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Resumo

E proposto um modelo termodinamico para a precipitacdo do AIN em agos elétricos
de grédo orientado. Foi efetuado um estudo levando-se em consideragdo varias
componentes da energia livre de Gibbs para o processo de precipitacdo. As
contribuigdes das componentes quimica e elastica, juntamente com a influéncia das
lacunas em excesso presentes no material, da energia interfacial precipitado-matriz,
bem como da precipitagdo em locais de alta energia, como contornos de gréos e
deslocagdes sao avaliadas durante o estudo. No segundo artigo da série, discute-se
a cinética do processo em estudo e no terceiro artigo, € proposto um modelo para
nucleagao e crescimento simultaneos dos precipitados de AIN em deslocagdes nos
acos elétricos.

Palavras-chave: Modelagem; Precipitacdo; AIN; Acos elétricos.

MODELLING OF ALN PRECIPITATION IN GRAIN ORIENTED ELECTRICAL
STEEL |
THERMODYNAMICS OF PRECIPITATION
Abstract
A thermodynamic model is used to simulate the AIN precipitation in grain oriented
electrical steel. The model takes in consideration many components of Gibbs free
energy for the precipitation process, i.e. the chemical and elastic components as well
as the influence of excess vacancies in the material and the interfacial precipitate-
matrix energy.The precipitation in high energy sites, like grain boundaries and
dislocations are evaluated, as well. In the second article, the kinetic of precipitation is
modeled and in the third article, a model for simultaneous nucleation and growth of
AIN precipitates in dislocations of electrical steels is proposed.
Key Words: Modeling; Precipitation; Aluminium nitride; Electrical steels.

Contribuicéo técnica ao 67° Congresso ABM - Internacional, 31 de julho a 3 de agosto de 2012,
Rio de Janeiro, RJ, Brasil.

Engenheiro Quimico, Mestre em Engenharia Metallrgica e de Materiais da UFMG, Quimico de
Petréleo da Petrobras

Membro da ABM, professor associado do Departamento de Engenharia Metallrgica e de
Materiais da UFMG

Professora associada do Departamento de Engenharia Quimica da UFMG.

4223



abm u

1 INTRODUGAO

Para o desenvolvimento de uma forte textura Goss durante a recristalizagao
secundaria, faz-se uso de precipitados que agem como barreira ao crescimento de
grao durante o final do primeiro recozimento.") Os processos de precipitagcao
ocorrem por nucleacado e crescimento e dependem da difusdo dos elementos em
solucdo supersaturada para a nova fase.®

A nucleacao heterogénea ocorre em defeitos da matriz, como contornos de gréos e
deslocagdes, demandando uma menor quantidade de energia.(3) A nucleacgao pode
ocorrer de forma (a) coerente com a matriz, no caso de o precipitado e a matriz
apresentarem mesma estrutura cristalina e mesmo parametro de rede; (b) semi
coerente, caso em que a matriz se deforma para acomodar o precipitado e alguns
planos cristalinos da matriz e do precipitado n&o se sobrepdem e (c) incoerente com
a matriz, caso em que a matriz e o precipitado apresentam um contorno de gréo
bem definido entre si. Neste trabalho, foram investigados os casos de precipitagao
de AIN em grdos ferriticos tanto na forma coerente quanto semi coerente com a
matriz. A conclusdo encontrada foi que a precipitacdo deve ocorrer de forma semi
coerente com a matriz ferritica.

2 MODELO

No acompanhamento do processo de nucleagdo, a variagdo total da energia de
Gibbs tem sido amplamente utilizada para predizer a estabilidade do precipitado
formado e esta apresentada na equagao (1).("%
AGeorar = Viig " (AG? + AGF + AGH) + Ay §y
(1)

Na equacédo acima, AGyta coOrresponde a variagéo total da energia de Gibbs para o
processo de nucleacéo, AG®, o valor da variagdo da energia quimica com a
precipitacdo, o parametro AGF representa a mudanca da energia associada com
deformacdes elasticas do material antes do processo de nucleagdo, AG"- trata da
variagdo da energia associada a presenga de lacunas em excesso no material, Aan,
a area superficial do precipitado, y, a energia interfacial especifica precipitado-
matriz, Van™"", o volume molar do precipitado e £ é um parametro de ajuste da
energia interfacial e ajusta a equacgao (1) para o caso da nucleagdo em contornos de
grao e em deslocacoes.

2.1 Variagao da Energia Quimica com a Precipitagdo, AG®

Como a solucdo é bastante diluida, pode-se considerar que as atividades dos
elementos seja igual a sua concentragao molar." Supondo-se, ainda, que o
equilibrio tenha sido atingido, AG® é calculado pela equagao (2)."?

ae— BT, (X;fl.Xf, )

n
molar mo mo
2ViN Xi°- Xy

(2)
Em que X representa a fragdo molar dos elementos Al e N, no equilibrio (e) e na
matriz original (mo), Van™2 & o volume molar do AIN, R é a constante universal dos
gases e T é a temperatura absoluta. A fragdo molar dos elementos no equilibrio é
calculada a partir do produto de solubilidade do AIN.
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2.2 Variagao da Energia com Deformagdes Elasticas, AGF

Segundo Sun et al.,® a precipitacdo semi coerente do AIN em acos elétricos é
modelada pela equacao (3).

znuafFe(l + VafFe)(E;;pr)z
1- Va—Fe
(3)
Em que Jq.re representa o modulo de cisalhamento da matriz, v,.re € 0 coeficiente de
Poisson da ferrita. O termo ¢ representa a deformagéo elastlca entre as redes da
matriz e do precipitado, € ppt( )'e é calculado pela equagao (4)

AGE =

eppe = (1—C) (%—aﬁma—s a‘?‘_F“’)S +3(1-0) (%—nga_s ag““*)z 3(1-0) (; —amas agﬂ)
AIN AIN AIN
(4)

Na equacao acima, a representa o parametro de rede da matriz (indice a-Fe) ou do
precipitado (indice AIN). O parametro C é denominado parametro de perda de
coeréncia e serve para adaptar as equacgdes de nucleagdo coerente para semi-
coerente. Esse parametro é definido como a razdo entre a deformacao elastica e a
deformacgéao total sofrida pelo material. Para mais detalhes sobre o calculo de C,
consultar o trabalho de Reis.")

2.3 Efeito de Lacunas em Excesso, AG"

A equacao (5) foi proposta por Russel para a nucleagdo coerente e adaptada por
Reis para o caso da nucleacéo semi-coerente.!

3Ce: el XN\ (1-v,_
AG" = — 2t gy ( ) Ilen( q)l ( - fe)
Vin X X 4EVY

(5)
Nessa equacao, k é a constante de Boltzmann, E representa o modulo de Young e
V2N € o volume molecular do precipitado. X, representa a concentracdo de lacunas
na matriz em duas situagdes: efetiva (ef) e no equilibrio (eq). Os demais termos ja
foram apresentados. O valor de X * é avaliado pela equagéo (6).

ASp —AHp

qu =ek e kT

(6)
Em que AS. e AH, representam as variagcdes de entropia e de entalpia para a
formacao de lacunas. A partir do calculo de X, %9, é possivel se calcular X, utilizando
as equacéo (7).

X7 =X +AX,
(7
Nessa equacgao AX| representa o excesso de lacunas introduzido pela deformacéao e
equivale a, aproximadamente, 10* €, em que € é a deformacdo total sofrida pelo
material. Nesse trabalho, foi adotado um nivel de deformagao igual a 5%, a nao ser
onde tenha sido especificado um valor diferente.
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2.4 Efeito da Energia Interfacial

A energia interfacial € geralmente decomposta pelos autores em duas componentes:
uma componente quimica (y?) e outra estrutural associada a deformacao (y d), como
indicado na equacéo (8)®.

laj,y —a_
y =y1 (1 — g(;gu) +yrd

(8)
A componente quimica é dada por Russel e foi utilizada com sucesso por Sun,®
como mostrado na equacgao (9).

_ AR,

pptNSZS (X:%O - Xj’;’ec)z

NGUZC
(9)

]/q

A equacdo para o calculo da componente estrutural da energia interfacial foi
apresentada por Van Der Merwe em 1963 e foi adaptada por Reis para a nucleagao
semi coerente e é apresentada na equac&o (10)".

£ * 2
wd — Hg_pe angrmtl _ + an‘gpml
4mr? 1- Uy—Fe 1- Ugy—Fe
(10)

O parametro a* leva em conta a diferenga entre os parametros de rede da ferrita e
do AIN. O valor de a* pode ser obtido a partir da equagao (11).

1 1 1 1
L
« 2\ag_pe Ay

(11)
Todos os demais parametros ja foram apresentados.

2.5 Nucleagao em Regides de Alta Energia

A equagado (12), é uma adaptacdo da equagdo de Larché, feita por Reis!”, para a
nucleacédo semi coerente.

ﬂa—Feb(l +va—Fe) g;ptl 1

97[(1 _va:—Fe) Y
(12)

edes =1-

Nessa equacgao, b é o vetor de Burgers, os outros termos mantém os significados ja
apresentados. Ja o parametro ﬁC'G' € o responsavel pela modelagem nas regides de
contornos de graos e nao sofre modificacdo com o tipo de coeréncia entre a matriz e
o precipitado. Ele é definido pela equacdo (13)®.

§C6- =

3‘]2 — 3cos ¢ + (cos¢)?®
2

(13)
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Nessa equacédo, ¢ € o angulo entre os contornos de grao do precipitado-matriz e
matriz-matriz e é definido na Figura 1.

YAN-o-Fa

You-Fe ¢ TAIN-F.G.

Figura 1: Representacao das forgas associadas a nucleagdo em contorno de gréo.

Na Figura 1, y representa a energia interfacial do contorno de grao entre dois graos ,
sendo a-Fe para graos ferriticos, AIN-a-Fe para interface ferrita-precipitado e AIN-
F.G. entre o AIN e o contorno de grao.®

2.6 Raio Critico e AG’

A equagao para o calculo do raio critico é apresentada na equacgao (14), enquanto o
valor de AG é dado pela equacao (15)®©.
SO A
AGvolumérrico
(14)
* 3
AG™ = 16m(¢7y)
SAGfolumétrico

(15)

des

Em que € representa o valor de €% ou ¢€“% a depender do tipo de nucleacdo
ocorrendo em deslocagdes ou em contornos de graos, respectivamente. A variavel
AGyolumetrico Para a nucleagéo em contornos de graos é igual & soma de AG® e AGF,
enquanto para a nucleagdo em deslocacdes equivale a soma de AGY, AG" e AGE.

3 Resultados

A precipitacdo de AIN foi modelada para os agos cujas composi¢cdes sao
apresentadas na Tabela 1.

Tabela 1: Composicéo (% em massa) dos agos estudados

Aco Estudado | C Si Al (total) | N Mn S

1 0,065 3,25 0,025 0,0051 0,04 0,011
2 0,052 2,95 0,027 0,0074 0,09 0,018
3 0,038 3,00 0,010 0,0095 0,20 0,010

A modelagem foi realizada no programa Excel, com incremento de temperatura para
a avaliacédo das propriedades, de 10°C. As constantes utilizadas estdo sintetizadas

na Tabela 2.
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Tabela 2: Constantes utilizadas na modelagem da precipitagdo

Constante Valor Unidade
aan 4,071x10™° m

Aq.Fo 2,9x10™™ m (a 1073°C)
PS do | A 3,56 -

AIN B -11900 -

b 2,47x107° m

E 2,05x10" Pa

VMol N 1,33x107° m>/mol
Vel 2,21x10%° m°/molécula
AH, 2,56x10™" J

AHppt -3,32x10° J/mol

AS, 1,38065x10° J/mol

Vaq 0,76 Jim?

AN 2,15x10" Pa

Ho-Fe 0,35[12,6-0,007(T-1013)]x10" Pa

Va-Fe 0,293 -

Para mais informagdes sobre os agos utilizados como modelo nessa dissertagao, o
aco 1 foi alvo de estudos de Kumano et al.;'”) o ago 2 foi alvo de estudos de
lwayama e Haratani® e o aco 3 foi alvo de estudos de Jae Hoon Oh.®

3.1 Componentes Quimica e Elastica

Na Figura 2 (a), sdo apresentadas as curvas de AG® em relacdo a temperatura de
precipitacdo, enquanto na Figura 2 (b) os resultados encontrados para AGE, tanto
para a nucleagado coerente, quanto para a nucleagdo semi coerente, apenas para o
aco 1, uma vez que os resultados dessa variavel ndo depende da concentracdo dos

elementos formadores do precipitado.
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Figura 2: (a) Curvas de AG® para os agos estudados.

nucleagao.

3.2 Componente de Lacunas em Excesso - AG"

(b) Valores de AG" por diferentes modelos de

A componente AG" n3o varia com a concentragdo dos elementos, e os resultados
estdo sintetizados na Figura 3.
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Figura 3: (a) Variagao de AG" com a temperatura para os agos estudados. (b) Variagao de AG" com a
deformacao verdadeira.

3.3. AGvoLumETRICO

Os valores encontrados para AGyoumetrico ficaram préximos para os trés acos
modelados, levando-se em consideragao o local onde a nucleagao ocorre. Por essa
razao, para facilitar a visualizacdo, apenas os dados referentes ao ago 1 serao
apresentados. Na Figura 4 (a) é apresentada a curva de AGyoumetrico CO€rente,
enquanto na Figura 4 (b) € apresentada a curva para AGyoumstrico SEMI COerente.

.. Delta G, q1umetrico - AGO 1 (coerente) - (x1019) D!Z)elta Gyolumétrico - AGO 1 (semi coerente) - (x10°1)
8 - o ]
3 s T~ 3 e e .. -
g — §92 R
Besl  TTmeeel __\ P
R X L
9ss -“'"\. Com e
2. e £ 08
F ~ I
B
4 -12
400 600 800 1000 1200 1400 400 600 800 1000 1200 1400
Temperatura (2C) Temperatura (2C)
e Contomo de Grio = ====- DeslocagBes (a) == Contomode Grio  eweeeees DeslocagBes (b)

Figura 4: (a) AG,oumetrico Para a nucleagéao coerente do ago 1. (b) AG,oumetrico Para a nucleagao semi
coerente do ago 1.

4 DISCUSSAO

Para toda a faixa modelada, entre 500°C e 1500°C, o resultado da modelagem
coerente foi um valor positivo da componente volumétrica da nucleagdo. Dada a
baixissima solubilidade do AIN na matriz ferritica, acredita-se que a interface
precipitado-matriz ja seja, inicialmente, semi-coerente. Os resultados da modelagem
coerente e semi coerente serdo discutidos por parametro modelado.

Calculou-se o valor de C para varias temperaturas, de 500°C a 1300°C, para o aco
1, e os resultados foram utilizados para os trés acos, uma vez que, na pratica, eles
sao quimicamente similares. O parametro C indica uma baixissima coeréncia entre
os precipitados e a matriz. A temperatura de 600°C, o valor de C encontrado foi de
0,876. Em temperaturas proximas a 1200°C, C assume o valor 1, indicando
nucleacao incoerente.

4.1 Componentes Quimica e Elastica

A analise da Figura 2 (a) mostra que a componente quimica aumenta em mddulo
com o aumento da temperatura até um ponto proximo de 1100°C, quando seu valor
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absoluto comega a diminuir. Segundo a teoria classica da nucleagdo, em baixas
temperaturas a difusdo controla o processo de precipitagcdo, enquanto a altas
temperaturas, o nivel de supersaturacao se torna o fator controlador.

Outro ponto a ser destacado € que, quanto maior o produto da concentragao de Al e
N no ago, maior é o valor absoluto de AG®. Esse pode ser um sinal da importancia
da supersaturagcdo em relacéo a difusdo, uma vez que a Figura 2 (a) mostra que
acos de maior concentragdo e, consequentemente, de maior supersaturacgao,
apresentam nucleacéao favorecida até valores maiores de temperatura.

Como se pode ver na Figura 2(b), os valores de AGF sdo positivos e diminuem com
o aumento da temperatura. Naturalmente, a componente AGF é positiva, como jaera
esperado, uma vez que a acomodacgao dos precipitados na matriz deve elevar o
nivel de energia da matriz a fim de comportar os precipitados. Pode-se ver, ainda,
que a modelagem coerente prevé valores aproximadamente 100 vezes maiores do
que os valores de AG®, enquanto o modelo semi coerente prevé valores de AGF e
AG® na mesma ordem de grandeza.

4.2 Componente de Lacunas em Excesso - AG-

A partir da andlise da Figura 3 (a), pode-se ver que AG- aumenta aproximadamente
uma ordem de grandeza, em modulo, entre 500°C e 1000°C. Esse aumento do valor
absoluto se deve ao aumento da quantidade de lacunas em excesso. No detalhe da
Figura 3 (a), € mostrada a variagdo da concentragdo de lacunas em equilibrio, X9,
com a temperatura. Com o aumento da temperatura, X.°*® aumenta
exponencialmente, resultando no consumo de parte das lacunas em excesso,
diminuindo o valor de AG". Mesmo com a diminui¢do das lacunas em exesso com o
aumento da temperatura, os valores de AG" se apresentam na mesma ordem de
grandeza de AG®. O tipo de nucleacdo ndo influencia fortemente no valor de AG,
como também pode ser visto.

Na Figura 3 (b), pode-se ver a influéncia do grau de deformacédo da matriz, €, no
valor de AG, a temperatura de 900°C. Percebe-se, a partir da figura, que o aumento
no nivel de deformacéo do metal contribui com o aumento do valor absoluto de AG.
Um aumento da deformacéo verdadeira de 0,5% para 1,5% aumenta a quantidade
de lacunas em excesso e contribui para a nucleagdo. O resultado foi que AGH
passou de aproximadamente -1,3x10%J/mol para aproximadamente -2,5x108J/mol.

4.3. Parametro de Precipitacao em Deslocagoes

Esse parametro ndo foi adicionado a secao resultados, porém foi adicionado aqui,
por que o interessante ndao é o valor do parametro em si, mas sua tendéncia. Um
fato bastante interessante ocorreu na modelagem desse parametro. Isto por que,
analisando a equacado (12), nota-se que o parametro de precipitagdo em
deslocagbdes depende do modulo de cisalhamento da ferrita (que varia com a
temperatura) e da energia interfacial, que também varia com a temperatura. Porém,
o fator de nucleagcdo em si se manteve constante com a temperatura. O mais
provavel é que a influéncia de pqre foi anulada pela variagdo que esse mesmo
parametro provoca na energia interfacial.
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4.4 Parametro de Precipitagcao em Contornos de Graos

Na Figura 1 foi mostrado um esquema simplificado das forgas associadas a
nucleacdo. O balango de energia exige, desde que as condigdes citadas para o
calculo de ¢ sejam obedecidas, que a energia interfacial da ferrita se relacione com
aquela do contorno precipitado-ferrita de acordo com a equacéo (16).

Ya—re = 2% COS((I)) * VAIN-a—Fe
(16)

Essa condicdo € necessaria de forma que toda a energia seja consumida na
formacéo dos novos precipitados. Caso contrario, deveria haver um termo adicional
na equagao acima, indicando o excesso de energia a ser liberado na destruicao da
superficie anterior e formacéo das novas superficies.

O problema na precipitagao do AIN é exatamente esse: mesmo para um angulo igual
a zero, em que 0 cosseno é maximo, a soma das energias necessarias a criagéo
das novas superficies € menor que a energia do contorno de grdo entre graos
ferriticos. Assim, a equagao (16) ndo pode ser utilizada na maneira como foi escrita
para o calculo do angulo entre precipitado/contorno de gréao, pois 0 cosseno assume
valores (em modulo) maiores que 1. Na Figura 5 (a) é apresentado um caso em que
a condigdo acima é valida,!'” enquanto na parte (b) da mesma figura € mostrado o
que parece estar acontecendo no caso da precipitacdo de AIN em ferrita.

,/ Y wec-umui;).
f gt

i iy

Energia em excesso

(a) (b)

Figura 5: (a) Construgao na rede de Wulff para o nticleo de um precipitado a em uma interface o/g!"?.
(b) Diagrama de Wulff para a precipitagdo de AIN em ferrita.

Dessa forma, seria necessario contabilizar a energia perdida com a destruicdo das
areas antigas e a criagao das novas areas. Como essa medida nao foi encontrada
na literatura, e para que a nucleagdo em contornos de grédo pudesse ser realizada,
assumiu-se que £ seja igual a 0,4, valor préximo a £%¢, 0,38.

4.5. AGyoLumETRICO

Como pode ser visto na Figura 4 (a), os resultados foram positivos em toda a faixa
de temperatura para ambos locais de nucleagdo. Entretanto, ao se analisar a Figura
4 (b), nota-se que AGyoumetrico @assume valores negativos na nucleagdo semi
coerente. A temperatura em que 0 AGyoumstico S€ torna positivo é a temperatura em
que ocorre a dissolugdo completa do Aluminio e do Nitrogénio no ago, uma vez que
nessa temperatura, ndo ha forca motriz para a precipitacdo. Essas temperaturas
sao: 1300°C para o acgo 1, 1340°C para o aco 2 e 1270°C para o aco 3. lwayama e
Haratani® estudaram o aco 3 e determinaram a temperatura em que a solubilizacdo
total do precipitado ocorria. Segundo seus estudos, a completa solubilizacdo do AIN
ocorre no intervalo entre 1290°C e 1310°C. Dessa forma, o valor encontrado pela

4231



;‘:r:nrw‘\,.) B
L

modelagem esta em excelente acordo com os resultados experimentais (erro de
1,5%). A justificativa para a pequena diferencga entre o valor previsto e o valor real é
que o valor previsto assume condigao de equilibrio, e o tempo para uma condi¢cao de
equilibrio ocorrer, teoricamente, € infinito.

As curvas que mostram AGyoumetrico Para a nucleagao em deslocagoes apresentam
forma bastante diferente daquelas que modelam a nucleacdo em contornos de
gréos. Este fato se deve a contribuigdo de AG". Com a diminuicdo da temperatura, a
forca motriz aumenta muito por causa do excesso de lacunas, que por sua vez, €
causado pela diminuigdo da concentracédo de equilibrio de lacunas.

Em altas temperaturas, a componente quimica volta a dominar o valor de
AGyoumetrico, d& modo que sua curva se aproxima, em forma, da curva de AG®. As
temperaturas tedricas em que ocorreria completa dissolugado do precipitado, para a
nucleagao em deslocacdes seriam de 1320°C, 1360°C e 1290°C para os Agos 1,2 e
3, respectivamente. Nota-se que a temperatura predita para dissolucdo dos
precipitados pela nucleacdo em deslocagdes, para o aco 3, caiu no limite inferior da
faixa de temperatura encontrada por Iwayama e Haratani. Observa-se que as
temperaturas previstas para o final de precipitacdo em deslocacdes sdo maiores que
aquelas previstas para contornos de grdos. Uma possivel causa para isso é que a
precipitacdo em deslocacdes possa ser mais favorecida termodinamicamente que a
precipitagdo em contornos de graos.

4.6. Precipitacao em Deslocagoes X Precipitagao em Contornos de Graos

Analisando-se a Figura 4 (b), a conclusdo obtida seria que a nucleagdo em
deslocagdes € sempre favorecida. Para baixas temperaturas, esse resultado esta
correto. Porém, o valor de £ deve ser menor (e ndo igual, como foi utilizado) que o
de §Des', se aproximando de zero, uma vez que a criacdo de novas areas no caso de
precipitacdo em contornos de graos requer menos energia que aquela liberada na
destruicdo do contorno de grao ferritico existente. Por esse motivo, foi feita a
modelagem de AG para o caso de £°¢ assumir o valor 0,2. O resultado encontrado
para o aco 1 é mostrado na Figura 6.
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Figura 6: Delta G critico de nucleagéo para o caso de EC'G'=0,2 no acgo 1.

Analisando agora a Figura 6, percebe-se que em temperaturas maiores que
aproximadamente 1000°C, a nucleagdo em contornos de grdos passa a ser
favorecida. Nao se pode, a partir da modelagem utilizada, e utilizando os dados
encontrados, apenas, definir exatamente a temperatura em que ocorre a inversao do
local de precipitagdo, de contornos de graos para deslocag¢des, uma vez que nao foi
possivel calcular o valor de §C'G'. Ao se variar esse parametro, a temperatura em que
ocorre a mudanca também varia.
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5 CONCLUSOES

Foi proposto um modelo para a modelagem termodinamica da precipitacao de AIN
em acos elétricos. O modelo se baseia na modelagem da energia livre de Gibbs total
para a precipitagdo, AGuwta. Essa variavel foi, entdo, desmembrada em suas varias
componentes e cada componente foi estudada separadamente: A influéncia da
concentracdo dos elementos formadores de precipitado na solugao, bem como os
efeitos de deformacobes elasticas na rede, e a influéncia de lacunas foram levados
em conta. Por ultimo, a influéncia do local da precipitagdo (contornos de graos e
deslocagdes) também foi considerada. O modelo foi aplicado para o estudo de trés
acos diferentes e mostrou-se que a nucleagao do AIN em acos elétricos deve ser
semi coerente com a matriz, ja que a modelagem coerente levou a valores positivos
de AG™ e de AGyoumstrico. MOStrou-se, ainda, que os termos AGE e AG" ndo dependem
da concentragao dos elementos formadores de precipitados.

Foi discutido o célculo do parametro de precipitagdo em contornos de gréos, e
concluiu-se que esse parametro ndo é bem calculado pela equagdo comumente
apresentada pela literatura, pois um termo adicional referente a energia em excesso
deveria ser adicionado a equagao do balango energético do contorno de gréo.

Por fim, foi analisado o local mais provavel de ocorréncia da precipitacdo. Concluiu-
se que em baixas temperaturas, a precipitacdo deve ocorrer em deslocacgoes,
enquanto em temperaturas mais altas, ela deve ocorrer em contornos de graos.
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