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Resumo

O bloqueio mecénico da frente colunar durante a transigdo colunar-equiaxial é
estudado através da comparacdo das posi¢coes da CET obtidas por um modelo
estocastico e por dois modelos deterministicos para a solidificagao unidirecional da
liga Al-7%Si. Um dos modelos deterministicos é baseado no bloqueio por soluto da
frente colunar, enquanto o outro é baseado no bloqueio mecanico. O bloqueio por
soluto e o mecanico, com a tradicional fracdo de bloqueio de 0,49, apresentaram
zonas colunares maiores que aquelas previstas pelo modelo estocastico. Quando
uma fracdo de 0,2 é adotada, a concordancia se torna-se excelente para uma faixa
de super-resfriamentos criticos para nucleagao e densidades de numeros de graos
equiaxiais. Portanto, a mudanca da fragcdo de bloqueio de 0,49 para 0,2 melhora a
previsao da CET pelos modelos deterministicos.
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MECHANICAL BLOCKING MECHANISM FOR THE COLUMNAR-TO-EQUIAXED
TRANSITION

Abstract
Mechanical blocking of the columnar front during the columnar-to-equiaxed transition
(CET) has been studied by quantitatively comparing the CET positions obtained with
one stochastic model and two deterministic models for the unidirectional solidification
of an Al-7 (wt%) Si alloy. One of the deterministic models is based on the solutal
blocking of the columnar front, whereas the other, on the mechanical blocking. The
solutal blocking model and the mechanical blocking with the traditional blocking
fraction of 0.49 have both given columnar zones larger than those predicted with the
stochastic model. When a blocking fraction of 0.2 is adopted, however, the
agreement becomes excellent for a range of nucleation undercoolings and number
density of grains. Therefore, changing the blocking fraction from 0.49 to 0.2 seems to
improve the predictability of deterministic models of the CET.
Key Words: CET, cellular automaton, deterministic model, macrostructure.
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1 INTRODUGCAO

Quando ambos os graos equiaxiais e colunares coexistem na estrutura bruta de
fusdo, a regido de transicdo entre um tipo de grdo para o outro € denominada
transicdo colunar-equiaxial (CET). A posicao da CET determina a quantidade de
graos colunares e equiaxiais, a qual afeta profundamente as propriedades dos
fundidos. Diferentes mecanismos foram propostos para explicar o aparecimento da
CET durante a solidificacdo, sendo geralmente aceita a teoria de que esta ocorre
quando os graos equiaxiais bloqueiam os graos colunares."® Desta forma, os
modelos matematicos para a previsdo da CET consideram o crescimento dos gréos
equiaxiais e colunares.

Um dos primeiros modelos matematicos para a previsdo da CET foi proposto
por Hunt,® o qual assumiu uma solidificacdo unidirecional e em estado estacionario.
Neste modelo, a nucleagdo dos graos equiaxiais ocorria em uma dada temperatura
de nucleacao e estes cresciam na zona super-resfriada constitucionalmente a frente
na zona colunar crescente. Para se determinar a CET, Hunt® considerou que a
frente colunar seria bloqueada quando a fragdo volumétrica de graos equiaxiais
atingisse 0,49. Este critério, chamado de critério de bloqueio mecanico, foi baseado
na idéia de que os graos colunares seriam bloqueados caso estes ficassem
impossibilitados de crescer a uma distancia maior que o didmetro do grao equiaxial.
A fracao de 0,49 proposta por Hunt® nunca foi questionada, apesar de ter sido
adotada em inumeros modelos deterministicos da CET.

No modelo proposto por Martorano, Beckermann e Gandin® tornou-se
desnecessaria a utilizagdo de um critério de bloqueio da frente colunar. Neste
modelo a frente colunar era automaticamente bloqueada, causando a CET, quando
0 soluto rejeitado pelos grdos equiaxiais crescendo a frente da frente colunar
causava um decréscimo no super-resfriamento para o crescimento dendritico. Este
efeito, que foi observado diretamente em uma liga Al-3,5%Ni,*® foi referenciado
como bloqueio por soluto.

Os modelos acima mencionados sao definidos como deterministicos. Outro
tipo de modelo de CET, definido como estocastico, foi inicialmente baseado no
conceito de Monte Carlo.”) Os modelos estocasticos calculam uma imagem da
estrutura de graos, no qual a CET ocorre naturalmente sem qualquer definicdo de
critério de bloqueio da frente colunar. Os modelos estocasticos iniciais evoluiram
para 0 modelo de autdbmato celular (CA) proposto por Gandin e Rappaz,”
denominado de CAFE. A CET visualmente identificada nas macroestruturas do
CAFE foram comparadas com as CETs obtidas experimentalmente, mostrando uma
boa concordancia.®

A implementacdo do bloqueio mecanico da frente colunar nos modelos
deterministicos exige a definicdo de uma fragdo de bloqueio. Uma fracdo de 0,49 foi
geralmente usada, mas nunca foi experimentalmente verificada, pois o super-
resfriamento para nucleagao necessario para o modelo também é desconhecido. No
entanto, a CET obtida a partir das macroestruturas calculadas com a técnica do CA
e com modelos deterministicos poderiam ser comparadas para 0S mesmos
parametros de nucleacdo. Desta forma, a fracado de bloqueio mecanico necessaria
para a concordancia entre as CETs obtidas pelos dois tipos de modelos poderia ser
determinada.

O objetivo do presente trabalho € investigar o bloqueio mecanico da frente
colunar que causa a transicdao colunar-equiaxial (CET). A fracdo de bloqueio
mecanico € examinada quantitativamente pela comparacdo das CETs obtidas a
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partir de macroestruturas calculadas com um modelo estocastico e CETs obtidas
com a utilizacdo de dois modelos deterministicos para um sistema de solidificagao
unidirecional. O modelo estocastico é baseado na técnica do CA, um dos modelos
deterministicos é baseado no bloqueio mecanico da frente colunar, e o outro modelo
deterministico € baseado no bloqueio por soluto.

2 DESCRIGAO DOS MODELOS

Um modelo estocastico baseado na técnica do CA e dois modelos
deterministicos foram implementados no presente trabalho para simular a
solidificacdo unidirecional de uma liga binaria sob certas condigdes similares. Estes
modelos serdo brevemente explicados, pois os detalhes podem ser encontrados na
literatura.

2.1 Modelo Estocastico

O modelo estocastico implementado € baseado no modelo CAFE proposto
por Gandin e Rappaz,” e consiste em um modelo macro e um microscépico. No
modelo macroscopico, a equacado da conservacdo da energia é resolvida pelo
método dos volumes finitos com uma formulacéo explicita:®

OH 0 oT
F e L [1
o0 oOy\ 0Oy

onde H é a entalpia volumétrica; T é a temperatura; ¢+ € o tempo; y é a
coordenada espacial na direcao do fluxo de calor; e k¥ € a condutividade térmica,
definida como sendo uma média das condutividades do sdlido e do liquido com os
peso das correspondentes fracdes volumétricas. Esta equacao foi discretizada
usando-se um malha unidimensional de volumes finitos retangulares com um n6 no
centro e alinhados na diregao y.

O submodelo microscoépico foi desenvolvido para simular o crescimento de
graos dendriticos em duas dimensdes. Foi utilizada uma malha numérica
bidimensional de células quadradas de CA com um sitio de CA no centro de cada
célula. Algumas células continham particulas que servem de substrato para a
nucleacédo heterogénea de grdaos. O numero total de particulas distribuidas entre as
ceélulas foi calculado a partir de uma densidade média de numero de nucleos, n,. O

super-resfriamento para a nucleagdo em uma particula era 47, =7, -7, ,onde T, e
T, sao respectivamente as temperaturas liquidus e a de nucleagéo.

O procedimento para a simulagdo do crescimento dos gréos dendriticos foi
implementado como descrito por Gandin e Rappaz.”” Um quadrado descentrado foi
associado a cada ceélula do CA e suas diagonais crescem a uma velocidade V, dada

por:
V,=AAT" [2]
onde AT é o super-resfriamento (AT =7, —T ) na posi¢ao do sitio da célula; 4 e m

sdo constantes que dependem da liga. A fragado de solido em cada célula do CA foi
obtida pela equacao de Scheil' e pela mudanca da entalpia volumétrica na posicao
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do sitio da célula. Para verificar a correta implementagao do cédigo computacional,
os resultados foram comparados com aqueles apresentados por Rappaz e
Gandin,"""? mostrando uma excelente concordancia.

2.2 Modelos Deterministicos

Dois modelos deterministicos foram implementados, cada um com um
mecanismo diferente de bloqueio da frente colunar: o modelo proposto por
Martorano, Beckermann e Gandin (MBG),”® o qual considera o bloqueio por soluto, e
um modelo derivado de uma modificagdo do modelo de Hunt (MHunt),) o qual
considera o bloqueio mecanico. Ambos os modelos sdo baseados no conceito de
um volume elementar representativo (VER) contendo muitos envelopes de grao,!">'¥
0s quais sao superficies imaginarias que tocam as pontas dos bragos dendriticos
primarios e secundarios. Trés pseudofases sdo identificadas no VER: sélido (s),
liquido interdendritico (d) e o liquido extradendritico (). A fase de liquido
interdendritico e o extradendritico estdo respectivamente dentro e fora dos
envelopes de gréo.

As equacgbes que regem os modelos deterministicos foram derivadas do
principio de conservagdo de massa, espécies e energia com 0s seguintes
preceitos:*'?) (a) movimentagdo do liquido, movimentacdo do sélido, difusdo de
soluto no sdlido e difusdo macroscopica no liquido sao despreziveis; (b) todos os
graos equiaxiais, determinados pela densidade de nucleos n,, nucleiam no liquido

quando o super-resfriamento local para nucleagdo, 47, , € atingido (nucleacao
instanténea); (c) a temperatura € uniforme dentro do REV; (d) os calores especificos,
c,, € as densidades, p, das pseudo-fases sdo iguais e constantes; (e) a
condutividade térmica, «, é calculada por x = ¢ «, +(g, + &, )x,, onde ¢ representa a

fracdo volumétrica e o subscrito indica as pseudo-fases; (f) a concentragao de soluto
no liquido interdendritico, C,, € uniforme dentro do REV e é relacionada a

temperatura 7' pela linha liquidus do diagrama de fase, isto &, 7=7, +m,C, onde T,
€ o ponto de fusdo do metal puro e m, € a inclinagdo da linha liquidus.

Baseado nestes preceitos, o sistema de equagdes que € comum a ambos o0s
modelos deterministicos € mostrado abaixo:

pe, L0 0T\, ,p, % 3]
or oyl oy o1
oe
e. 96 _gy [4]
or ot
e, te, e =1 [3]

onde L, é o calor latente de fusdo; &, 4, € g sa@o as fragbes de sdlido, liquido

interdendritico e liquido interdendritico, respectivamente; ¢, € a fracdo volumétrica de
envelopes de grdo, definido como ¢ = & + &g = 1 - &; Se € a area superficial de
envelopes de grdo por unidade de volume; e V é a velocidade de crescimento radial
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dos envelopes colunares cilindricos e equiaxiais esféricos. Esta velocidade é
calculada pelo modelo de Lipton-Glicksmann-Kurz,®'*'® como segue:

2

1.195
y = D (Zk mirll {0.4567 (—Q J } [6]
- I Q

onde /I é o coeficiente de Gibbs-Thomson; D, é o coeficiente de difusdo do soluto

no liquido; & € o coeficiente de particdo de soluto; e 2 € o super-resfriamento
adimensional, definido por:

_ G=C [7]
C,(1-k)
onde C, é a concentrag&o de soluto no liquido extradendritico.

A concentragdo de area de envelopes, S., € calculado como mostrado
abaixo: ™)

3(1-¢)’ 8]

Se=v—>0

y

onde y é o fator de correcao de efeito de esbarramento dos graos (definido nas
proximas duas segbes); R, € o meio espago caracteristico entre envelopes, definido

1/3
y ] para graos equiaxiais € R, = 4, /2 para gréos colunares. Nestas
T Ny ‘

por R, :(

equacbes n, € a densidade de numero de graos equiaxiais e A, € o espagamento

entre os bragos primarios dendriticos nos graos colunares.

A posigao da frente colunar foi calculada para identificar a estrutura de gréos
(colunar ou equiaxial) prevalecente em uma dada regido do dominio de calculo e
desta forma possibilitar a determinagéo da equagao correta para R, . Esta posigao

era seguida resolvendo-se numericamente

Ay ...
col  _ V 9
- [9]

onde Y« & a posigcdo da frente colunar e ¥ é a velocidade da frente colunar,
calculada pela Equacao [6] usando-se o 2 calculado na posicdo da frente colunar.
As Equacdes [3] a [9] sdo usadas para ambos os modelos MBG e Mhunt.
Assim como assumido por Hunt,”) no modelo MHunt a fragdo de sdlido nos
envelopes de grao (fracdo de sdlido interna) é relacionada a concentragao do liquido
interdendritico C, pela equagdo de Scheil. Desta forma, o calculo da taxa de

variagao da fragcao de sélido com o tempo foi calculado por:
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1
k-1
Oe, 80 9Cu gyl | Ca [10]
o (1-k)C, ot )

onde C, € a concentragdo média de soluto na liga. Aléem disso, neste modelo
C,=C,. A corregdo de Avrami foi usada para considerar o efeito da sobreposigéo
dos grédos, implicando em y =¢, na Equagéo [8]. Para finalizar o modelo MHunt,

assumiu-se que a frente colunar era bloqueada, causando a CET, quando a fragao
de grao equiaxiais a frente da frente colunar era igual ou maior que uma fracéo de
bloqueio determinada (bloqueio mecénico). Duas fragdes de bloqueio foram
estudadas: 0,49 (MHunt-0,49), como assumido por Hunt® no seu modelo e 0,2
(MHunt-0,2).

O modelo de CET proposto por Martorano, Beckermann e Gandin,”® o qual
utiliza o mecanismo de bloqueio da frente colunar por soluto, foi implementado. Em
contraste com o modelo de Hunt, a troca de soluto entre os envelopes de grao e o
liquido extradendritico foi considerado, resultando nas seguintes equacdes para
calcular a frag&o de solido, ¢, e a concentragéo de liquido extradendritico, C,

o¢ oC D
(1-k)C, = G S SHE, = C) [11]
ole, C o¢ D
%= Cda—t’+ Seg—’(Cd—C,) [12]

e

onde 9, é a distancia efetiva de difus&o no liquido ao redor dos envelopes de gréo,

calculado como no modelo MBG.® A correcado de Avrami nao foi originalmente
usada no modelo MBG,® por tanto y =/ na Equacéo [8].

O sistema de equagcbes do modelo MHunt e MBG foi resolvido
numeri(gg)mente utilizando-se uma formulagdo implicita do método dos volumes
finitos.™

3 RAZAO DE ASPECTO PARA DETERMINAGAO DA CET

No presente trabalho, as posi¢cdes da CET previstas pelo modelo estocastico
e pelos modelos deterministicos foram comparadas. A posicdo da CET foi obtida
diretamente das equag¢des dos modelos deterministicos, no entanto um critério
baseado na razao de aspecto de graos foi utilizado para determinar a CET a partir
das macroestruturas calculadas pelo modelo estocastico.

A razao de aspecto de um grao foi determinada primeiramente obtendo-se o
comprimento L{ da maior reta possivel de ser inscrita no grdo. Posteriormente, o
comprimento L, da maior reta inscrita no gréao e ortogonal a primeira foi obtido.

Finalmente, a razao de aspecto foi definida como ¢ = % como proposto por Allen!®
1

para caracterizar a forma de particulas em sistemas de analise de imagens. Outros

parametros, como aqueles que utilizam o perimetro da imagem, também foram

propostos para caracterizar a forma,'® porém nao foram adotados no presente

trabalho, porque mostraram-se muito sensiveis a tortuosidade das bordas dos graos

e nao tanto ao seu formato.
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Figura 1 — Raz&do de aspecto de grdos, ¢, para quatro tipos de macroestruturas calculadas,
indicando as regides colunar, equiaxial e a CET.

A razdo de aspecto ¢ é determinada para cada grdo na macroestrutura
calculada e uma média deste valor é determinada na diregao perpendicular ao fluxo
de calor, possibilitando a constru¢gdo de uma curva de ¢ em fungdo de y. Curvas de

¢ obtidas para varias macroestruturas sugerem que: quando ¢ < 0,3, os graos sao
colunares; quando ¢ > 0,4, os graos sao equiaxiais; e quando 0,3 < ¢ < 0,4, existe

uma regiao de transi¢do (CET) na qual os grédos ndo s&o completamente colunares
nem completamente equiaxiais. Alguns exemplos de macroestruturas e suas curvas
de raz&o de aspecto sdo apresentadas na Figura 1.

4 RESULTADOS E DISCUSSAO

A solidificagao unidirecional de uma liga Al-7 (wt%) foi simulada com os trés
modelos implementados no presente trabalho. Nas simulagdes, a fronteira superior
do dominio (y = 0,15 m) foi assumida adiabatica, enquanto na fronteira inferior (y =

0) considerou-se a saida de um fluxo de calor ¢g = h(T—Tw), onde & é o coeficiente
de transferéncia de calor (250 W m™? K), e T, é uma temperatura de referencia

(298 K). Uma temperatura uniforme (991 K) foi adotada por todo o dominio como
condigéo inicial. No modelo estocastico, AT,, = 0 para as particulas localizados nas

células de CA adjacentes a base do dominio ( y = 0), enquanto diferentes AT, foram

usados para as particulas do interior do dominio. As densidades de graos para o
interior do liquido, n,, e para o liquido adjacente a fronteira inferior do dominio, n; ,,

foram convertidas para um dominio de calculo bidimensional através de:!'?
n;” :(nrm)m e n;, :2\/m. As propriedades e pardmetros comuns as
simulagdes foram: p = 2452 kg m™; C, = 7%; ¢, = 1126 Jkg" K'; k =0,13; «, =
60.5W m™ K", m, =6 K%Si'; x, =137.5 Wm" K", T, =891 K; L, = 387 x 10° J kg™;
T, =850K; I" =1.96x 10" mK; 7, =933 K; D, =5.5x 10°m*s™; n, =3x10°m™ 4 =
310°ms' K™ e 4 =1.5mm.
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4.1 Efeitos do Super-resfriamento para Nucleagao e do Numero de Densidade
de Substratos

A posicao da CET foi obtida com os trés modelos implementados em fungao
do super-resfriamento para nucleacao, ATN, e do numero de densidade de
substratos para a nucleagéo heterogénea no interior do liquido, " . O efeito de ATy
na CET esta mostrado na Figura 2(a). Para o modelo estocastico, a macroestrutura
calculada e a regido da CET obtida pela razdo de aspecto dos grdos sé&o
apresentadas. Todos os modelos prevéem um aumento no tamanho da regidao
colunar com um aumento em AT,
colunar para ATy > 4K. Este comportamento, também foi mostrado por Martorano
et al.® para o modelo MBG, também é observado nas macroestruturas calculadas
pelo modelo estocastico. A regido colunar prevista pelo modelo MBG é menor que
aquela prevista com o modelo MHunt para uma fragdo de bloqueio de 0,49. Isto esta
em conformidade com os mapas de CET calculados por Martorano, Beckermann, e
Gandin,”® os quais mostram que a CET do modelo MBG ocorre em gradientes de
temperatura maiores, correspondendo a menores tempos para o bloqueio e menores
regides colunares em condigdes de solidificagdes unidirecionais transientes.

A CET para os modelos MBG e MHunt utilizando-se a fragdo tradicional de
bloqueio de 0,49 (MHunt-0,49) mostra uma maior regido colunar do que para o
modelo estocastico. No entanto, quando a fragdo de bloqueio é reduzida para 0,2
(MHunt-0,2), o modelo MHunt adere muito bem as macroestruturas do modelo
estocastico.

Na Figura 2(b), a CET calculada é apresentada em funcao da densidade total
de substratos para nucleacao, n,. Novamente, o tamanho da regido colunar para o
modelo MBG é sempre menor que aquela para o MHunt-0,49 e o tamanho desta
diferenga aumenta para valores maiores de n, .

Na Figura 2(b), novamente o tamanho da regido colunar prevista com o
modelo MHunt-0,49 é maior que aquele previsto com o modelo estocastico. No
entanto, para todos os =#n,, o MHunt-0,2 novamente apresenta uma boa
concordancia entre os tamanhos das regides colunares. Esta excelente
concordancia para varios valores de n, e AT, mostra que o bloqueio que ocorre no
modelo estocastico corresponde ao bloqueio mecanico previsto por uma fracdo de

gréos(4)equiaxiais de 0,2 no modelo deterministico, ao invés de 0,49 proposto por
Hunt.

, resultando em uma estrutura completamente
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Figura 2 — Macroestruturas calculadas com o modelo estocastico (CA) em funcéo de: (a) super-
resfriamento para nucleagdo, AT, (n, = 5x]06m_3) e (b) densidade de numero de gréos, n;,

(AT, =3K). Também estd mostrada a regido da CET (obtida pela razdo de aspecto) delimitada pelas

barras de erro e a posigdo da CET calculada com os modelos MBG e MHunt para duas fragdes de
bloqueio: 0,49 e 0,2.

4.2 Modelo Geométrico para o Bloqueio Mecanico da Frente Colunar

No modelo estocastico, a velocidade de crescimento dos grédos depende do
super-resfriamento em relagao a temperatura liquidus da concentragao média da liga
(C,); desta forma, o bloqueio por soluto nunca ocorreria neste tipo de modelo.

Portanto, o bloqueio da frente colunar deve ocorrer de acordo com o mecanismo de
bloqueio mecanico, analogamente ao modelo MHunt. No entanto, as Figuras 2(a) e
(b) mostraram que a fragao tradicional de bloqueio mecanico igual a 0,49 (MHunt-
0,49) resulta em regides colunares que sao maiores que aquelas previstas pelo
modelo estocastico. Na Figura 3, propde-se um simples modelo geométrico
consistente com o bloqueio mecanico para o calculo de uma nova fragao de bloqueio
da frente colunar. Como a frente colunar e os grdos equiaxiais préximos a esta
frente possuem aproximadamente a mesma velocidade, esta € assumida igual a V.
A frente colunar é bloqueada quando ndo puder percorrer uma distédncia Ry antes
que dois graos adjacentes se toquem. Isto ocorre quando
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R, R,-R
- fV £ [13]

onde R, € o raio instantéaneo dos gréos equiaxiais quando estes encontram a frente

colunar e R, é metade da distancia média entre os centros dos graos equiaxiais,

calculada pela relagao —g:gé” para um dominio tridimensional. Substituindo-se
;

esta relacdo na Eq. [13], obtém-se que a frente colunar seria bloqueada quando

¢, >0.125. Esta fragao de bloqueio esta em melhor concordancia com a fragao de

0,2 do que o valor 0,49 proposto por Hunt.*)

Graos Equiaxiais

Figura 3 — Modelo geométrico do bloqueio mecanico para o modelo estocastico.
5 CONCLUSOES

Dois modelos deterministicos e um estocastico foram implementados para
investigar o bloqueio mecanico da frente colunar que resulta na transi¢cao colunar-
equiaxial (CET) na solidificagdo unidirecional de uma liga Al-7%Si. Cada modelo
deterministico é baseado em um tipo diferente de mecanismo de bloqueio da frente:
o modelo MBG ¢é baseado no bloqueio de soluto e o modelo modificado de Hunt®
(MHunt) no bloqueio mecanico. Um procedimento especial que considera a razdo de
aspecto dos graos foi desenvolvido para determinar a posicdo da CET nas
macroestruturas do modelo estocastico. As posi¢cdes das CETs nas macroestruturas
do modelo estocastico estdo em uma regido onde a razdo de aspecto varia entre 0,3
e 0,4. O tamanho da zona colunar obtida com os modelos MBG e o MHunt para a
fracdo de bloqueio ¢, =0.49 (MHunt-0,49) € sempre maior que o previsto pelo

modelo estocastico. No entanto, quando uma fragédo de bloqueio de &, =0.2 €

adotada no modelo MHunt, a concordancia com o modelo estocastico € excelente,
indicando que esta fragao pode melhorar a previsdo da CET através dos modelos
deterministicos.
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