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Resumo

A recristalizacdo de um monocristal de ferro puro foi estudada em detalhes por
Vandermeer e Rath (V&R). Neste trabalho,a simulagdo em trés dimensdes pelo
método do Automato Celular(AC) é comparada com os dados experimentais de
Vandermeer e Rath e com o tratamento analitico correspondente. Foi obtida uma
boa correlacdo entre a simulacdo, os dados experimentais e a descricdo analitica
dos dados feita por V&R. Foi necessario obter uma dimensionalizacdo do tempo e
do espaco e utilizar uma corregao para a forma do grdo da simulagao do AC.
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COMPARISON OF THE MODELAMENTO, IN 3D, OF THE RECRYSTALLIZATION
FOR THE METHOD OF THE CELLULAR AUTOMATA WITH EXPERIMENTAL
RESULTS

Abstract

Recrystallization of an iron single crystal was studied in detail by Vandermeer and
Rath(V&R). In this work, Cellular Automata(CA) simulation in three dimensions is
compared with Vandermeer and Rath’s experimental data and with its corresponding
analytical treatment. Good agreement was obtained between CA simulations,
experimental data and Vandermeer and Rath’s analytical description of the data. It
was necessary to get a dimensionalization of the time and the space and to use a
correction for the form of the grain of the Cellular Automata simulation.
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1 INTRODUGAO

A recristalizacao pode ser classificada como uma reagdo de nucleagédo e
crescimento. A nucleacdo depende da microestrutura do inicio da reagao e seu
mecanismo ndo é normalmente descrita pela teoria da flutuacdo. Neste caso é
importante conhecer o estado deformado.

No estado deformado a distribuicdo heterogénea de energia armazenada e a
orientagcdo dos grédos podem estar presentes. Além disso, a migragcédo da interface
depende da forga motriz local, ou seja, da diferenga de potencial quimico entre a
interface do grao e da matriz e da mobilidade dessa interface.

Recristalizacdao pode ser interpretada quantitativamente e qualitativamente
por modelos analiticos e simulagdo computacional. Esses métodos podem ser
usados juntos ou separadamente. Em situacbes onde as hipoteses da teoria
analitica ndo sao totalmente validas, a obtencdo de uma idéia preliminar e quais os
parametros relevantes é importante para um posterior modelamento analitico.

A teoria analitica utilizada para modelar a recristalizacdo é baseada nos
estudos de Johnson-Mehl", Avrami®®*and Kolmogorov® (JMAK).

Essa teoria se basea em suposicées como nucleacido aleatoria, crescimento
com velocidade constante, forma dos graos esférica e homogeneidade energética na
matriz deformada. Posteriormente, DeHoff e Gokhale®®”) propuseram outra maneira
de descrever a microestrutura: através do caminho microestrutural. As quantidades
reais sao transformadas em estendidas pelas seguintes relagdes:

V, =1-exp(-V,e) (1)
S

Se = 2

T @

onde V, e V. correspondem a fracdo de volume transformada no espaco real e no
espaco estendido, respectivamente e S, e S, . correspondem a area interfacial por

unidade de volume no espaco real e no espaco estendido, respectivamente. O
espaco estendido é quando se considera que os graos crescem livremente, ou seja,
aumentam de tamanho livremente sem a ocorréncia do impingiment.

A evolucdo microestrutural pode ser simulada computacionalmente e pontos
complexos que os modelos analiticos ndo descrevem podem ser tratados. E
importante sempre que possivel acoplar os dois métodos. Entre varias técnicas de
simulagao, uma técnica conveniente para recristalizacdo € a do Autdomato Celular
(AC) introduzida por Hesselbarth e Gobel® e tem sido utilizado para simular a
recristalizacdo. Rios e colaboradores mostraram, em 2D® e em 3,'” que o
Autdomato Celular reproduz a teoria analitica, impondo a simulagdo as mesmas
hipdteses da teoria analitica. O estudo da influéncia da nao aleatoriedade da
distribuicdo dos nucleos também tem sido feita utilizando o método do AC. Aplicar o
AC para simular dados experimentais reais ainda ndo € utilizado. Por isso esse
trabalho simulara os dados obtidos por Vandermeer e Rath('? para a recristalizagao
de um monocristal de ferro puro.
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2 MATERIAIS E METODOS
2.1 Dados Experimentais e as Expressoes Analiticas de Vandermeer e Rath

V&R estudaram a recristalizagdo de um monocristal de ferro puro deformado
70% a frio e recozido a temperaturas entre 450-600°C. Os dados experimentais
foram digitalizados a partir das figuras contidas no trabalho. Eles normalizaram os
dados das varias temperaturas para obter um tempo adimensional, t. As equacdes
para fracdo de volume estendido e da area interfacial em funcdo do tempo
adimensional é:

Vie =B, (3)
Sie =K, t" (4)
onde t € o tempo adimensional normalizado e igual a
t Q
= —exp| ———= 5
R [ RT) (5)

onde t é tempo em minutos, f; € uma constante; i=v para dados de fragao de volume
ou s para dados de area interfacial por unidade de volume. A tabela 1 mostra as
constantes referentes as equacoes 3,4 € 5.

Tabela 1. Constantes obtidas por V&R para o modelamento analitico da recristalizagdo de um
monocristal de ferro puro.

| t, . 1,836.10°s | B, | 0,118 ym™
| ts . 1,614.10%s | K | 0,0157 ym™
| n | 1,9 | Q | 335KJ/mol
| | 1,28 | R | 8,3144J/mol

Entdo z; ou 7, foi utilizado por Vandermeer e Rath para a normalizacdo do
tempo quando se referia a Ve ou Sy respectivamente.

Neste trabalho, o tempo do autémato sera relacionado com apenas um tempo
adimensional: t,. Entdo, zs e 7, serao substituidos por 7. Por esse motivo, os dados
experimentais de Sye vs. 75 tiveram que ser corrigidos multiplicando zs (experimental)
por t/t, e Sye (experimental) por (t/%,)""?. Essa correcdo é para assegurar que a
equacado 4 mantém a mesma forma e que o valor de K, ndo muda quando zs €
representado por 7. Obviamente, os dados experimentais de Sye vs. Vyeg ndo
precisam de correcdo. A razao pela qual V&R usaram dois tempos adimensionais
distintos foi porque eles adotaram Vi = 0,1 e Sy = 0,01 um™ como sendo os valores
de referéncia, provavelmente para facilitar a determinagdo os tempos de referencia
em cada temperatura. A utilizacdo t=1,, implica em Sy = 0,014 pm™ como sendo o
novo valor de referéncia.
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2.2 Metodologia da Simulagao pelo Método do Autémato Celular em 3D

A matriz consiste de um reticulado cubico com 300x300x300 células. E
utilizada velocidade de avancgo das interfaces dependente do tempo implementada
por Assis."™® Para efeito de comparagao com os dados de V&R, sera utilizada uma
velocidade que decresce com o tempo como uma fungao (tempo)'°'4, porém serao
mostradas outras simulagdes variando a velocidade .

A comparacdo de dados reais com dados da simulagdo requer uma
dimensionalizagado do tempo e do espaco.

A dimensionalizagdo do espaco é feita atribuindo um valor a cada aresta das
células. Para esse trabalho foi atribuido o valor de 1,5 ym. Esse valor permitiu
simular com 220 nucleos iniciais mantendo o numero de nucleos por unidade de
volume encontrado por V&R: 2,4.10° ntcleos/ um®. Variando o nimero de células da
matriz e mantendo o valor da aresta de 1,5 ym, é preciso variar o numero de nucleos
iniciais para manter o N, de V&R.

O método pelo qual o tempo do AC, fsc foi relacionado com o tempo
adimensional de V&R, t, é direto. Para 1=1 e 1=8 o tempo correspondente do AC, fac
(t=1) e tac (t=8) que tem o mesmo valor de V\e foram encontrados, por exemplo,
Vve(t=1)= Ve (fca(t=1)). A relacdo entre tsic e t foi feita pela razdo entre os
intervalos.

81 t
= t =—2C 6
f (tAc(r:S)—tAC(t:’I)J A =817 ©)

A nucleacéo foi por saturacao de sitios, ou seja, todos os nucleos aparecem
no tempo =0, como foi suposto pelo tratamento analitico de V&R.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

Os graficos das Figuras 1(a e b) e 2 mostram parédmetros da simulagdo a
serem determinados que podem ou nao alterar os resultados, como: velocidade de
avancgo das interfaces a ser adotado e a relagdo entre o tamanho da matriz e o
numero de nucleos iniciais,

A Figura 1a compara duas simulagdes, que se diferenciam apenas na
velocidade de avancgo das interfaces. Neste grafico ndo ha dimensionalizagdo dos
dados. Podemos observar que para nucleagdao com saturacdo de sitios o caminho
microestrutural ndo depende da velocidade da interface. Porém, como mostrado na
Figura 1b, a cinética é alterada.
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Figura 1. Simulagbes que se diferenciam na velocidade de avango da interface: a) caminho
microestrutural e b) fragdo volumétrica em fungéo do tempo.

A Figura 2 mostra que ao dimensionalizar o valor da aresta em 1,5um, a
mudang¢a do tamanho da matriz implica em mudanga do numero de nucleos para

manter o Ny e nao alterar o resultado.

T

Matriz:
= 300’ células(220 nicleos)
200° células(65 niicleos)

VVE

0,1F

0,01F il

0,1 1
t (tempo adimensional)

Figura 2. Fracdo de volume transformado como uma fungdo do tempo adimensional, t, para duas
matrizes de tamanhos diferentes, valor da aresta igual e numero de nucleos iniciais diferentes.

No entanto, o ponto principal ao se comparar a simulagdo com o tratamento
analitico feito por V&R ¢é a diferenga da forma como o gréo cresce. As micrografias
mostradas no trabalho de V&R sdo de um estagio inicial de transformacao, mas
sugerem uma forma esférica dos grdos. Os grdos do AC nado sao esféricos. Foi
preciso calcular um fator de forma capaz de corrigir essa diferenga. Esse fator é
calculado a partir da equacédo do caminho microestrutural. O fator de forma utilizado
nesse trabalho é descrito na equacéao 7. A Figura 3 mostra essa diferenca.

(7)

2766



63° Congresso Anual da ABM

(a) (b)

Figura 3. Formato de grdo com mesmos volumes: (a) Autdmato Celular e (b) esférico.

A Figura 4 mostra os dados do caminho microestrutural no espaco estendido
para os dados experimentais de V&R, analitico e do AC. As aproximagdes feitas dao
uma descricdo razoavel dos dados experimentais, considerando os erros
experimentais.

Experimental []

m 550°C
® 525°C
A 500°C
‘_’\ 0,1 v 475°C =
'E <4 450°C
= 0 Simulagao do AC
s —— Modelo analitico
g
» 001} 1

1E-3 0,01 01 1

Figura 4. Caminho microestrutural: &rea interfacial por unidade de volume entre regides
transformadas e néo transformadas em fungao da fracdo de volume estendido transformada: no
espaco estendido.

Para as proximas comparagoes, foi utilizada a relacdo entre o tempo do
autébmato, tac, € o tempo adimensional de V&R, t, mostrada na seg¢ao 2.2. A
Figura 5, em escala log, mostra que existe uma boa concordancia entre a simulagao
e os dados de V&R. A simulacdo do AC e a linha que corresponde ao tratamento
analitico (equacao 3) sdo muito proximas.
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Figura 5. Fracdo de volume transformado como uma fungdo do tempo adimensional, t, para os
dados da recristalizagdo de um monocristal de ferro e para a simulagédo do A.C no espacgo estendido.

A Figura 6, em escala log, mostra que existe uma boa concordancia entre a
simulagdo e os dados de V&R, para a area interfacial estendida por unidade de
volume em fungdao do tempo. A simulagdo do AC e a linha que corresponde ao
tratamento analitico (equagéo 4) sdo muito préximas.

1E ' 3

Experimental -
= 550°C
® 525°C
A 500°C
- 475°C
< ik Y
'E 0 < 450°C
= Simulagéo do AC
-~ Modelo analitico VR
S
“ 01t E
. /”/.
'
1
0,1 1

1 (tempo adimensional)
Figura 6. Area interfacial por unidade de volume entre regides transformadas e nao transformadas
em fungdo do tempo adimensional, t, para os dados da recristalizacdo de um monocristal de ferro e
para a simulagédo do AC: no espago estendido.

A velocidade de avanco das interfaces pode ser descrita pela equacao de
Cahn e Hagell"?.

1 dV,, 14V,

- =S 4 8
S, dt S, dt ®)
Para V&R, substituindo as equacdes 3 e 4 na equacao 8, temos:
G,er = 14,417%% um/tempo adimensional (9)

Para a simulagcdo, a velocidade foi avaliada numericamente, por uma
expressao analitica, obtida a partir da simulagdo, como mostrado na figura 7. Essa
expressao é:

G,. = 14,47%* um/tempo adimensional (10)
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Figura 7. Velocidade de avango da interface, G, como uma fungédo do tempo adimensional, t, para
dados experimentais de V&R e para simulagédo do AC.

4 CONCLUSAO

e A comparacdao entre a simulacdo do AC com os dados experimentais da
recristalizacdo de um monocristal de ferro puro e com a descricdo analitica desses
dados obteve uma boa correlacao.

e Foi necessario uma dimensionalizagdo do tempo e do espaco assim como a
consideragao da diferenca de forma entre os graos do AC e dos graos experimentais
(esféricos).

¢ O fato de obter uma reproducéo correta, pelo AC, usando as quantidades extraidas
da analise analitica valida ndo somente a simulagédo do AC mas também o proéprio
tratamento analitico feito por VR.

e Uma metodologia de analise é proposta neste acoplamento do AC com a descri¢ao
analitica. Uma simulacdo do AC usando as conclusdes e parametros obtidos do
tratamento analitico podem confirmar ou n&o os resultados analiticos dependendo
do grau de realidade das suposigdes feitas pelo tratamento analitico.
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