DESENVOLVIMENTO DO CODIGO EM 3D PARA SIMULAR
A RECRISTALIZAGAO PELO METODO
DO AUTOMATO CELULAR!"

Valmir Torres de Oliveira®
Paulo Rangel Rios®
José Adilson de Castro®

Resumo

Modelos analiticos como o modelo classico de Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov
(JMAK) sao usados para modelar o fendmeno da recristalizagdo. Atualmente a evolugao
microestrutural simulada é feita por simulacdo computacional. Neste Trabalho, a
simulagdo computacional € feita pelo método do autdmato celular em 3D. As teorias
cinéticas e do caminho microestrutural sdo comparadas com a simulacdo do autdmato
celular, e é observado um bom acordo. Também ¢ avaliado o efeito da distribuicdo dos
nucleos na cinética e no caminho microestrutural. Este trabalho é baseado na
recristalizacdo mas seus resultados podem ser usados em qualquer transformacgéo de
nucleacgao e crescimento.
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1 INTRODUGAO

Os materiais metalicos tém suas propriedades mecanicas alteradas quando o
mesmo é deformado a frio. O tratamento térmico, de recristalizacdo, € uma das
ferramentas capazes de recuperar a microestrutura e as propriedades dos metais
deformados. Durante a recristalizagédo, graos “novos”, livres de deformacao, se formam.
Apoés a recristalizagdo, o metal apresenta microestrutura similar a que existia antes da
deformacédo. A recristalizagao ocorre através da nucleagdo e do crescimento desses
novos graos|1, 2].

A teoria fenomenoldgica de Johnson e Mehl[3], Avrami[4] e Kolmogorov[5], a teoria
de JMAK, é muito empregada no modelamento analitico da recristalizagdo. A teoria JMAK
e o conceito de caminho microestrutural de DeHoff[6], utilizada por Vandermeer[7], sédo
ferramentas matematicas utilizadas para descrever analiticamente a recristalizacao.

Neste trabalho, um cddigo computacional que simula a recristalizagao, utilizando o
método do autdmato celular[8,9] em 3D ¢é apresentado. Quando as mesmas
consideragdes utilizadas na teoria analiticas sdo empregadas na simulagao do autbmato
celular em 3D, os resultados tém uma boa concorddncia com as solugbes analiticas
matematicamente exatas. Além da comparagao da simulagdo com a teoria, € feita uma
avaliagao do efeito da distribuicao dos nucleos na cinética e no caminho microestrutural.

2 DESENVOLVIMENTO DOS MODELOS ANALITICOS EM 3D
2.1 A Teoria de JMAK (Saturagao de Sitios)

O processo de recristalizagdo tem seu inicio na nucleagdo de novos graos na
matriz deformada e na proxima etapa, estes novos graos crescem consumindo a matriz
deformada. Portanto a recristalizacdo pode ser tratada como um processo de nucleacao e
crescimento. Neste presente trabalho sera considerada apenas a situagao de saturagao
de sitios, ou seja, todos os nucleos sao formados no instante inicial (t = 0). Sendo assim,
as grandezas fundamentais sdao: numero de nudcleos por unidade de volume, Ny, e
velocidade de crescimento do nucleo recristalizado, G.

Assumindo que os nucleos sao todos formados em t = 0, Ny, € que os graos
crescem dentro do material deformado em uma taxa linear G, temos que, considerando
que os nucleos sdo esféricos de raio R, os seus volumes variam ao cubo de seus
didmetros, e a fracdo do material recristalizado (Xy) aumenta rapidamente com o tempo.
Entretanto, os novos graos colidirdo um com o outro e a taxa de recristalizacdo entédo
diminuira, tendendo a zero quando Xy tende a 1.

Supondo que os nucleos crescem sem nenhuma interferéncia, colisdo, € obtida a
fragcao recristalizada no espago estendido, Xyex. Durante um intervalo de tempo dt, ha um
aumento na parcela do volume estendido, dXvex (dXv + dXvrantasma). Considerando que
dXvrantasma = Xv.dXvex, tém-se as seguintes equacgdes:

dXVEX =dXV+Xv.dXVEX (1)
dXv = dXVEX - Xv 'dXVEX (2)
dx, = (1_Xv )'dXVEX 3)

Sendo que (7 — Xy) é a fragdo do material ndo recristalizado, e aplicando o seguinte
desenvolvimento a Eq.3, é obtido a Eq.9, para fragao recristalizada, em fungcéo do volume
estendido.
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O raio do grao sera dado pelo produto entre a taxa de crescimento, G, e o tempo, t:
R=G.t (10)

Se o volume de um gréo recristalizado é V, no tempo t, entdo a fragdo do material,
o qual teria recristalizado se os nucleos fantasma fossem reais (Xyex), € conhecido como
o volume estendido, e é dado pela Eq.11.

Xyex =V.N, (11)
Logo o volume do gréo recristalizado, V, sera dado pela Eq.12:
V= 4?7[,;,3 (12)

Assim, se a velocidade de crescimento G é constante, e combinando as Egs. 10 a
12 obtém-se a Eq.13::
X gy = %NVG%s (13)
Aplicando a Eq.13 a Eq. 9, é obtida a fracao recristalizada, Eq.14:

_4z.N, Gt

X, =1-exp 3

(14)

Escrevendo a Eq.14 de uma forma mais geral é obtida a Eq.15:
X, =1 exp(-kt") (15)
onde k e n sado constantes. Esta equacgao é freqientemente chamada de equagao de
JMAK.

2.2 Caminho Microestrutural

Da mesma forma que no modelo JMAK, é conveniente usar o conceito de volume
estendido (Xvex), cuja relagdo com a fragao recristalizada (Xy) é dada pela Eq.9. Existem
dois tipos de interfaces: entre regides recristalizadas e deformadas (nao recristalizadas), e
entre duas regides recristalizadas. Portanto, as quantidades de area interfacial entre
regides recristalizadas e nao recristalizadas por unidade de volume s&o representadas por
Sy e as quantidades de area interfacial entre duas regides recristalizadas por unidade de
volume sao representadas por Sygr.

A microestrutura é caracterizada pela area interfacial por unidade de volume entre
material recristalizado e néao recristalizado (Sy), que é relacionada com a area interfacial
estendida (Syex), pela férmula a seguir:

Como no modelo JMAK, esta relagdo s6 € valida para graos recristalizados
distribuidos aleatoriamente.

Considerando que a nucleagao é por saturagéo de sitios e os graos sao esféricos,
€ possivel construir a equagao do caminho microestrutural analitico para recristalizacao
em trés dimensdes, como é mostrado a seguir:
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Svex = 1_;(\/ (16)

A Eq.16 mostra a area interfacial estendida (Svex) relacionada com Sy e Xy,. A
equacado é matematicamente exata quando a distribuicdo dos nucleos nao é aleatéria.
Esta equacao s6 é valida para fracdes transformadas, menores que a unidade. Visto que
a medida que as transformag¢des vao acontecendo, um grédo impede o crescimento do
grao vizinho. Neste momento ocorre a interferéncia.

Para o calculo do Syex € necessario que seja calculado, o produto da area
superficial dos nucleos, pelo niumero de nucleos por unidade de volume, conforme Eq.17:

S/ex =47n.R*.N, (17)

Utilizando as Eqgs. 16 e 17, podemos obter a area interfacial entre as regides
transformadas e néo transformadas por unidade de volume, Sy, e 0 numero de nucleos
por unidade de volume, Ny.

Sv=47.R2N,(1-X) (18)
S

N, = -_Svex 19

VT 4rR? (19)

Com a Eq.19 aplicada as Egs. 11 e 12, obtem-se a expressédo para o raio do
nucleo, conforme a Eq. 20.
R — 3XVEX

SVEX
Com esta nova relacao é possivel construir a Eq.21 para o caminho microestrutural,
considerando que os nucleos tem a forma esférica, aplicando-a juntamente com as Eqs. 6
e 16 na Eq.18.
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4z.N, ~ 1
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A Eq.21, é o caminho microestrutural onde é considerada nucleagao por saturagao
de sitios distribuidos aleatoriamente

(20)

2.3 Descrigao da Simulagao

A recristalizagao foi simulada através de um programa computacional utilizando o
método do autdbmato celular em 3D[10,11]. Foi considerado dois estados, transformado e
nao transformado para cada célula. O tipo de vizinhanga adotada foi a vizinhanga de von
Neumann com seis vizinhos, conforme mostra a Figura 1.
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Figura 1. Configuragdo de von Neumann em 3D considerando os vizinhos mais préximos; a célula central é
0 nucleo e as células cinzas séo os seis vizinhos.

A matriz tem a forma regular de um cubo, com um total de 272 x 272 x 272 células.
O numero total de nucleos escolhido para as simulagées é 4096. E considerado que cada
célula tem uma unidade de volume. O numero de nucleos por unidade de volume, Ny, é
igual a 1/4913. Foi assumido que a nucleagdo ocorre por saturagdo de sitios, que
normalmente € uma suposi¢cao razoavel para recristalizagdo. Os nucleos sao distribuidos
aleatoriamente na matriz conforme a teoria, dessa forma foi validado o cédigo. Além da



simulacdo com os nucleos distribuidos aleatoriamente outros tipos de distribuicdo dos
nucleos na matriz foram considerados, partindo do periddico para o aleatério. O arranjo
periodico consistiu em dividir a matriz em 4096 grupos de 17 x 17 x 17 células e no centro
de cada grupo foi formado um nucleo. Para variar o local dos nucleos de periédico para
aleatdrio, o arranjo periédico original foi transformado como segue. Cada nucleo foi
forcado a fazer um caminho aleatério de sua posicao inicial, no periodico. Este caminho
foi construido por saltos. Cada salto consistiu de um salto aleatério de cada nucleo para
um de seus seis vizinhos mais proximos. Quanto maior o nimero de saltos, mais a
distribuicao de nucleos se aproximou da aleatéria. Foram executadas simulagdes para um
numero crescente de saltos. Trés situagdes foram escolhidas para o presente trabalho:
100, 300 e 1000 saltos.

2.4 Geometria e Cinética da Evolugdo de um Unico Grao no AC em 3D

Quando um unico grao cresce isoladamente na matriz, € possivel encontrar uma
expressao analitica para sua evolugdo geométrica e cinética. As expressdes
desenvolvidas nesta secao, sao especificas para a vizinhanca de von Neumann. Todas as
equacdes aqui encontradas, somente sao validas para distribuicdo aleatdria dos nucleos,
por saturagdo de sitios. E considerado neste trabalho que quando t = 0, a fracdo
transformada, Xy sera igual a zero (Xy = 0). Como foi adotado que todo evento de
nucleagao ocorre no instante t = 0, sera considerado que o tamanho de todos os nucleos,
nesse instante, sera igual a zero. Portanto, o volume, v, e a area interfacial, a, em t = 0,
sera igual a:

v(0)=0 (22)
a(0)=0 (23)
O volume de um unico grao, v, em fungéo do tempo, parat=1, é:
4 8
vit)=—=t3> -2t> +—t—1 24

Devido a condigao descrita anteriormente, esta equagao nao é valida quando t = 0.
Utilizando apenas o termo de terceira ordem, e negligenciando os demais:

v(t) = §t3 (25)

Ao utilizar a Eq.25 é necessario que a matriz tenha grandes dimensées com uma
pequena quantidade de nucleos, para que nos primeiros instantes, a mesma obtenha
fragbes transformadas pequenas, amenizando o erro criado quando foram
desconsiderados os outros termos.

Utilizando a Eq.25 para transformagao global teremos um novo valor de Xyex,
Eq.26:

4

Xvex :NVVZENvts (26)
Com a Eq.26 ¢é possivel calcular a fragao transformada real, Xy, que é:

X, :1—exp(—§Nvt3j

(27)
X, =1-exp(-0,000271%)
A area interfacial de um unico gréo, a, em fung¢ao do tempo, para t = 1, é:
a(t)=12t> -12t+6 (28)
Considerando apenas o termo de maior ordem, tem-se:
a(t)=12t* (29)

Utilizando a Eq.29 para transformacgéao global:
Suex = alt)N, =12N, t? (30)



Aplicando as Egs. 27 e 30 na Eq.16, tem-se a Eq.31 para a area interfacial entre
regides recristalizadas e nao recristalizadas por unidade de volume:

S, =12N,t° exp(-%Nvﬁ‘] (31)

3 RESULTADOS E DISCUSSAO
3.1 Comparacao da Simulagao do Autémato com as Teorias Analiticas

Nesta secdo as equacdes obtidas na secdo anterior sdo utilizadas. Dessa forma,
teremos as Figuras 2 e 3 que compara os resultados da simulagdo com as expressdes
calculadas. E claramente visto que para a fracdo transformada em funcdo do tempo a
concordancia é muito boa, e que para o caminho microestrutural a concordancia niao é
total, isto é devido a uma maior sensibilidade do caminho microestrutural as aproximacoes
feitas na segéo anterior. Vale ressaltar que neste trabalho nao foi empregado nenhum tipo
de ajuste para as curvas simuladas.
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Figura 2. Fragéo transformada, Xy, em fungao do tempo.

Os resultados da simulagéo tém uma boa concordancia com a Eq. 21.
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Figura 3. Caminho microestrutural: a area interfacial entre regido recristalizada e nao recristalizada por
unidade de volume, Sy, em fungao da fragao recristalizada, X.

As curvas se aproximam.
3.2.Influéncia da Distribuicdo dos Nucleos na Cinética e no Caminho Microestrutural

A Figura 4 mostra a evolugcédo da fragao transformada em fungdo do tempo e da
forma como os nucleos foram distribuidos na matriz, variando do periédico para o
aleatério. Todos os resultados sdo oriundos da simulacdo. Para todos os tipos de
nucleagédo as curvas tiveram a mesma forma, ou seja, sigmodal[12]. O tempo para
completa recristalizagdo aumenta do peridédico para o aleatério, devido a interferéncia
entre os graos, quando a nucleacdo € periddica os nucleos ficam equidistantes,
permitindo que a interface do grdo se movimente livremente por um bom periodo de
tempo resultando numa completa recristalizagdo em menor tempo[12]. Para os outros
casos ha um aumento no tempo de recristalizagdo, pois, os graos se tocam mais
rapidamente imobilizando a interface do grédo e com isso provocando um retardamento no
tempo de recristalizagdo. Quanto mais aleatoriamente os nucleos se distribuem na matriz
deformada, mais forte é essa interagao entre os nucleos.
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Figura 4. Evolucao da fragéo transformada em fung&o do tempo, variando o tipo de nucleagao.
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Figura 5. Caminho Microestrutural, variando o tipo de nucleagéo.

O caminho microestrutural, area interfacial entre regido transformada e néao
transformada em funcéo da fracédo transformada, mostra o mesmo efeito da distribuicao
dos nucleos observado na fragao transformada em funcédo do tempo, que pode ser visto
na Figura 5. Isto revela que o caminho microestrutural tem maior sensibilidade quando ha
variagdo dos nucleos em funcdo do tempo, revelando que o grafico do caminho
microestrutural € uma ferramenta melhor para avaliarmos a distribuicdo dos nucleos.

4 CONCLUSAO

A concordancia entre as curvas simuladas e as expressdes teoricas revela que o
codigo desenvolvido para simular recristalizacdo pelo método do autdmato celular esta
valido. A concordancia entre as curvas simuladas e calculadas mostra que o autdbmato
celular é capaz de reproduzir situacdes onde a nucleagcao € por saturacdo de sitios e os
nucleos s&o distribuidos aleatoriamente na matriz deformada.

A forma como os nucleos sao distribuidos afeta consideravelmente a cinética e o
caminho microestrutural, devido a interferéncia entre os graos recristalizados, e que o
caminho microestrutural tem uma maior sensibilidade na forma como os nucleos sao
distribuidos o que faz dele uma boa ferramenta para avaliar o a forma como os nucleos
séo distribuidos.

Vale ressaltar que nenhum tipo de parametro que poderia ser ajustado aos dados
simulados foi utilizado neste trabalho.

Todo este trabalho foi baseado na recristalizagao, mas os resultados obtidos sao
gerais, ou seja, podem ser aplicados a qualquer tipo de transformagdo que envolva
nucleagao e crescimento.
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DEVELOPMENT OF THE CODE IN THREE DIMENSIONS TO
SIMULATE THE RECRYSTALLIZATION FOR THE METHOD OF
THE CELLULAR AUTOMATA!"
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Abstract

Analytical Models as the classic model of Johnson-Mehl, Avrami and Kolmogorov (JMAK)
are used to model the phenomenon of the recrystallization. Actually the simulated
microstructural evolution is done to computational simulation. In this work, the
computational simulation is done by Cellular automata method in 3D. The kinetic and the
microstructural path theories are compared with cellular automata simulation, and it is
observed a good agreement. Also is evaluated the effect of the distribution of the nuclei
in the kinetic and in the microstructural path. This work is based on recrystallization but its
results can be used to any nucleation and growth transformation.
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