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CAMPO DE FASES'

Celso Luiz Moraes Alves®
Paulo Rangel Rios®
Jodo Luiz Lopes Rezende*

Resumo

Para o caso de metais, grande parte das propriedades desejadas no produto final
esta ligada a sua estrutura imediatamente apds a solidificagdo. Portanto, o uso de
modelos computacionais para simular o fendmeno de solidificacédo pode ser vital
para a melhor compreensao do impacto de parametros do material e de parametros
do processo na estrutura bruta de fusao, obtida imediatamente apds a solidificagao.
Além do mais, todos os metais passam, pelo menos uma vez, pelo processo de
solidificagdo, com exceg¢do dos metais obtidos via tecnologia da metalurgia do po.
Consequentemente, nesse trabalho foram desenvolvidos dois tipos de
implementagdo numérica para modelar e simular o crescimento dendritico de cristais
em meio a liquidos super-resfriados. Algumas implementagcbes consideraram a
presenca da anisotropia com crescimento das dendritas secundarias € o0 encontro
das interfaces de varios nucleos — impingement dos grdos — para o caso de
solidificacdo de materiais metalicos policristalinos. Uma importante ressalva é que
todas as simulagdes foram realizadas para o caso de substancias puras, excluindo,
assim, o caso de ligas.

Palavras-chaves: Solidificagcdo; Modelo do campo de fases; Materiais
policristalinos.

MODELING OF SOLIDIFICATION OF POLYCRYSTALLINE MATERIALS
THROUGH PHASE-FIELD METHOD

Abstract
In case of metals, the most part of properties desired in finished products are linked
with their inter structure immediately after the solidification. Therefore, the use of
computational models in order to simulate the solidification phenomenon may be vital
to greater comprehension of the impacts of material parameters and the impacts of
process parameters in “as-cast structure”, obtained after the solidification. Besides
this, all metals pass at least once in solidification process, except the metals obtained
through powder metallurgy. Consequently, in the work was developed two types of
numerical implementation in order to model and simulate the dendritic growth in
crystals into undercooling liquid. Some implementations considered the presence of
anisotropy with the growth of sidebranches and the interface shock between
nucleuses (impingement of grains) present in solidification of polycrystalline metal
materials. An important thing in this work is all simulations were made for case of
pure substance, excepting, thus, alloys.
Key words: Solidification; Phase-field model; Polycrystalline materials.
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1 INTRODUCAO

A aplicacdo de materiais a engenharia esta intimamente ligada as propriedades
desejadas no produto final. Para o caso dos metais, uma grande parte das
propriedades desejadas no produto final esta ligada a sua estrutura imediatamente
apos a solidificacdo,!” também conhecida como estrutura “bruta de fusdo”.

A estrutura bruta de fusdo é caracterizada por parametros como: espagamento
interdendritico, perfil de segregagdo, tamanho de gréo, porosidades, presenca de
precipitados, taxa de resfriamento e etc, que sao vitais na determinacdo das
propriedades mecanicas."’ Além disso, conforme definido por Garcia," todos os
metais passam, pelo menos uma vez, pelo processo de solidificagcdo, com exceg¢ao
dos materiais obtidos via tecnologia da metalurgia do pd. Isso evidencia a relevancia
no estudo do processo de solidificagao dos metais.

Os materiais metalicos ao se solidificarem, segundo a precipitacdo de fase solida em
meio liquido super-resfriado, formam uma estrutura denominada estrutura
dendritica.® A Figura 1© mostra um exemplo desse tipo de estrutura.

O crescimento da estrutura dendritica acontece em uma diregcao principal com
ramificacbes laterais, adquirindo, assim, a forma semelhante a arvore conhecida
popularmente como “pinheiro”.

Outro campo de estudo vastamente explorado pela engenharia de materiais é o
modelamento matematico e computacional aplicado a fendmenos metalurgicos.
Alguns exemplos desse tipo de aplicagdo sdo: modelamento de crescimento de gréo
usando método de Monte Carlo,*® modelamento de recristalizacdo usando método
de Autdmato Celular,”® modelamento de processos de reducdo de minérios de
ferro,® entre outros.

De forma nao diferente, a modelagem computacional € também aplicada ao
processo de solidificacdo'®"® devido sua relevancia dentro do processo de
obtencdo de materiais metalicos e estar presente também em processos de
revestimento metalicos e refino zonal.®

A fim de exemplificar essa modelagem no campo da solidificagdo, a Figura 2
apresenta o crescimento dendritico em 3D simulado por Kobayashi(14 para
substéncia pura.

Portanto, esse trabalho ira explorar dois métodos de implementacido numérica com
base no método do campo de fases (phase-field), para simular o processo de
solidificacdo de materiais puros, considerando a solidificagdao de somente um nucleo
na matriz e a solidificagdo de materiais policristalinos puros, semelhante ao proposto
por Warren e Co-autores.!"

Figura 1. Crescimento da estrutura dendritica.®
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Figura 2. Simulagdo do crescimento dendritico de substancia pura em liquido super-resfriado.m)

2 MATERIAL E METODOS
2.1 Método do Campo de Fases (Phase-Field)

O método do campo de fases se baseia na teoria do parametro de ordem proposta
por Landau''® e na teoria proposta de Cahn e Coautores como bem explorada por
Emmerich."”) Segundo essa formulagdo, define-se a chamada Variavel do Campo
de Fases (¢) que assume diferentes valores dependendo da posic¢do, ¥, no sistema.
Nas metodologias de modelagem computacional baseadas nas propostas de
Kobayashi!'® e Warren e Boettinger,'® a variavel do campo de fases pode assumir
0s seguintes valores: ¢ = +1, para a regido solida; ¢ = 0, para a regiao liquida; e
valores 0 < ¢ < +1, para a regiao da interface entre o sdlido e o liquido.

Karma e Rappel®® e também Provatas e Elder!'® alteram os dominios da variavel do
campo de fases para: ¢ = +17, para a regiao solida; ¢ = -1, para a regiao liquida; e
valores de -1 < ¢ < +1, para a regido da interface entre o sélido e o liquido.
Independente do dominio da variavel do campo de fases, a formulagao do parametro
do funcional de energia (F), para o caso de solidificacdo de substancias puras, é
igual. Detalhes da formulagdo do funcional de energia e a sua relagédo com a variavel
do campo de fases e com o campo de energia foi discutida em detalhes por
Provatas e Elder.("?

De uma maneira simplificada, o método do campo de fases aplicado em solidificagao
de substancias puras se resume, principalmente, na solugdo numérica de equacodes
diferenciais parciais da variavel do campo de fases e do campo de energia.

As principais equag¢des que descrevem o método do campo de fases, aplicado em
solidificacdo de substancia pura, estdo descritas na Equacao 1 (equacgao diferencial
parcial da variavel do campo de fases) e na Equacéo 2 (equagéao diferencial parcial
do campo de energia térmica).

0p _ 1 o2ce, 49(@) LT —Typ)dP(p) .

1o = WiV — i HT.  dp TT@ED (1)
oT . Ldh(¢$)d¢

E_DVT+Cp—d¢ n ()

Onde: 7 é caracterizado como a escala de tempo do modelo, Wj é a espessura da
interface, L é o calor latente de fusao para reacgao liquido-sélido, T é a temperatura,
Tm € a temperatura de fusdo, H € a densidade de entalpia local, D é a difusividade
térmica e c, é o calor especifico a pressédo constante.

O termo n'(X,t) representa o ruido gerado na regido da interface solido-liquido.
Karma e Rappel(20 consideram que esse ruido segue uma distribuicdo aleatoria
normal com média igual a zero e variancia relacionada aos parametros do
material.?® Contudo, Warren e Boettinger!'® consideram o ruido como funcéo de um
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numero aleatério (r) gerado entre -1 e +7, e como fung¢ao da variavel do campo de
fases. A proposta equacao proposta por esses autores esta descrita pela Equacao 3.

n'(%t) =16ar ¢*(1 - ¢)? (3)
Onde: a representa a amplitude do ruido (dado de entrada na modelagem).
Esse ruido €& imposto na regido interface sélido-liquido a fim de promover o
crescimento das dendritas secundarias.
As funcdes g'(¢), P'(¢) e h’(¢) sdo definidas, segundo Provatas e Elder,'” como:

dg(ep) _ 3
dp —p+¢ (4)
dP(¢) 2

il Gl ®)
dh(¢) 1
% =2 ©)

Além das equagdes e consideragbes acima, € importante mencionar que o0s
parametros 7 e Wy sdo influenciados pela anisotropia. Portanto, esses parametros
sao fungédo de um angulo 6, na qual pode ser definido pela Equacgao 9.

O angulo 6 é entre a normal da interface sélido-liquido do modelo e o eixo de
referéncia do sistema.

7(8) = 7A(0) (7)
a¢/6y

6 = arctan (9)
a¢/6x

Conforme descrito nas Equagbes 7 e 8, os termos 7 e W, s&o definidos segundo
uma funcao de anisotropia que varia com a variavel 6 conforme abaixo:

A(B) =1+ E,cos(40) (10)
Onde: &, é o grau de anisotropia da tensao superficial.
Para realizacdo da simulacdo desse tipo de modelamento € necessario gerar a
condicdo basica de solucido das equacodes diferenciais propostas. Essa condicéo se
caracteriza pela existéncia de uma regiao ja solidificada, com ¢ = +7, uma regiao
completamente liquida, com ¢ = -7 e a regido da interface sélido-liquido, com -1 < ¢
< +1.
Portanto, sempre que se inicia a simulagéo, gera-se um nucleo inicial ja solidificado
em alguma regido da matriz que caracteriza o liquido super-resfriado. A geracéao
desse nucleo solido satisfara as condicdes basicas e necessarias para o
desenvolvimento da simulagdo, que € a existéncia de regidao sodlida, liquida e da
interface solido-liquido.
Usando as equagdes descritas acima, bem como as consideragbes como dados de
entrada e geracgao inicial do nucleo(s), tornou-se possivel desenvolver um modelo
computacional do campo de fases para solidificagcdo de substancias Puras usando
métodos numeéricos de discretizacdo de equacdes diferenciais parciais.®'??
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3 RESULTADOS
3.1 Modelo do Campo de Fases para o Crescimento de Um Nucleo

Sao apresentados na Figura 3 um comparativo apresentados por Kobayashi“s) e 0s
resultados obtidos pelo modelo desse trabalho.

(a.1) (b.1)

5 10
(a.3) (b.3)
Figura 3. (a.1-3) Resultados apresentados por Kobayash;i"® (b.1-3) resultados do presente trabalho.
Sendo K a variavel do calor latente adimensional.

15

Uma importante ressalva € que em ambos os modelos todos os parametros de
entrada possuiam valores adimensionais e iguais.
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De forma semelhante, a fim de explorar o modelo proposto por Karma e Rappel(zo) e
também por Provatas e Elder,!"” gerou-se um modelo de solidificacdo de somente
um nucleo, porém sem a utilizacdo de ruido na interface para a ocorréncia do
crescimento da secundaria. A Figura 4 apresenta os principais resultados.

Variavel do campo de fases Variavel do campo de fases Campo de energia
1000 600 600

500

400

600

300
400
200

100

400

100 200 300 400 500
(a) (b)
Flgura 4. Resultados das simulagées usando o modelo proposto Karma e Rappel e Provatas e
Elder."” Angulo inicial de rotacdo para o crescimento dendritico(6,): (a) 0° ; (b) 45°, Todas as

simulagdes sem aplicagao do ruido.
3.2 Modelo do Campo de Fases para o Crescimento de Varios Nucleos

A Figura 5 tras os resultados obtidos para o caso de modelagem de varios nucleos
na matriz, porém sem a geragao do ruido na interface e sem influéncia da
anisotropia. Os resultados aqui obtidos foram baseados no modelo proposto por
Kobayashi.(®

t=3.000 t=3.500

t=4.000

50

Obs: Os tempos estao em loops de simulagdo.
Figura 5. Modelo de solidificacdo de substancia policristalina ausente de anisotropia e de ruido
contendo 4 nucleos (um em cada vértice).
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4 DISCUSSAO
4.1 Modelo do Campo de Fases para o Crescimento de Um Nucleo

Pode-se observar pela Figura 3 que o modelo desenvolvido nesse trabalho gerou
resultados muito semelhantes aos obtidos, anteriormente, por Kobayashi.('® Isso ¢
evidenciado quando se comparam as figuras da referéncia 18 com as figuras obtidas
nos resultados do modelo desenvolvido nesse trabalho. Como todas sdo geradas
por valores de entrada adimensionais, os resultados sdo também adimensionais.
Uma ressalva importante é que nesse tipo de modelagem e de implementagao
numeérica, a variavel do campo de fases, ¢, varia no seguinte dominio: 0 < ¢ < +1.

A fim de explorar a outra metodologia de modelamento e implementagdo numérica,
proposta por Karma e Rappel® e também por Provatas e Elder,'” na qual a
variavel do campo de fases, ¢, varia no dominio entre -1 < ¢ < +7, gerou-se um
modelo, sem implementacido do ruido presente na interface, porém considerando a
anisotropia do modelo.

Observando a Figura 4, considera-se, de fato, que a metodologia proposta por
Karma e Rappel® e também por Provatas e Elder!'® & eficiente na geragdo de
modelos computacionais que simulem o crescimento dendritico, apesar de nao ter
sido explorado nesse trabalho a implementacdo com o ruido na interface, na qual
daria origem as bragos secundarios dendriticos.

4.2 Modelo do Campo de Fases para o Crescimento de Véarios Nucleos

No modelo implementado nesse trabalho, ndo foram consideradas a anisotropia do
crescimento dendritico e nem a geragdo do ruido presente na interface solido-
liguido. Contudo, baseando-se na metodologia proposta por Kobayashi,“B)
implementou-se um modelo computacional que simulasse o crescimento de quatro
nucleos simultaneamente, a fim de que com essa proposta, o modelo gerasse
resultados semelhantes aos observados em policristais.

Considerando-se os resultados apresentados por Warren e Coautores™® e
apresentados abaixo na Figura 6, observa-se semelhanga entre os resultados.
Assim, é evidente que esse trabalho esta sendo conduzindo na diregao correta para
obter um so6lido modelo que simule a solidificagdo de materiais policristalinos puros.

Figura 6. Resultados apresentados por Warren e Coautores!™ na geragado de modelos de campo de
fases aplicados a solidificagdo de policristais puros. Para esse caso, ndo considerou-se a geragao de
ruido na interface e nem a influéncia da anisotropia.
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5 CONCLUSAO

Pelos resultados observados nesse trabalho, pode-se concluir que ambas as
metodologias propostas para implementagdo numérica de modelos de solidificagao
usando o método de campo de fases sdo consistentes. A metodologia proposta por
Kobayashi'® e Warren e Boettinger,!"® na qual variavel do campo varia no dominio
0 < ¢ < +1 apresentaram bons resultados, conforme discutido acima. Além disso, a
metodologia proposta por Karma e Rappel® e por Provatas e Elder'” ¢ também
muito eficiente. Nessa ultima, a variavel do campo de fases, ¢, varia no dominio de
-1<¢<+1.

O modelo de Kobayashi'® difere do modelo de Karma e Rappel®® n3o somente
quanto a definicdo da faixa de valores em que o campo de fases (phase-field) varia.
Uma diferenga mais importante € a possibilidade de se obter, no modelo de Karma e
Rappel,®” resultados quantitativos para valores de espessura da interface bem
superiores ao chamado comprimento de capilaridade. Isso permite a obtencio, via
campo de fases de resultados coincidentes com aqueles de um tratamento do tipo
Sharp-interface, com uma malha numérica bem mais grosseira que aquela
empregada em tratamentos prévios. Além disso, o modelo de Karma e Rappel®®
torna possivel, de fato, eliminar, via ajuste dos parametros de entrada, o
resfriamento cinético na interface, o que garante o equilibrio local na ponta da
dendrita.

Um outra importante conclusdo observada € que a implementacdo numeérica de
modelos de solidificacdo de policristais puros, usando o método do campo de fases,
€ viavel de serem desenvolvidas e reproduzidas. Isso foi evidenciado pelos
resultados obtidos no modelo que simulou a solidificacdo de quatro nucleos
simultaneamente.

Dessas consideragdes, conclui-se também que, em trabalhos futuros, pode-se
desenvolver e explorar um modelo de solidificagdo policristalino que considere a
questao anisotrdpica presente em cada nucleo e a geragao de ruido nas interfaces
soélido-liquido. Assim, tais modelos, podem gerar resultados mais proximos aos
observados em praticas experimentais.

(18
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