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Resumo 
No modelamento, pelo método do Autômato Celular (AC), dos dados experimentais 
para a recristalização de um monocristal de ferro puro, verificou-se uma discrepância 
entre Sv (área interfacial por unidade de volume) em função do tempo, obtida pelo 
modelamento e os dados experimentais em ferro puro. A diferença ocorre porque a 
forma do grão gerado pelo Autômato Celular não é esférica. Na recristalização do 
ferro puro, o formato dos grãos se aproxima de uma esfera. Neste trabalho é 
proposto um fator de forma geométrico, independente do tempo, que corrige a 
diferença entre a forma do grão simulado e o grão de formato esférico. 
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STUDY OF RECRYSTALLIZATION IN THREE DIMENSIONS  

 
Abstract   
Modeling the recrystallization in a single crystal of pure iron by the method of Cellular 
Automata (AC), it was observed that there was a systematic difference between the 
simulated and experimental data for Sv (interface area per unit volume) as a function 
of time. This difference was caused by the fact that the simulated grain is not 
spherical whereas the grains in recrystallized pure iron could be approximated by 
spheres. In this work a geometric factor, independent of time, is proposed that 
corrects this difference between the simulation and experimental result.  
Key-word: Recrystallization; Cellular automata; Modeling. 
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1 INTRODUÇÃO 
 

Durante o processamento, grande parte dos aços produzidos sofre tanto 
recristalização a quente quanto a frio. Por esse motivo é de grande importância o 
conhecimento de fenômenos como encruamento, recuperação, recristalização, 
crescimento de grão, não só para se processar corretamente esses materiais, mas 
também para controlar suas microestruturas e conseqüentemente suas 
propriedades. 

O estudo da evolução microestrutural durante a recristalização utilizando a 
técnica do Autômato Celular iniciou-se, no Núcleo de Modelamento Microestrutural 
(NMM), com o desenvolvimento do código em duas dimensões e prosseguindo com 
o desenvolvimento do código em três dimensões.[1]

Esse método possuiu grande versatilidade, podendo ser usado em diversas 
áreas.  

A base formal da modelagem cinética de recristalização é o início da clássica 
teoria de Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov (JMAK),[2-4] que utilizou a descrição 
de uma grandeza microestrututal, Vv. Este trabalho foi posteriormente desenvolvido 
por Dehoff,[5]  que propôs uma grandeza adicional, Sv. Essa teoria tem em seu 
desenvolvimento suposições como: nucleação aleatória, crescimento com 
velocidade constante, forma dos grãos esférica e homogeneidade energética na 
matriz deformada.  

Rios et al.,[6] promoveram uma comparação de expressões analíticas da fração 
volumétrica em função do tempo, área da interface entre regiões transformadas e 
não transformadas e do caminho microestrutural com resultados obtidos da 
simulação pelo método do autômato celular em três dimensões. As comparações 
foram feitas para dois tipos distintos de comportamento da nucleação: nucleação 
com saturação de sítios e para nucleação com taxa constante. 

As equações a seguir descrevem a cinética para a evolução microstrutural 
numa simulação pelo método do autômato celular utilizando a vizinhança de von-
Neumann. 

Para núcleos aleatórios, a fração volumétrica estendida, VVE, e a fração 
volumétrica real, Vv, são relacionadas pela equação de Avrami: 

 
� VEV VV �� exp1 �               (1) 

 
A fração volumétrica estendida, VVE, é a soma do volume de todos os grãos 

individuais sem considerar que o crescimento de um grão irá interferir no 
crescimento de outro (impingement). A fração volumétrica estendida é: 

3

3
4 tNV vVE                 (2) 

Para nucleação com saturação de sítios onde Nv é o número de núcleos por 
unidade de volume) e velocidade constante igual a 1/3 e  

4

3
1 ItVVE             (3) 

Para taxa de nucleação, I, constante (I é a taxa de nucleação por unidade de 
volume). Então: 

¸
¹
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3
4exp1 tNV VV          (4) 
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A área interfacial estendida por unidade de volume entre regiões transformadas 
e não transformadas, SVE, é a soma das áreas de todos os grãos individuais 
supondo crescimento sem impingement. A expressão de DeHoff[5] mostra a relação 
entre a área interfacial estendida e área interfacial real: 
 

� � VEVV SVS � 1                (5) 
e 

212 tNS Vve                  (6) 
então:  

¸
¹
·

¨
©
§� 32

3
4exp12 tNtNS Vvv                                                                                          (7) 

A curva no plano (VV, SV) descreve o caminho microestrutural em três 
dimensões. As expressões analíticas para essas duas grandezas são conhecidas. 
Substituindo uma na outra teremos a equação para o caminho microestrutural. 

 

� � � �3
2

3
1

363 EVVE VNS               (8) 
 

Este trabalho utilizará da relação do caminho microestrutural para obter uma 
correção que anule a diferença de forma existente entre o grão do AC e um grão 
esférico. 

 
2 MATERIAIS E MÉTODOS 
 

Para a simulação foi utilizado uma matriz cúbica com 300x300x300 células, a 
vizinhança Von Neumann, nucleação aleatória com saturação de sítios e 220 
núcleos iniciais. Essa configuração inicial foi escolhida baseada no detalhamento 
dos resultados experimentais de interesse. 

Para verificar o fator de forma encontrado, foram utilizados os resultados 
experimentais para a recristalização de um monocristal de ferro puro estudado 
Vandermeer e Rath (V&R).[7]

 
3 RESULTADOS / DISCUSSÃO 
 

A Figura 1 mostra graficamente a diferença de forma, motivo desse trabalho. 
Na Figura 1a temos um grão gerado pelo A.C. Na Figura 1b temos um grão esférico. 
Os dois grãos possuem o mesmo volume. 

 
 

                  (a)                                         (b) 
Figura 1: Representação gráfica do formato de um grão em 3D: (a) gerado pelo A.C e (b) esférico. 
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Para correção deste erro no valor da Sv, é proposta uma relação entre o 
formato dos dois grãos. A relação do caminho microestrutural estendido é dado pela 
equação 9: 

� �qVEVE VCS                                                (9) 
 onde q=2/3 para o caso de nucleação por  saturação de sítios. 

Para o Autômato Celular, conforme equação 8, temos:  

� �3
1

363 VCA NC �               (10) 
Para o grão esférico: 

� �3
1

36 Vsp NC S                                                                                                         (11) 
 

Para obter uma relação do grão do Autômato Celular e o grão esférico 
dividimos o caminho microestrutural do Autômato Celular pelo caminho 
microestrutural do modelo esférico. Assim obtemos um fator:  

048,23
3/1 | 

Ssp

CA

C
C                                                                                                   (12) 

Se partirmos do princípio de que o volume é o mesmo em ambos os casos, a 
relação entre áreas nas interfaces é: 

 

048,23
3/1 | 

Ssp
VE

CA
VE

S
S                                                                                   (13)

    
 Os gráficos das Figuras 2 e 3 mostram, em escala log, a área interfacial por 
unidade de volume em função do tempo sem a utilização e com a utilização do fator 
de forma, respectivamente. 
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Figura 2: Área interfacial por unidade de volume estendido em função do tempo para o AC e para os 
dados experimentais de (V&R). 
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Figura 3: Área interfacial por unidade de volume estendido em função do tempo para o AC, utilizando 
o fator de forma, e para os dados experimentais de (V&R). 

 
4 CONCLUSÃO 

 
A diferença entre os resultados obtidos na simulação do Autômato Celular e os 

resultados experimentais pode ser explicada pela diferença de forma entre o grão 
real e o simulado. Neste trabalho um fator geométrico, independente to tempo, foi 
obtido que corrige o efeito da forma fazendo com que os resultados simulados 
coincidam com os experimentais. Apesar de relativamente simples, em geral este 
fator não é mencionado em publicações anteriores. 
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