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Resumo

O surgimento de fases intermetalicas em acos € matéria de grande interesse devido
ao carater nocivo que elas podem conferir as propriedades mecéanicas do material.
No presente trabalho, foi estudado o efeito do surgimento da fase sigma em um aco
inoxidavel duplex através de modelamento numérico-computacional. A
microestrutura duplex foi obtida via simulacdo, sendo, entdo utilizada como matriz
para a nucleacdo e crescimento da fase sigma, também via simulacdo. O método do
Cone Causal foi utilizado para o desenvolvimento da microestrutura e os resultados
foram comparados com a metodologia da cinética formal de JMAK para fins de
validacdo do modelo. Os resultados da simulacédo permitem obter, através da Regra
das Misturas, predigbes sobre as propriedades mecéanicas do material, no caso, o
limite de resisténcia a tracdo, que foi comparado com os dados encontrados na
literatura. Foi possivel constatar o aumento do limite de resisténcia a tragdo para
maiores fragdes volumétricas de sigma, 0 que traz como resultado a diminuicdo da
ductilidade para o ago.

Palavras-chave: Fase Sigma; Simulacdo Computacional; Modelamento 3D;
Propriedades Mecéanicas.

COMPUTATIONAL MODELING OF A 3D MATRIX OF DUPLEX STAINLESS
STEEL AND ITS ULTIMATE STRENGTH IN FUNCTION OF THE SIGMA PHASE
EVOLUTION

Abstract

The appearance of intermetallic phases in steels is a matter of great interest due to
the harmful character that they can confer to the mechanical properties of the
material. In the present work, the effect of the appearance of the sigma phase for a
duplex stainless steel through numerical-computational modeling was studied. The
duplex microstructure was obtained by computational simulation, to be used as a
matrix for the nucleation and growth of the sigma phase, also by simulation. The
Causal Cone method was used for the development of the microstructure and the
results were compared with the formal kinetic methodology of JMAK for model
validation purposes. The results of the simulation allow obtaining, by the Mixing Rule,
predictions about the mechanical properties of the material, in this case, the ultimate
strength, which was compared with the data found in the literature. It was possible to
verify the increase of the hardness for greater volumetric fractions of sigma, which
results in the reduction of the ductility of the steel.

Keywords: Sigma Phase; Computacional Simulation; 3D Modeling; Mechanical
Properties.
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1 INTRODUCAO

Os fenbmenos de nucleacéo e crescimento vem ha muito tempo sendo estudados,
obtendo grande avanco através dos trabalhos de JMAK (Johnson-Mehl-Avrami-
Kolmogorov), que introduziram as bases da cinética formal de transformacéao [1-5].

A teoria de JMAK considera como premissa, que 0s nucleos estejam aleatoriamente
distribuidos no espaco, e que a taxa de crescimento seja a mesma em todas as
direcdes.

Dentre as categorias de a¢os, 0s acos inoxidaveis duplex possuem ampla utilizacéo,
pelas suas caracteristicas austeniticas e ferriticas aparecendo de maneira
equilibrada. Porém, durante os processos de resfriamento e soldagem, fases
intermetalicas podem surgir; como a fase sigma e a fase chi [6]. A fase sigma,
particularmente, € de grande interesse devido a sua funcdo deletéria para as
propriedades mecanicas no aco [7].

Estudos experimentais demonstram que a fase sigma surge preferencialmente nos
contornos de grao da ferrita, e precipita sobre a mesma [8], caracterizando assim,
um fendbmeno de nucleacdo e crescimento podendo, de acordo com determinadas
limitacOes, ser modelada pela teoria de IMAK.

No presente trabalho, utiliza-se a teoria do Cone Causal para simular uma matriz
tridimensional de um aco duplex, sendo posteriormente preenchida pela fase sigma,
para diferentes quantidades de nucleos.

Através de representacdes gréaficas, 0 modelo numérico péde ser comparado com as
equacdes analiticas, e analisou-se a influéncia da quantidade de nucleos para o
desenvolvimento da microestrutura.

O modelo computacional foi desenvolvido com intuito de representar a nucleagéo e o
crescimento da fase sigma dentro da matriz ferrita/austenita. O modelo proporciona
o acompanhamento da evolu¢do microestrutural de uma amostra computacional de
aco inoxidavel duplex e simultaneamente da evolucdo das propriedades mecéanicas
durante a simulagéo.

A quantificacdo da variacdo do limite de resisténcia a tracdo a partir do
desenvolvimento da fase sigma foi calculada através da Regra das Misturas, onde
uma propriedade qualquer em materiais multifasicos pode ser estimada a partir das
caracteristicas individuais de cada fase constituinte do mesmo.

O modelo pode ser utilizado para predizer diferentes niveis de propriedades
mecanicas do material em distintos estagios evolutivos de fase sigma. A partir dos
resultados obtidos via simulagdo computacional observa-se que a fase sigma tem
grande influéncia nas propriedades finais do material.

2 DESENVOLVIMENTO
2.1 Metodologia Computacional

Para o desenvolvimento da microestrutura, em todas as simulagdes, foi utilizada
uma matriz de 3003 células, modelada através de um programa desenvolvido em
linguagem Fortran 2003. Para o desenvolvimento da matriz duplex, foram
selecionados 80 nucleos de ferrita, e 70 nucleos de austenita, que resultaram em
uma porcentagem de 58,4% de ferrita e 41,6% de austenita. Essa microestrutura foi
a matriz utilizada nas simulacdes posteriores, onde a fase sigma precipitou e
cresceu.



Avaliou-se a nucleacéo e crescimento da fase sigma para quatro valores iniciais de
nucleos: 1000, 1500, 2000 e 2500 nucleos.

Através dos parametros do programa, € possivel obter a fracdo volumétrica das
fases, o tempo médio de reacédo, e a relacdo entre o aumento da fase sigma e as
propriedades mecanicas do material.

As microestruturas obtidas foram visualizadas através do software Tecplot 360.

2.2 O modelo IMAK

O modelo de cinética formal proposto por JMAK €& amplamente utilizado para
modelar fenbmenos de nucleacéo e crescimento em materiais no estado sélido. A
equacdo geral, que considera nucleos aleatoriamente distribuidos no espaco,
crescimento isotropico, e graos com formatos similares entre si, € definida a seguir:

Vy(t) =1 —exp(=kt")) (1)

Onde Vy, é a fracdo volumétrica transformada, k é um conjunto de outras constantes
de caracteristicas geométricas, topoldgicas e dinamicas, e n é a constante de
Avrami.

Considerando nucleacao por saturacao de sitios, graos com formato esférico e uma
taxa de crescimento, G, constante, a equacao (1) é entdo reescrita como:

Vy@®=1-exp(- T Ny Gt (2)

De acordo com a literatura [], a formacgao da fase sigma acontece preferencialmente
nos contornos de grao ferrita/ferrita e ferrita/austenita, e cresce somente para dentro
da ferrita. Sendo assim, a fase sigma nao ocupa toda a matriz, sendo a fracao
volumétrica inicial de ferrita o limitante para o seu crescimento por todo o aco.

Logo, a fracdo volumétrica total que a fase sigma pode alcangar, considerando toda
a matriz, é:

Vye(t) = (1 — exp(—nNyG*t*)) * Vysiniciat  (3)

E, de forma similar, conforme a fracdo volumétrica de sigma aumenta, a fracdo de
ferrita diminui, seguindo a equacao 4:

Vir(®) = Vyfiniciat — Vve(®)  (4)
2.3 A Regra das Misturas

A regra da mistura para materiais metalicos no estado solido € uma analogia a regra
das misturas lineares utilizadas em soluc¢des no estado liquido na area de quimica.
Nessa metodologia a solucdo apresenta propriedades de acordo com 0s compostos
que constituem a mistura. O peso de cada componente presente na solugao
contribui de maneira linearmente ponderada para as propriedades da mistura de
acordo com sua fracdo massica. Em ciéncia dos materiais e metalurgia fisica esta
técnica é utilizada por analogia considerando-se as fragbes volumétricas de cada
fase em uma mistura no estado solido. A propriedade final do material é determinada
pela contribuicio de cada propriedade de cada fase presente [9,10]. Suas



respectivas fracdes volumétricas ditam o quanto cada fase vai influenciar na
propriedade em analise. Esta é determinada regra das misturas linear e pode ser
observada na Equacéao 5:

P: P1VV1+ P2VV2... PnVVn (5)

Onde P é a propriedade da mistura que se deseja calcular, Py ... P,, sdo os valores
da propriedade de cada componente separadamente e Vy, ...Vy, sdo os valores da
fracdo volumétrica de cada componente da mistura.

Considerando um aco inoxidavel duplex, constituido por fragdes volumétricas de
ferrita, austenita e sigma, a Regra das Misturas pode ser reescrita como segue:

Ppy = PaVy,9+ PoVy,0p + PrViey  (6)

Onde Py, refere-se a propriedade final de interesse do aco duplex, P,, P, € Pf

referem-se aos valores individuais de dada propriedade para austenita, sigma e
ferrita, respectivamente, e suas fragdes volumétricas.

2.4 Resultados e Discussao
2.4.1 Desenvolvimento Microestrutural

As microestruturas obtidas como resultado das simulagbes sdo apresentadas a
seqguir.

Na figura 1 tem-se a matriz duplex inicial, onde as posteriores simulacbes foram
feitas. A fase ferrita é representada em tons de marrom escuro, e a fase austenita é
representada pelos graos em tons marrom claro.

Figura 1. Matriz Duplex inicial simulada
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A nucleacdo da fase sigma € representada na Figura 2 onde se tem uma
microestrutura com 1% de fase sigma, e onde pode-se perceber a nucleagcdo nos



contornos de grao de ferrita/ferrita, e ferrita/austenita, como encontrado na literatura
[11].

Figura 2. Matriz com inicio de nucleacéo da fase sigma 1% transformada

As figuras 3 e 4 representam o avanco das microestruturas para 1000 e 2500
nacleos iniciais de sigma. Percebe-se a concentracdo de nucleos nos contornos de
gréo ferriticos conforme o nimero inicial dos mesmos aumenta.

Para cada imagem (a), (b) e (c), as porcentagens de fracdo volumétrica

transformada sao de aproximadamente 25%, 50% e 75% de transformacéo,
respectivamente.

(@) (b) | (©)

Figura 3. Simulagdo computacional para 1000 nucleos



(b) | (©)

Figura 4. Simulagdo computacional para 2500 nucleos

2.4.2 Método analitico vs. Simulacao

Além da representacdo em 3D, os graficos de fracdo volumétrica sdo apresentados,
onde pode-se avaliar a correlacao entre a simulacédo e o modelo analitico.

O gréfico a seguir demonstra os resultados obtidos através da simulacédo para 1000
nucleos comparando o modelo analitico com a simulacao.
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Figura 5. Simulagcdo computacional da fragdo volumétrica de ferrita e sigma no tempo

Nota-se uma boa correlagdo entre os valores de fracdo volumétrica simulados e a
equacao analitica.

Como o modelo computacional contabiliza também os contornos de gréo no célculo
da fracdo volumétrica transformada, ha uma pequena variacdo entre o valor de
fracdo volumétrica inicial de ferrita e a fragdo volumétrica final de sigma.
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Figura 6. Fragao volumétrica analitica e simulada de fase sigma para (a)1000 nucleos, (b)1500
nucleos, (¢)2000 nucleos e (d)2500 nacleos

Na figura 6, pode-se observar a fragdo volumétrica para diferentes configuracdes de
ndcleos iniciais, onde se percebe que, conforme o nimero de nucleos aumenta,
mais proximo da equacéao analitica fica o0 modelo.

2.4.3 Predicao do limite de resisténcia a tracdo via Regra das Misturas

Através da determinacdo das fracdes volumétricas geradas pela simulacdo, é
possivel predizer propriedades mecéanicas do material.

Segundo dados obtidos da literatura [12] foi possivel encontrar valores para 0s
limites de resisténcia a tracdo para cada fase do aco inoxidavel duplex 2205, através
da solugédo de um sistema linear de equagoes.

Os valores calculados com base nos dados de [12] e a lei das misturas séo
apresentados na tabela 1:

Tabela 1. Limite de resisténcia a tracdo para as fases constituintes do aco duplex 2205
LRT (Mpa) Ferrita Austenita Sigma
739,85 670,6 1462,9

De posse desses dados, e dos dados de fragcdo volumétrica disponibilizados pela
simulacdo, o desenvolvimento do limite de resisténcia a tracdo durante o
crescimento da fase sigma na microestrutura péde ser calculado.



Os resultados se encontram na figura 7:
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Figura 7. Comparagao entre o aumento da fragdo volumétrica da fase sigma e o aumento no limite
de resisténcia a tragéo via simulacéo

Nota-se claramente que o0 aumento da porcentagem de fase sigma, altera
consideravelmente o limite de resisténcia a tracdo do aco em questdo. Os resultados
vao de encontro com os dados encontrados na literatura [12] que predizem que a
fase sigma € bem mais dura e fragil em comparacéo a ferrita e a austenita.

3 CONCLUSAO

Encontrou-se boa concordéncia entre o modelo de cinética formal e a simulacéo
para nucleos aleatoriamente distribuidos no espaco. O aumento do numero de
nacleos demonstrou melhor proximidade ao modelo analitico.
Para densidades de ndcleos maiores, mais simulacdes devem ser feitas.

A simulagdo também permitiu encontrar a relacdo entre 0 aumento da fase sigma e
0 aumento da resisténcia a tracdo associadas ao material, através da Regra das
Misturas, sendo, portanto, uma maneira interessante de avaliar as propriedades do
material de maneira preditiva, de acordo com um célculo relativamente simples e
rapido.
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