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Resumo

A simulacdo computacional de processos € uma realidade nos dias atuais e muitas
empresas recorrem a simulacdes computacionais para a melhoria da qualidade de
seus produtos. Contudo, a simulagado de fenbmenos, como é o caso da simulacao da
recristalizacéo primaria e do crescimento normal de gréo, vem sendo empregada de
maneira um tanto quanto modesta, contudo, isso nao significa dizer que as
tentativas de utilizacdo destes métodos ndo tenham sido iniciadas. O presente
trabalho descreve o desenvolvimento de um codigo de Monte Carlo para a
simulacdo do Crescimento Normal e Isotrépico de grdo 3-D. Os resultados
demonstram que a simulacdo é capaz de gerar microestruturas similares as
encontradas nos materiais policristalinos apdés um recozimento e que a cinética
obedece a lei parabdlica do crescimento de grao.
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SOURCE CODE DEVELOPMENT TO THE 3-D GRAIN GROWTH SIMULATION BY
MONTE CARLO METHOD

Abstract

The processes computational simulation is a reality nowadays and several
companies use computational simulations to improve the quality of its products. On
the other hand, the application of phenomenon simulations, as primary
recrystallization and normal grain growth, has been modest; however, it does not
mean that attempts to use these methods do not have begun in this area. The
present work describes the development of a Monte Carlo source code to simulate
the 3-D normal grain growth. The results demonstrate that the simulation is able to
generate microstructures similar to those found in polycrystalline materials after
annealing and that the kinetics obeys the grain growth parabolic law.
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1 INTRODUGCAO

O fenbmeno do crescimento de grdao pode ser conceituado como o aumento
uniforme no tamanho de grdo apos o término da recristalizagdo primaria, quando um
policristal € submetido a um recozimento.). O crescimento de grao, apesar de
permitir uma definicdo breve, é muito complexo quando se deseja realizar uma
abordagem sistematica da cinética do fenémeno, que envolve grandes
transformacdes na rede de contornos de grdo durante o recozimento de um
policristal.(” O objetivo deste trabalho é descrever a fase de desenvolvimento do
cbédigo de Monte Carlo que foi empregado para o modelamento do crescimento de
grao 3-D. A revisdo dos conceitos fundamentais do fenbmeno em questdo foge ao
escopo deste trabalho, contudo, mais informagdes podem obtidas em uma recente
revis&o realiza por de Oliveira.?

Atualmente, os modelos para a simulagdo do crescimento de gréo sao divididos em
modelos analiticos e computacionais. Dentre os modelos computacionais, existe a
divisdo entre os modelos continuos e os discretos.

Neste trabalho, é descrita toda a metodologia para o desenvolvimento de um caédigo
computacional para a simulagdo do crescimento de grdo 3-D por um modelo
computacional discreto, o método de Monte Carlo.

2 DESENVOLVIMENTO DO CODIGO DE MONTE CARLO

Para o desenvolvimento do coédigo de Monte Carlo € necessaria a utilizagdo de uma
linguagem de programacado de computadores. Neste ponto, pode-se optar pela
linguagem Fortran ou, até mesmo, a linguagem C. A op¢ao dependera de escolha
pessoal e ndo possui nenhum efeito sobre o método de Monte Carlo.

A partida para qualquer codigo de computador que se destine a simulagado de
fendmenos em Engenharia dos Materiais, por meio de um espaco discretizado,
como & o caso do método de Monte Carlo, se da pela definigdo do sistema inicial.®)

2.1 Definigao do Sistema Inicial

O sistema inicial consiste do sistema propriamente dito em que ocorrera a simulacao
computacional e, ainda, das conFiguragcdes de orientagdes cristalograficas de cada
posicao do reticulado discreto. O primeiro requisito para a definicdo do sistema € o
tamanho do mesmo, assim, como se deseja realizar uma simulagdo em um
reticulado discreto 3-D, define-se a geometria que correspondera ao sistema. O
cubo representa a geometria em que ocorrera a simulagdo, assim, para a
determinacao do sistema, define-se somente a aresta do cubo que o contém. Outras
geometrias também sao possiveis, contudo, seriam responsaveis somente pelo
aumento de complexidade geométrica para o modelamento do crescimento de grao.
Em um sistema cubico de aresta a igual a 10, por exemplo, teriamos um volume total
de 1000 unidades de volume. As 1000 unidades de volume, quando unidas,
descrevem o reticulado discreto da simulagdo. De posse do sistema da simulacgao,
para o método de Monte Carlo, deve-se definir o estado inicial do sistema, ou seja,
para cada uma das 1000 unidades de volume €& preciso definir a sua orientacao
cristalografica. Neste caso, orientagao cristalografica possui a mesma definicao para
os policristais e, inclusive, os mesmos significados para a simulagédo do crescimento
de gréo (i.e., o crescimento de grao se da por mudangas de orientagdes
cristalograficas). Contudo, ao contrario do policristal, a orientacao cristalografica na
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simulagcao computacional ndo é definida pela rotacdo da rede cristalina, mas sim, é
definida por um numero inteiro que faz alusao a esta rotacao.

O método de Monte Carlo, geralmente, utiliza matrizes aleatérias de orientacdes
cristalograficas para iniciar a simulagdo do crescimento de gréo, ou seja, cada uma
das 1000 unidades de volume sao definidas com um numero aleatério de 1 até
1000, sem repeticdo. O conceito atras da palavra repeticdo € devido ao fato de que,
na simulagao de Monte Carlo, ndo pode haver coalescimento artificial de orientacdes
cristalograficas. Por exemplo, se existem dentre as 1000 unidades de volume duas
orientagdes definidas como 5, existe a probabilidade de ocorrer, em algum momento
da simulagdo, o encontro das duas orientagbes 5. Este encontro prejudica o
andamento da simulagao, pois, além de reduzir um grao do sistema artificialmente,
as rotinas que analisam os resultados obtidos para cada passo da simulagdo podem
retornar valores errbneos. Desta forma, segundo diversos autores,®® a melhor
pratica é a utilizagdo das matrizes aleatérias. Outras formas de definicdo do sistema
inicial também podem ser utilizadas, contudo, sdo mais complexas, pois requerem
outros métodos de simulagdo que trabalham em conjunto com o método de Monte
Carlo, como é o caso dos poligonos de Voronoi e 0 método dos Autdbmatos
Celulares.®

2.2 Inicio da Simulagao de Monte Carlo

De posse do sistema inicial, inicia-se a simulacdo do método de Monte Carlo
realmente. Mais uma vez, foge ao escopo deste trabalho um detalhamento
minucioso de todos os passos para os calculos de energia e equagdes utilizadas
para a simulacdo do crescimento de grao pelo método de Monte Carlo. O
detalhamento completo das equagdes de energia pode ser obtido em de Oliveira.®
O método de Monte Carlo inicia escolhendo uma das 1000 unidades de volume do
reticulado discreto, aleatoriamente. Apds esta escolha, pela definicdo de trés
coordenadas de 1 até 10, o método calcula a energia inicial do sistema, aplicando as
equacdes de energia.?’) Assim, de posse desta energia inicial, o sistema tenta alterar
a orientacado cristalografica da unidade de volume sorteada, pela troca de sua
orientagao pela orientacdo de uma das 26 unidades de volume vizinhas, também de
forma aleatdria. As 26 orientagdes vizinhas sao distribuidas em 6 primeiras, 12
segundas e 8 terceiras unidades de volume, conforme mostra a Figura 1.
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Figura 1. Definicdo das 6 primeiras, 12 segundas e 8 terceiras unidades de volume vizinhas a
unidade de volume sorteada.®

Apos esta definigdo de vizinhos o método calcula a energia final devido a troca de
orientacao cristalografica do volume sorteado, assim, apds esta etapa, é possivel
realizar o calculo da variagcdo da energia livre devido a tentativa de troca de
reorientacdo. Desta forma, muitas unidades de volume sao progressivamente
definidas com uma mesma orientagdo cristalografica. Neste ponto, pode-se
conceituar grao na simulagado computacional como um conjunto de unidades de
volume de mesma orientagao cristalografica e contiguas.

A simulagdo computacional para o crescimento de grao apresenta a dificuldade da
impossibilidade da definicdo de um sistema infinito, contudo, tal limitagdo pode ser
contornada pela adogao da metodologia da condigdo de contorno periddica, que
define que as unidades de volume externas (i.e., as unidades localizadas nas faces
do cubo e vértices) possuam unidades vizinhas opostas a estas no lado oposto do
cubo. Mais detalhes podem ser encontrados em de Oliveira.?

2.3 Analises Metalograficas do Sistema

A atuagado do método de Monte Carlo termina neste ponto, apds esta etapa, iniciam-
se as rotinas de metalografia ou analise do sistema. Estas rotinas permitem obter, a
partir do sistema cubico computacional, os valores de numero de graos, tamanho de
cada grao que compde o sistema, tamanho médio de grao, numero de lados de cada
grao, numero de médio de lados e outras variaveis que se deseje obter. A obtencéo
de variaveis que definem a cinética de crescimento de grdo podem ser obtidas
diretamente da microestrutura 3-D computacional, a dificuldade neste caso, ao
contrario dos materiais policristalinos, ndo é a reconstrucao da rede de contornos de
grao 3-D, mas sim, esta reside na complexidade das rotinas que devem ser
implementadas para cada variavel de interesse. Na proxima secao serdo descritos
os resultados obtidos pela simulagdo do crescimento de gréo pelo método de Monte
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Carlo, com as principais variaveis de interesse que descrevem a cinética do
crescimento normal e isotrépico de grao.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados descritos a seguir foram obtidos a partir de simula¢des realizadas com
o método de Monte Carlo, em uma distribuicdo isotrdpica de energias interfaciais,
sistema cubico de tamanho 300x300x300 e 1000 passos de Monte Carlo.

3.1 Evolugao Microestrutural

Da mesma forma que nos materiais reais, no método de MC, também se observa
que a evolugdo microestrutural se da pelo aumento de alguns graos do agregado em
conjunto com o desaparecimento de outros. Os volumes iniciais dos graos sao
alterados devido a migragao de contornos de grdo. Assim, de maneira a manter um
compromisso de auséncia de vazios e a constancia de volume, alguns graos
crescem e outros encolhem. Como pode-se observar nas Figuras 2a e 2b, o método
de Monte Carlo nos conduz a uma microestrutura similar aquelas que encontramos
nos materiais reais.

Figura 2. Evolugéo microestrutural 3-D para os tempos de 50 (a) e 1000 (b) passos de Monte Carlo.
3.2 Expoente de Crescimento de Grao - n
A Figura 3 mostra o comportamento do tamanho médio de grdo versus o tempo da
simulagao para o crescimento de grao 3-D. Os expoentes de crescimento de grdo n

obtidos dos ajustes destes graficos assumem que o tamanho de grdo médio inicial &
desprezivel para grandes tempos da simulagéo, como ocorre neste caso.
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Figura 3. Cinética do crescimento de grao para a simulagéo de Monte Carlo.

O valor do expoente do crescimento de gréo n foi de ~ 0,45, concordando com os
resultados obtidos por outros autores®* e outros métodos de simulagado do
crescimento de grdo.®®
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4 CONCLUSOES

Baseado nos resultados obtidos pelas simulagdes realizadas pode-se concluir que:

- As premissas assumidas para o desenvolvimento do cédigo sdo coerentes, visto
que este simula o crescimento de grao de forma satisfatoria.

- O cdbdigo gera microestruturas similares as encontradas nos materiais
policristalinos apds recozimento.

- O valor do expoente de crescimento de grdo n concorda com os resultados obtidos
por outros autores e outros métodos de simulagéo.
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