parametros individuais de cada fase produto ao longo da
transformacdo simultdnea. A Equacdo (3) mostra uma expressao teoérica onde €
possivel utilizar equacbes de reacdes simples para se obter um modelo para
reagdes simultaneas.

V() =1-(1-Vy; ®)(1 -V () ®3)



A fracdo volumétrica individual das fases 1 e 2 € medida por Vi, (t) e Vi, (1),
respectivamente. Assim sendo, a depender do caso analisado, V; (t) e Vy, (t)
assume a forma das Equacoes (1) e (2).

Considerando V; como a fragdo volumétrica e S; a quantidade de area interfacial
entre material transformado e néo transformado por unidade de volume, € possivel
obter ambos parametros da fase produto 1 através das Equacdes (4) e (5).

* _ (t 1=Vy(s) aVy,(s)

Vi () = |, e s %S (4)
* 1-V (t)

Sv1 (t) = 1_V;/1 © Sv1 (t) (5)

Expressdes analogas as Equacodes (4) e (5) podem ser obtidas para a fase produto 2
apenas substituindo o indice 1 por 2. De posse dessas duas Ultimas equacdes é
possivel encontrar a fracdo volumétrica total e a area interfacial total por unidade de
volume através das Equacdes (6) e (7).

Wy (8) = Wy () + Vi (0) (6)
Sy () = Sy () + Sy, (0) (7)

As Equacdes (1) e (2) aqui apresentadas compdem o conhecido modelo de JMAK
[1-3]. As Equacg0es (3-7) foram propostas e detalhadas no trabalho de Rios e Villa
[4]. Todas elas foram elucidadas aqui apenas por conveniéncia.

3 METODOLOGIA

Utilizou-se o método computacional denominado Cone Causal [11,12] para a

realizacdo da simulacdo de reacbes de nucleacdo e crescimento de duas fases

distintas que ocorrem de forma simultanea.

Todas as simulacdes foram conduzidas em uma matriz cubica contendo uma malha

de 300 x 300 x 300 células cubicas. Para um melhor dimensionamento da matriz, a

aresta de cada célula unitaria mede 1/3 um. Assim a matriz possui 100 um x 100 pm

x 100 pum. Adotou-se para todas as dire¢cdes da matriz condicdo de contorno

periodica a fim de reproduzir um espaco amostral infinito. As velocidades de avanco

das interfaces, G; e G, séo independentes e foram mantidas constantes e iguais a

um, ao longo de toda simulacéo.

O diametro médio dos gréos, d (um), medido na simulac&o, se refere a um diametro

equivalente considerando que o0s nucleos tenham formato aproximadamente

esférico.

Foram estudadas duas situagdes principais:

e Reacdo Simultdnea onde ambas as fases produto nucleiam por taxa de
nucleacdo constante. Temos neste caso duas taxas de nucleacéo, da fase 1 e
da fase 2, I, e I,, respectivamente. Manteve-se para todos 0s casos I;
constante e igual a 10 e variou-se apenas I,.
e Reacdo Simultanea onde a fase 1 nucleia por saturacdo de sitios e a fase 2,

por taxa constante. Foram definidos o numero de ndcleos inicial da fase 1, Ny,
e a taxa de nucleacdo da fase 2, I,. Para essa situacdo, apenas variou-se a
taxa de nucleacdo da fase 2 enquanto o nimero de nucleos iniciais da fase 1
foi mantido fixo e igual a 100 para todos o0s casos.



Todos os nucleos foram distribuidos uniformemente aleatérios na matriz. A taxa de
nucleagdo e o numero de nucleos de cada fase foram definidos por varidveis
aleatérias de Poisson [11]. Assim, foram realizadas e tomadas a média de 50
simulagdes distintas para cada caso.

4 RESULTADOS

A seguir demonstra-se 0s casos em que uma fase matriz se transforma em duas
fases produto simultaneamente. Na primeira situacdo apresentada tem-se que as
fases 1 e 2 nuclearam por taxa constante e na segunda situacéo, a fase 1 nucleou
por saturacdo de sitios e a fase 2, por taxa constante.

Para todos os casos comparou-se os resultados da simulacdo com as Equacoes (3-
7). Mostra-se, portanto, as curvas de cinética, 1, versus Tempo, e a curva de Sy
versus V;,, o chamado caminho microestrutural [13]. Nessas comparacfes os dados
da simulacdo foram representados por pontos e os dados provenientes das
equacdes analiticas, por linhas. Ressalta-se que foram realizadas 50 simulagfes
para cada caso apresentado e entdo foi obtida a média dos seus valores cinéticos.
Também se mostrou as microestruturas simuladas, onde a fase produto 1 é a mais
clara e a fase produto 2, a mais escura.

4.1 Fase 1 e Fase 2 por taxa constante

Nesta secdo sdo apresentados os resultados da primeira situacdo onde as fases 1 e
2 nuclearam por taxa constante, ou seja, um determinado nimero de nucleos surgiu
ao longo da transformacéo. Logo, durante o crescimento de nucleos ja existentes
ocorria o surgimento de outros nucleos.

Na Figura 1 sdo mostrados os resultados cinéticos, onde a simulagcdo computacional

P . yon ~ . 1
€ comparada com a teoria analitica para uma relacdo entre as taxas igual a 1, 1—2 =1.
1

Observa-se boa concordancia entre os modelos. Por terem a mesma taxa de
nucleacdo, ambas as fases findam a transformacdo com a mesma fracao
volumétrica, ou seja, Vy,; =V, = 0,5.
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Figura 1. Resultados de transformac¢éo simultanea com I; = 10 e I, = 10. Nucleacao da fase 1 e da
fase 2 por taxa constante. (a) V;, versus tempo. (b) Caminho microestrutural.

0.2

Na Figura 2, tem-se a mesma representacdo, porém para uma relacdo entre as
. . ~ P I .
taxas, diferente do caso anterior. Desta vez, a relagao é de I—Z = 20, isso resulta em
1

uma transformacdo dominada pela fase produto 2 que possui vinte vezes mais



nacleos por unidade de tempo que a fase produto 1. Tal dominio da fase 2 chega a
95% da matriz transformada.

Na Figura 3 sdo apresentadas as microestruturas simuladas obtidas ao fim da
transformacdo para cada caso. Elas apresentam uma morfologia tal que os
contornos de grdo possuem uma certa curvatura devido a diferenca de momento em
que os nucleos surgiram. Essa morfologia € similar a relatada por Johnson e Mehl
[1].

Na Figura 3a, as fases ocupam o mesmo volume da matriz, ao contrario da Figura
3b, onde é possivel visualizar um grande predominio da fase produto 2, em cinza
escuro, em funcao justamente de uma maior taxa de nucleacéo.
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Figura 2. Resultados de transformacdo simultdnea com I; = 10 e I, = 200. Nucleacéo da fase 1 e da
fase 2 por taxa constante. (a) I}, versus tempo. (b) Caminho microestrutural.

Figura 3. Representacdo em trés dimensdes da microestrutura totalmente transformada. Reagéo
simultdneacom: (&) I; =1, =10e (b) I, = 10 ; I, = 200.

4.2 Fase 1 por saturacdo de sitios e Fase 2 por taxa constante

Nesta situacao, considerou-se que a fase produto 1 foi nucleada por saturacdo de
sitios e a fase produto 2, por taxa constante. Logo, todos os nucleos da fase 1 foram
saturados no inicio da transformacédo, em t = 0, diferentemente dos nucleos da fase
2 que surgem ao longo da transformacéo.

~ I ~
Para uma relagao N—2= 0,1, a comparagcdo entre o resultado do modelo
1
computacional e o modelo analitico de Rios e Villa [4] é mostrada na Figura 4.

Novamente, observa-se uma 6tima concordancia entre os modelos. As fases ao fim
da transformacdo chegam a possuir praticamente a mesma fracdo volumétrica,



similar ao caso apresentado na Figura 1. Porém, no inicio da transformacéo, a fase
produto 1 ocupa uma maior fracdo transformada, muito devido a presenca de todos
0S seus nucleos ja no tempo t = 0, diferentemente da segunda fase.

Aumentando-se a taxa de nucleagao da fase 2 em relagcdo ao caso anterior, tem-se

. 1 . . N . ~ .
0 caso mostrado na Figura 5, onde N—Z = 2. De maneira similar as situa¢cfes descritas
1
anteriormente, observa-se 6tima concordancia entre o modelo analitico e 0 modelo
computacional. Vale destacar que nenhum ajuste de curva ou parametro ajustavel

foi utilizado.
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Figura 4. Resultados de transformacédo simultdnea com N; = 100 e I, = 10. Nucleag¢&o da fase 1 por
saturacgdo de sitios e da fase 2 por taxa constante. (a) V;, versus tempo. (b) caminho microestrutural.
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Figura 5. Resultados de transformacédo simultdnea com N; = 100 e I, = 200. Nucleac¢&o da fase 1 por
saturacgédo de sitios e da fase 2 por taxa constante. (a) V;, versus tempo. (b) caminho microestrutural.

A Figura 6 traz a representacdo da microestrutura simulada dos dois casos
apresentados neste topico. E possivel notar na Figura 6a a diferenca do contorno de
grao quando se compara a interface da Fase 1/Fase 1, Fase 2/Fase 2 e Fase 1/Fase
2.

As interfaces entre os gréaos cinza claro (Fase 1/Fase 1) sdo planas, ou seja, uma
linha reta em 2-d. Isso ocorre, pois a nucleacdo desta fase ocorreu por saturacéo de
sitios. Por outro lado, a interface entre os graos cinza escuro (Fase 2/Fase 2) sdo
segmentos de hipérbole. Isso também foi observado anteriormente na Figura 3,
onde os nucleos de ambas as fases surgiram a uma taxa constante ao longo do
tempo, como a Fase 2 neste caso.

Como no presente estudo ocorre uma transformacdo simultdnea de duas fases
produto, tem-se também uma terceira interface, aquela que limita a regido dos graos
da fase 1 com os graos da fase 2. Essa interface também apresenta uma morfologia



com curvatura, caracteristico de graos nucleados sequencialmente ou a uma taxa ao
longo do tempo.

Na Figura 6b, observa-se novamente o predominio da fase 2, com alguns poucos
graos da fase 1. Isso faz com que praticamente ndo haja, neste caso, interface entre
0s graos da fase 1.

(@) (b)
Figura 6. Representacdo em trés dimensdes da microestrutura totalmente transformada. Reagéo
simultanea com: (a) N; = 100 ; I, = 10 e (b) N, =100 ; I, = 200.

5 DISCUSSAO

Diferenciar experimentalmente o tipo de nucleacdo que ocorreu em um determinado
material pode se tornar uma ardua tarefa ao se utilizar modelos cinéticos, como
fracdo volumétrica e o caminho microestrutural.

As Figuras 1 e 4 sdo muito semelhantes, até mesmo no que se refere a fracédo
volumétrica final de cada fase. Dessa maneira, buscou-se outro método que seja
possivel diferenciar quando uma fase nucleia por saturacdo de sitios ou por taxa
constante.

A Figura 7 apresenta o histograma da distribuicdo de volumes dos graos de cada
fase (frequéncia contra V/V, onde V é o volume médio dos grdos da matriz). As
Figuras 7(a-c) se referem ao primeiro caso (Figuras 1 e 3a) onde as duas fases
surgem por taxa de nucleacdo. A distribuicdo do tamanho de grédo nesse caso
claramente ndo é uma distribuicdo normal nos trés histogramas, pois a maior parte
dos nudcleos sdo pequenos ao fim da transformacdo. Assim, os trés histogramas
possuem um pico na extremidade esquerda.

Ja as Figuras 7(d-f) mostram a situacdo em que a fase 1 nucleia por saturacéo de
sitios e a fase 2 por taxa constante (condicdo apresentada nas Figuras 4 e 6a). O
histograma da fase 1 apresenta uma distribuicdo proxima a uma distribuicdo normal
diferentemente da fase 2. Logo, a forma de nucleacao, seja por saturacéo de sitios,
seja por taxa constante, influencia no formato do histograma.

A distribuicdo da matriz total (Figura 7d) acaba se assemelhando ao formato da
distribuicdo da fase 2 (Figura 7f) por esta possuir um maior nimero de graos ao fim
da transformacdao, cerca de 282 graos da fase 2 contra 100 gréos da fase 1.

A Figura 8 mostra o resultado do didmetro médio dos grdos de cada fase (d),
medidos em micrometros, ao fim da simulacao para diferentes casos simulados. Na
Figura 8a, onde as duas fases surgiram por taxa constante, observa-se que 0s graos
de ambas as fases possuem o mesmo diametro médio mesmo variando a taxa de



nucleacdo da fase 2 e, assim, aumentando a rela(;ao —=. Ressalta-se que foram

realizadas 50 simulacdes pelo processo de ponto de P0|sson [11].

= Fase 1+ Fase 2 = Fase 1 = Fase 2
R A sgol T
$ 253 E f
250: g 250" 250
S 200; 2 200; 2 200;
&, 1 &, &,
gTSOE 3150:'127 3‘1505126
< i 103 L ] o ]
L 100; w 100: L 100;
1 b 1 53
50: 44 35 solf 20 2% 50 2 o4
5 t\é221 SRl 4 1 11 1 B2 2 ¢
g e o bk e = ot b b S T
0] 5] a 1 2 3 4 5 6 0] 1 2 3 4 5 6
V/ v VIV ViV
(a) (b) (c)
= Fase 1+ Fase 2 = Fase 1 = Fase 2
200; ........................... 200:_ ........................... 200; ...........................
1152 [ 1152
150- 150~ 150-
@ ! © ] © '
[} ! 1 (&} t (&) !
& 1 & 5 1
S 100 I Bi00 S 100-
T | T S
o [ B3 1 L o [
L | 54 53 ] w [ w | 56
50: 38 1 50; 34 50; 1
: [[tt | | : [ e |
EEEEEES o, .m0 =2t 8 I__Lu:_ ________ ]
0] 1 2 3 4 5 a 1 2 3 4 5 0] 3 4 5
VIV VIV V/ v
(d) (e) ()

Figura 7. Distribuicdo do tamanho de gréo. (a), (b) e (c) se referem a condi¢do simulada e
apresentada nas Figuras 1 e 3a: nucleacao da fase 1 e da fase 2 por taxa constante. (d), (e) e (f) se
referem a condicdo simulada e apresentada nas Figuras 4 e 6a: nucleacdo da fase 1 por saturacéo

de sitios e da fase 2 por taxa constante.
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Figura 8. Didmetro médio (em pum) dos gréos de cada fase para diferentes rela¢cdes de nimero de
nucleos e taxa de nucleacgéo. (a) nucleacdo da fase 1 e da fase 2 por taxa constante. (b) nucleacéo
da fase 1 por saturacao de sitios e da fase 2 por taxa constante.

Assim sendo, os resultados sugerem que devido a aleatoriedade do posicionamento
dos nucleos na matriz, a velocidade de crescimento constante e ao modo de
nucleacdo, taxa constante, ser igual para ambas as fases, os tamanhos médios dos
graos das diferentes fases também sé&o iguais.

Ja na Figura 8b, onde a fase 1 nucleou por saturagéo de sitios e a fase 2 por taxa
constante, o diametro médio dos graos da fase 1 é diferente do dlametro médio da

fase 2, mesmo variando a sua taxa de nucleacdo. Para uma relacao N— = 0,1 que
1



resultou em uma fracdo volumétrica aproximadamente igual a 0,5 para ambas as
fases, ndo se tem o0 mesmo diametro médio para os graos das duas fases.

Neste caso, mesmo as fases estando aleatoriamente distribuidas e com velocidade
de crescimento constante, o modo de nucleacgao foi diferente. A fase 1 nucleou por
saturacao de sitios e a fase 2 por taxa constante. Os graos da fase 1 possuem maior
tamanho médio por todos estarem crescendo desde o comecgo da transformacgéo. Ja
os graos da fase 2 foram surgindo ao longo do tempo, resultando em muitos graos
pequenos e poucos graos grandes, como pode ser visualizado no histograma da
Figura 7.

6 CONCLUSAO

Fez-se uso de simulacdo computacional para estudar a influéncia de reacdes
simultdneas que nucleiam por taxa constante na cinética, na microestrutura e
interface e na distribuicdo do tamanho de grdo em uma regiédo tridimensional.

Em uma situacdo estudada, ambas as fases nuclearam por taxa constante. Em
outra, apenas a fase 2 surgiu a uma taxa constante ao longo do tempo enquanto a
fase 1 nucleou por saturacdo de sitios. A partir dos resultados obtidos conclui-se
que:

e Todas as simulagbes computacionais se mostraram em concordancia com o
modelo analitico de Rios e Villa [4], representado pelas Equacbes (3-7). A
partir das simulagdes, microestruturas tridimensionais puderam ser obtidas de
modo a extrair outros parametros ndo mensuraveis pelas equacoes.

e Quando ambas as fases nucleiam por taxa constante e possuem a mesma
taxa de nucleacao, a fracdo volumétrica final das fases séo iguais. Por outro
lado, quando se tem fases nucleadas por saturacéo de sitios e taxa constante
transformando simultaneamente, a relacdo entre a taxa de nucleacdo e

7 7 12
namero de ndcleos deve ser 5= 0,1 para que essas fases produto alcancem
1

a mesma fragdo volumétrica ao fim da transformacéo,

e Assim como observado por Frost [10] em transformagfes reais, nas
microestruturas simuladas também observou-se tanto curvaturas como
segmentos de linha reta nas interfaces. Os grados nucleados por taxa
constante formam, ao se encontrar, contornos com certa curvatura. Ja 0s
gréos nucleados por saturacdo de sitios formam interfaces em linha reta. As
interfaces entre grdos que nucleiam em tempos ou momentos diferentes
também apresentam certa curvatura.

e A distribuicdo de frequéncia de volumes dos graos das fases nucleadas por
taxa constante possui pico na extremidade esquerda devido a alta quantidade
de ndcleos que surgem a partir da metade da transformacdo. Logo, a
distribuicdo ndo € normal. J4 quando a fase nucleou por saturacao de sitios,
obteve-se uma distribuicdo aproximadamente normal no histograma de
frequéncia de volumes da fase 1. A fase 2, nucleada por taxa constante,
manteve o perfil de histograma com pico na extremidade esquerda. Quando
se analisou todos os graos, a fase nucleada por taxa constante foi
predominante na distribuicdo de volumes.

2

. ~ 1 .
e Ao variar a relagdo entre taxas, =, a fase 1 e a fase 2 continuaram
1

apresentando tamanho médio dos graos iguais. Isso ocorreu devido a
aleatoriedade do posicionamento dos nucleos na matriz, a velocidade de



crescimento constante e ao modo de nucleagdo, taxa constante, ser igual
para ambas as fases.

e Para a situacdo em que a fase 1 nucleou por saturacédo de sitios, o tamanho
médio dos gréos foi distinto para cada fase. Neste caso, mesmo as fases
estando aleatoriamente distribuidas e com velocidade de crescimento
constante, o modo de nucleacéo foi diferente.

e Em suma, observa-se que parametros microestruturais como tamanho médio
de grdos e morfologia das interfaces podem auxiliar o pesquisador a
identificar o tipo de nucleagdo, seja por saturacdo de sitios seja por taxa
constante.
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