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Resumo

A cinética da recristalizacao é tradicionalmente analisada usando a teoria classica
de Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov (Teoria de JMAK). Esta teoria supde-se que a
nucleagdo acontega em locais aleatérios na matriz deformada. Esta suposicdo €
importante porque a aleatoriedade permite o uso de uma relagédo geomeétrica exata para
corrigir o efeito da interferéncia entre as regides recristalizadas. A simulacdo da
recristalizacdo em trés dimensdes pelo método do Autdbmato Celular (AC) & descrita
para investigar o efeito da distribuicdo ndo aleatdria dos nucleos quando estes variam
desde uma distribuicdo periddica até quando estdo agrupados. Os resultados das
simulagdes sao comparados com a descricdo microestrutural normalmente usada na
evolugdo das transformagbes. Este trabalho mostra que a contiglidade tem uma
particularidade relevante para detectar os desvios microestruturais da aleatoriedade. Isto
€ confirmado pelos resultados obtidos.
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Abstract

The kinetic of recrystallization is traditionality analyzed through theories of
Jonhson-MehI1, Avrami®* and Kolmogorov5, the JMAK theory. In this theory,
nucleation is assumed to take place on sites randomly located in the matrix. This
assumption is important because randomness allows one to use an exact geometrical
relationship to take care of the impingement.The effect of non-random nuclei location
and the efficiency of microstructural descriptors in assessing such a situation are
studied. Cellular automata simulation of recrystallization in three dimensions is carried
out to simulated microstrutural evolution for nuclei distribution ranging from a periodic
arrangement to clusters of nuclei. The simulation results are compared in detail with
microstrutural descriptors normally used to follow transformation evolution. It is shown
that the contiguity is particularly relevant to detect microstructural deviations from
randomness. This work focuses on recrystallization but its results are applicable to
any nucleation and growth transformation.
Keywords: microstructure, recrystallization, computer simulation, Cellular Automata.
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INTRODUCAO

Quando um material é deformado plasticamente ocorre um aumento da sua
energia devido ao aumento da densidade de defeitos. Essa deformacéo resulta numa
microestrutura diferente da existente antes da deformacao.

A recristalizagdo € o surgimento de novos graos livres de deformagao que
crescem a custa da energia armazenada na deformacdo. Apos a completa
recristalizagdo o metal apresenta microestrutura similar a que existia antes. O termo
“recristalizagado” € chamado de recristalizacdo primaria para distingui-la do processo
de crescimento exagerado de gréaos e € normalmente dividida em duas etapas:

a) Nucleacao — corresponde ao aparecimento de novos graos na microestrutura;
b) Crescimento — os novos graos substituem o material deformado.

Estes eventos ocorrem consecutivamente para cada grao em particular, mas
podem estar ocorrendo em qualquer tempo por todo o material.

O progresso da recristalizagdo é acompanhado através de medidas como
fracédo transformada e area das interfaces internas. A cinética é analisada usando a
teoria classica de Johnson-Mehl', Avrami** e Kolmogorov® teoria de JMAK, que
supde nucleacgao aleatoria na matriz deformada. Esta suposigao € importante porque
a aleatoriedade permite o uso de uma relagdo geométrica exata para corrigir o efeito
da interferéncia “impingement’ entre as regides recristalizadas. Essa teoria também
supde que a taxa de crescimento é constante e uniforme, que a interferéncia é
uniforme e que os graos sao esféricos.

Neste trabalho é feita uma investigacdo sobre o efeito da localizagdo dos
nucleos quando estes estao distribuidos de forma nao aleatéria na matriz deformada.
Para este propésito, os nucleos foram distribuidos numa configuragéo periddica e
agrupada “clusters” na matriz utilizada pelo método AC. Este método é utilizado para
simular a recristalizagcdo, e a partir das simulagcdes, a evolugao microestrutural é
avaliada em cada caso através do método do caminho microestrutural.

MATERIAL E METODOS
O Autémato Celular em Trés Dimensoes

As simulagdes foram realizadas no cédigo que simula a recristalizagéo
utilizando o método AC, em linguagem Fortran 90/95.

A matriz consistiu de uma malha cubica com 304x304x304 células e a
vizinhanga de von Neumann foi utilizada (Figura 1). Foi considerado que cada célula
equivale a uma unidade de volume, portanto, o volume total era de 28.094.464
unidades de volume.

Figura 1 — Configuragdo de von Neumann em 3D considerando os vizinhos mais
préoximos. A célula central € o nucleo e as demais s&o os vizinhos.
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Neste trabalho foi considerada a nucleagéo por Saturagédo de Sitios, ou seja,
todo evento de nucleacdo ocorre no inicio da transformacdo e apds iniciar o
crescimento nenhum novo nucleo aparece. A velocidade de crescimento durante as
simulagdes foi mantida constante. O numero de nucleos inicial foi de 4096 nucleos,
sendo o numero de nucleos por unidade de volume, Ny, igual a 1/6859.

Para a distribuicao periédica, os nucleos foram localizados no centro de cada
cubo de 19x19x19 células, num total de 4096 cubos. No caso da distribuicdo
agrupada, foi permitido que a nucleagdo ocorresse aleatoriamente dentro de um
numero de cubos, selecionados também ao acaso, nhum conjunto de 4096 cubos
mencionados anteriormente. Primeiro, um unico nucleo é distribuido aleatoriamente
em cada um dos 4096 cubos. A seguir, 2048 cubos sao escolhidos ao acaso e 2
nucleos sao distribuidos em cada um. Entdo, 1024 cubos sao selecionados também
ao acaso e sao distribuidos 4 nucleos em cada cubo. O numero minimo de cubos foi
de 64 com 64 nucleos em cada um deles.

A teoria de JIMAK

O primeiro passo da teoria de JMAK é modelar a nucleagdo e o crescimento
dos graos como se eles crescessem independentemente um do outro. O volume total
obtido neste caminho € muito maior do que o volume real e € conhecido como
volume estendido, Ve. Esta quantidade € geralmente divida pelo volume total
resultando na fragdo volumétrica estendida, Vg, que € a soma dos volumes de todos
0s graos individuais supondo que os mesmos cresgam sem interferéncia.

O segundo passo consiste em relacionar a fragdo volumétrica estendida, Ve,
a fracdo volumétrica real, Vy. Isto pode ser feito com uma relagcdo geométrica
matematicamente exata, para uma distribuicdo aleatéria dos nucleos, visto a seguir:

V,=1-exp(-V,;) ou V, =1—exp(—kt") (1)
onde k e n sdo constantes. Esta equagao é chamada de equacao de JMAK.

Metodologia do Caminho Microestrutural

A Figura 2 mostra esquematicamente a fragdo recristalizada em etapa
intermediaria da recristalizacdo. Existem dois tipos de interfaces: entre regides
recristalizadas e deformadas, Sy, e entre regides recristalizadas, Syr, por unidade de
volume.

Figura 2 — Etapa intermediaria da recristalizagc&do. As areas claras representam
regides recristalizadas e as areas escuras representam regides nao recristalizadas.

A microestrutura € caracterizada pela area interfacial entre o material

recristalizado e nao recristalizado, Sy, e é relacionada com a area interfacial
estendida, Sye. Como no modelo JMAK, esta relagdo s6 € valida para graos
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distribuidos aleatoriamente. DeHoff° propds que a recristalizacéo segue um trajeto no
espaco e é representado por Sy x Vy, conhecido por caminho microestrutural.

RESULTADOS
Fracdo Volumétrica, Vy

A fig. 3 mostra a simulacédo de Vy em fungdo do tempo. A linha cheia
corresponde & nucleacao aleatdria e esta de acordo com a seguinte expressao’:

P, =1-exp(-3 Nyr) 2)

A transformagao ocorre mais rapidamente para a nucleagao peridédica e mais
devagar para o agrupado. No caso da nucleagdo agrupada, a transformagao ocorre
logo no inicio. A razao para isso € a interferéncia, ou seja, o crescimento de um grao
€ retardado quando este se encontra com outro grao também em crescimento. Para
agrupamentos mais severos, a transformacao € ainda mais demorada.
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Figura 3 — Fracao volumétrica contra o tempo, simulado pelo AC. A cinética € mais
rapida para nucleagao periédica e mais lenta para a nucleagao agrupada.

Area Interfacial entre regibes transformadas e ndo transformadas, Sy
A Fig. 4 mostra Sy simulado em fungao do tempo. A linha cheia corresponde a

nucleagdo aleatdria e mostra-se em concordancia com a expressdo’ descrita a
sequir:

1 3
S, =3(36N, ):(1-7, h{ 1 j (3)
-V,

No inicio da transformagdo os graos crescem sem interferéncia e em
consequéncia disso, ha um aumento de Sy. Quando comega a ocorrer o choque
entre os graos ja recristalizados, a area interfacial entre graos transformados e nao
transformados comeca a diminuir. Assim, quando a transformacdo se der por
completa, ou seja, quando todos os graos estiverem recristalizados, entdo Sy é igual
a zero, predominando somente a area interfacial entre grédos transformados. Com
isso, 0 pico mais alto na Fig. 4 € da nucleagéo periddica em razdo da cinética de
transformacgéo explicado anteriormente. Os valores maximos que Sy atinge, diminui
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quando os nucleos agrupados se encontram num estagio mais severo deste
agrupamento.
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Figura 4 — Area interfacial entre graos recristalizados e a matriz deformada contra o
tempo, simulado pelo AC. O pico representa o valor maximo de Sy.

A Fig. 5 mostra o pico mais baixo para um agrupamento mais severo, em
razao da fragdo volumétrica, representado pelo caminho microestrutural. Este pico é
em fungdo dos choques entre os graos dentro de cada cubo que ocorrem ja no inicio
da transformacao.
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Figura 5 — Area interfacial entre gréos recristalizados e a matriz deformada contra a
fracao volumétrica, simulado pelo AC.

Parametro Contiguidade, Cg

Uma quantidade importante neste trabalho € o parametro contiguidade. A
contigidade €& a relagdo entre da area interfacial imovel (entre os gréos
recristalizados) e a area interfacial total e € muito sensivel aos desvios da
aleatoriedade®®. Este parametro é definido como’:

= @)
S, +28),

A fig. 6 mostra a contiglidade em funcdo da fracdo volumétrica, simulados

pelo AC. A linha cheia corresponde a distribuicao aleatéria dos nucleos.
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Figura 6 — Contigliidade contra o tempo, simulado pelo AC.

A comparacéo da Fig. 6 com as Fig. 3 — 5 mostra a contiguidade como um
bom parametro para avaliar os desvios da aleatoriedade dos nucleos, conforme
Vandermeer®. A linha sélida na figura divide o plano (Cg x Vv) em duas regides
distintas. Abaixo desta linha encontra-se a regido em que os nucleos tendem a um
arranjo periddico. A regido acima da linha cheia corresponde aquela em que os
nucleos se desviam da aleatoriedade através de agrupamentos.

DISCUSSAO

A expressado exata para a distribuicdo aleatéria é descrita pela Eq. 2. Esta
equacao pode ser generalizada pela velocidade em fungao do tempo, G':

G,
o (5)
onde Gy e k sdo constantes. A Eq. 5 é usada para generalizar a Eq. 2:
3
V, =1—exp —36NV(1G_0]J (300 ®)

Para k=0, Go=v=1/3 e a Eq. 6 se reduz a Eq. 2. Isto é valido para
transformagbes de Saturacao de Sitios quando k#1. A Fig. 7 mostra os resultados
das trés simulacbdes: periodica, aleatéria e 128 clusters.
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Figura 7 — Fragcdo volumétrica contra o tempo. Os dados da simulagéo sao ajustados
pela cinética de JMAK.
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A nucleacao aleatéria é descrita pela Eq. 2 e, através da Eq. 6, é feito um
ajuste (best-fitted) para descrever a nucleagéo peridédica e agrupada. Este produziu
um coeficiente de correlagdo de R?=0,999, o que confirma ser um bom ajuste.

Para a nucleacéao periddica isso resulta num aumento da velocidade aparente
em funcgéo tempo:

Gpe,. OCZLO.13 (7)
Para a nucleagao agrupada, a velocidade aparente diminui com tempo:
Gclu o« t70-21 (8)

As Eqgs. 7 e 8 mostram que uma analise baseada unicamente sobre a fragcao
volumétrica pode gerar uma concluséo errdonea, visto que a velocidade interfacial
durante as simulagdes permaneceu constante. Mas o resultado obtido na nucleagéo
agrupada € muito interessante, pois, acredita-se que a velocidade diminui com o
tempo durante a recristalizagao. A seguir, ttm-se as possiveis razbes para este fato:

a) Recuperacdo'®: resulta na diminuicdo da energia armazenada durante a
recristalizacao e, consequentemente, na diminui¢cao da velocidade interfacial.

b) Gradiente de deformagao'’: a idéia é que a recristalizagdo comece em regides
de energia mais elevada e crescesse progressivamente em regides de menor
energia. Isto causaria uma diminui¢cao da velocidade interfacial.

Uma indicacdo de aleatoriedade € frequentemente indicada tragando o
caminho microestrutural, Sy x Vy, e para esta analise, a Eq. 3 é utilizada. A Fig. 8
mostra as simulag¢des das distribuicdes analisadas. A Eq. 3 é ajustada a cinética da
nucleacao peridodica e agrupada, fazendo variar Ny. Este numero “aparente” de
nucleos por unidade de volume pode ser calculado.
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Figura 8 — Area interfacial entre graos recristalizados e a matriz deformada contra a
fracdo volumétrica. Os dados das simulagdes séo ajustados pela Eq. 3 permitindo variar Ny.

Para a nucleacao aleatéria, o numero “aparente” de nucleos por unidade de
volume, Nyper = 2,0x10*, & aproximadamente 4/3 do valor usado na simulacéo,
Ny=1.458x10™. O coeficiente de correlagéo obtido foi R>=099877.

Para a nucleagao agrupada, Nygus = 6,591x10° . O coeficiente de correlacéo
foi R?=0,97827. A concordancia nao foi muito boa em fungdo do pico observado para
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fracdo volumétrica aproximadamente 0,025 como pode ser visto na Fig. 8. Acima de
Vy= 0,1 a concordancia é boa.

O pico formado no inicio da transformacdo é uma indicacdo de nucleacao
agrupada. Um caso de agrupamento mais severo € mostrado na Fig. 9 com 64
nucleos em cada 64 cubos escolhidos.
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Figura 9 — Area interfacial entre gréos recristalizados e a matriz deformada contra a
fragdo volumétrica. A curva foi obtida variando o valor de Ny, como mostrado no texto.

Depois que ocorre a interferéncia dentro dos cubos a transformacao se da de
maneira que os 64 cubos se comportem como se cada um fosse uma regiao,
resultando num Ny,=1/(64x6859)=1/(64N\), um valor 64 vezes menor que o valor
médio, Ny=1/6859. Pode-se observar que o acordo entre a curva gerada com Nyo €
os dados da simulacédo € bom para valores Vy>~0,10.

CONCLUSAO

Os resultados das simulagdes foram comparados com a descricdo
microestrutural e foi possivel chegar as seguintes conclusées:

1. A cinética convencional analisada quando baseada somente na fracao
volumétrica em fungdo do tempo pode gerar uma velocidade interfacial
errbnea. Como visto na nucleagdo agrupada, a velocidade diminui com o
tempo mesmo realizando as simulagdes com velocidade interfacial constante.

2. A partir das simulagbes foi possivel observar que a contiguidade € a mais
sensivel a ndo aleatoriedade do que a outras medidas consideradas como Vy,
Sv e Syr. Consequentemente, para uma analise de maior confianga deve-se
incluir a contigliidade como sugerido por Vandermeer®, a fim de estabelecer
que a néo aleatoriedade influencie a evolugdo microestrutural.
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