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Resumo

A nucleacdo nos contornos de grdo € um fenbmeno muito recorrente em materiais
metdlicos. Essa situacado foi tratada por diversos autores como Cahn e Rios e Villa,
usando a abordagem de nucleacdo em planos e linhas aleatérias. Neste trabalho
estudou-se a nucleacao nos contornos do poligono de Poisson-Voronoi e de uma
matriz hexagonal em 2-d com métodos analiticos e simulacdo computacional.
Utilizou-se uma equacdo baseada no método de Cahn para nucleacdo nos
contornos de grao. Para nucleacao nos contornos do poligono de Voronoi a equacao
nao mostrou adequacéao total com os resultados simulados para dois tipos diferentes
de casos, ja para os contornos da matriz hexagonal, notou-se que quanto maior a
quantidade de pontos sorteados na matriz, mais o0s resultados simulados
concordaram com a equacao proposta.
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COMPUTATIONAL SIMULATION OF NUCLEATION AND GROWTH ON THE GRAIN
BOUNDARIES OF A POISSON-VORONOI TESSELATION AND A HEXAGONAL
MATRIX IN 2-D

Abstract

The nucleation in the grain boundaries is a recurrent phenomenon in metallic materials.
Several authors such as Cahn and Rios and Villa, using the nucleation approach in
planes and random lines, treated this situation. In this work one studied nucleation in the
boundaries of the Poisson-Voronoi polygon and a 2-d hexagonal matrix with analytical
methods and computational simulation. An equation based on the Cahn method for
nucleation in the grain boundaries was proposed. For nucleation in the boundaries of the
Voronoi polygon the equation did not show total adequacy with the simulated results for
two different types of cases. On the other hand, for the boundaries of the hexagonal
matrix it was noticed that the greater number of points drawn in the matrix, the simulated
results agreed with the equation proposed.
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1 INTRODUCAO

Geralmente a formacédo de uma nova fase € dividida em duas etapas: nucleacéo e
crescimento [1]. A nucleacédo diz respeito & formacdo de uma interface entre a nova
fase e a fase matriz, ja o crescimento esta relacionado a migracdo desta interface.
Uma situagdo comum em solidos é a ocorréncia de nucleacdo em contornos de
grao.

Transformagdes por nucleagdo e crescimento constituem uma grande parcela das
transformacdes de fase no estado sélido. Uma das primeiras abordagens do
tratamento desse fenbmeno € conhecida como cinética formal e foi iniciada pelos
trabalhos de Johnson-Mehl [2], Avrami [3,4] e Komolgorov [5], daqui em diante estes
trabalhos seréo referidos no texto como “JMAK”.

Um caso de grande relevancia € quando ocorre a chamada “saturacao de sitios”.
Neste caso todos 0s nucleos surgem nos instantes iniciais da transformacao de
modo que na pratica podemos considerar que todos os ndcleos surjam no instante
de tempo inicial, em t=0. No caso mais simples desse fendbmeno o0s nucleos se
encontram distribuidos de maneira uniformemente aleatéria no espaco (mais
precisamente quando a localizacdo dos nucleos pode ser descrita como um
processo de ponto de Poisson [6]).

Nem sempre a distribuicdo dos nucleos no espaco é uniforme. Uma situacao
classica € quando se tem um policristal e os nucleos podem se formar nos pontos
quadruplos (vértices), juncdes triplas (arestas) ou interfaces (faces) dos graos. Isto
de fato ocorre porque como ja foi amplamente demonstrado [7] estes locais sao
sitios preferenciais para a nucleacao.

Um dos estudos mais relevantes que modelam a nucleac&o nos contornos e faces
dos gréos foi o de J. W. Cahn num classico trabalho de 1956 [8]. Posteriormente,
Rios e Vila [9] e Villa e Rios [10] revisitaram este problema utilizando métodos
matematicos modernos [11].

Em diversos casos esta transformacdo pode ocorrer ndo em 3-d, mas em 2-d, por
exemplo, em filmes finos ou numa chapa muito fina tal que as dimensdes dos graos
sejam maiores que a espessura da chapa ou do filme. Curiosamente, apesar deste
problema ser aparentemente mais simples ndo ha, até onde pudemos saber, nem
equacles analiticas nem simulacbes computacionais para transformacdes em um
policristal “2-d” nos quais os graos possam ser tratados como poligonos e a
nucleagéo ocorra nos lados destes poligonos.

No presente trabalho utilizou-se os resultados onde o tratamento de Cahn [9] foi
aplicado ao problema 2-d a partir de uma nova expressao proposta para nucleacao
em retas aleatorias no plano para nucleagédo e crescimento de uma nova fase nos
contornos de uma matriz hexagonal e em uma Tesselagao de Poisson-Voronoi [12].

2 DESENVOLVIMENTO
2.1 Modelamento Analitico para a Nucleacdo em Contornos em 2-D

Supondo que os nucleos estejam distribuidos de forma aleat6ria no espaco, a teoria
de JMAK prevé a fracao transformada pela equagéao de Avrami (1)[3,4,13].

Ay(t) = 1 — exp(—kt™) 1)



Onde A, € a fragdo de area transformada, k e n sdo constantes. Considerando gréos
esféricos, taxa de crescimento, G, constante e nucleagéo por saturacdo de sitios a
Equacéo (1) toma a seguinte forma [13].

Ay (t) =1 — exp(—mN,G?t?) (2)

Onde N, é a densidade de nucleos, ou seja a quantidade de nucleos por unidade de
area.

Como mencionado anteriormente, quando a nucleacdo ocorre nos contornos de grao
da matriz, adota-se o modelo de Cahn. Portanto, pode-se descrever o
comportamento cinético para esse caso particular em 2-d através da Equacéao (3).

Ax(t) = 1-exp[-2LaGt ([ 1-exp (-2N GtvI22 dz)] 3)

Onde L, = 2,/N, [14] é o comprimento dos contornos por unidade de area e N, é o
namero de ndcleos por unidade de comprimento dos contornos.

2.2 Metodologia

Nesse trabalho, a nucleacdo se deu nos contornos de gréo. Para simular uma matriz
policristalina prévia em 2-d, e entdo delimitar as regiées de contornos, adotou-se
dois casos distintos. O primeiro policristal adotado foi uma Tesselagcdo Poisson-
Voronoi, mostrada na Figura la. O segundo policristal adotado foi uma matriz
hexagonal, mostrada na Figura 1b.

Para a matriz de Tesselagédo Poisson-Voronoi em 2-d adotou-se 1000 x 1000 células
quadradas, por conveniéncia dimensionalizou-se essa matriz como 1mm x 1mm. Na
sua construcdo fez-se uso do software R e utilizou-se processo de ponto de Poisson
para o sorteio das posicOes iniciais dos nucleos. Para uma analise estatistica,
construiu-se 50 matrizes de Tesselacdo Poisson-Voronoi com média de Poisson
igual a 200, ou seja, sorteou-se por processo de ponto de Poisson homogéneo 200
nacleos em 50 matrizes distintas. Os resultados exibidos a seguir se referem a
média das 50 simulacdes nas 50 matrizes de Tesselacdo Poisson-Voronoi distintas.
De posse das posi¢cdes dos nucleos definidos por Poisson, empregou-se um coédigo
proprio em linguagem C++ e a biblioteca Voro++ [15]. Essa biblioteca é capaz de
fornecer os vértices, arestas e faces dos grados apenas se conhecendo a posicao
inicial dos pontos da Tesselacéo Poisson-Voronoi. Uma vez conhecida as regides de
contornos, realizou-se entdo a simulacdo da transformacdo da matriz policristalina
recém-criada em outra fase, onde 0s novos nucleos surgiram nos contornos de grao.
Em contrapartida, para a matriz hexagonal em 2-d adotou-se 1152 x 1162 células
guadradas, e novamente dimensionalizou-se essa matriz como 1mm x 1mm. Para a
construcdo dessa matriz hexagonal utilizou-se um cédigo em linguagem Fortran
2003, onde considerou-se 120 hexagonos regulares. A diferenca no tamanho da
matriz foi decorrente da necessidade de uma malha com hexagonos regulares,
assim esse foi o tamanho de matriz que melhor se aproximou a matriz de
Tesselacao Poisson-Voronoi.

Apoés construida a matriz hexagonal, no proprio programa em Fortran 2003,
identificou-se as regifes de contornos e entdo realizou-se também a simulacdo da
transformacdo da matriz policristalina recém-criada em outra fase, onde 0s novos
nucleos surgiram nos contornos de grao.



Em todas as simulacbes adotou-se velocidade de crescimento, G, constante e
condicdes de contorno periddicas em todas as direcdes.

Para o estudo do efeito da nucleacdo nos contornos de grdo, para cada matriz
policristalina simulou-se dois casos. Os parametros empregados em cada caso
encontram-se nas Tabelas 1 e 2. Nos Casos 2 o parametro ng estd 5 vezes maior,
essa proporgdo foi escolhida apenas para acentuar os efeitos e facilitar a
comparacao.

Tabela 1. Par@metros da simulacdo para a matriz de Poisson-Voronoi.

n; L, ng N
Caso 1 200 0.02828 397 0.014
Caso 2 200 0.02828 1985 0.070

Tabela 2. Par@metros da simulacdo para a matriz hexagonal.

n; L, ng Ny
Caso 1l 120 0.01893 400 0.016
Caso 2 120 0.01893 2000 0.080

Onde n; € a quantidade de graos presentes na matriz policristalina prévia, L, é o
comprimento dos contornos de grao por unidade de area, ng 0 nimero de nucleos
sorteados nos contornos e N; € o numero de nucleos por comprimento dos
contornos de gréo.

Figura 1. Matriz policristalina prévia em 2-d. (a) Tesselacédo de Poisson-Voronoi. (b)
Matriz hexagonal.

2.3 Resultados e Discussfes

2.3.1 Nucleacéo nos Contornos do Poligono de Voronoi Caso 1:

A evolugdo microestrutural da nucleacdo nos contornos com 50% e 100% de area

transformada esta apresentada nas microestruturas da Figura 2a e Figura 2b,
respectivamente, para N;=0.014.



(b)
Figura 2. Microestrutura simulada para N;=0.014 na Tesselagcdo de Poisson-
Voronoi. (a) 50% de transformacéao. (b) 100% de transformacéao.

Como pode ser observado na Figura 2b, a nova microestrutura é bastante
semelhante a microestrutura da matriz da Tesselacdo de Poisson-Voronoi (Figura
la). Alguns graos apresentam-se menores que outros devido a posi¢do de origem
dos nucleos, como pode ser visto na Figura 2a. Graos maiores apresentam vizinhos
mais distantes.

A Figura 3 apresenta a fracdo de éarea transformada versus tempo para a
Tesselacdo de Poisson-Voronoi para o Caso 1.
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Figura 3. Fracdo de area transformada versus tempo para a Tesselacdo Poisson-
Voronoi Caso 1.

Como pode ser observado, os resultados das simulagbes de nucleacdo e
crescimento em contornos da Tesselacdo de Poisson-Voronoi apresenta uma
concordancia razoavel até aproximadamente 70% de area transformada. Acredita-se
gue esse tipo de transformacdo apresente esse comportamento pois as posi¢cdes
desses nucleos ndo foram aleatérias, isso justifica porque os resultados simulados
se afastam da curva de JMAK e se aproximam da Equacéo (3).



2.3.2 Nucleacéo nos Contornos do Poligono de Voronoi Caso 2

A evolucdo microestrutural da nucleacdo nos contornos com 50% e 100% de area
transformada esta apresentada nas microestruturas da Figura 4a e Figura 4b,
respectivamente, para N;=0.070.

(b)
Figura 4. Microestrutura simulada para N;=0.070 na Tesselacdo de Poisson-
Voronoi. (a) 50% de transformacéao. (b) 100% de transformacéao.

Como nesse caso a quantidade inicial de ndcleos aumentou em cinco vezes, é
possivel observar, na Figua 4a, a rede de nucleos formados nos contornos na
Tesselacdo de Poisson-Vornoi. Ja na Figura 4b, nota-se que o tamanho de gréo esta
menor, isso se deve ao fato da maior quantidade de nucleos, ou seja, quanto maior
a quantidade de graos crescendo, mais rapido seus contornos se encontraram de
maneira que um acaba inibindo o crescimento do outro (“impingement”) fazendo com
gue a microestrutura apresente gréos mais refinados.

A Figura 5 apresenta a fracdo de area transformada versus tempo para a
transformacao nos contornos da Tesselagcéo Poisson-Voronoi para o Caso 2.
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Figura 5. Fracdo de area transformada versus tempo para a Tesselacdo Poisson-
Voronoi Caso 2.




Como pode ser observado, tanto os resultados das simula¢des do Caso 1 quanto do
Caso 2 sO apresentaram concordancia com a Equacgéo (3) até cerca de 70% de
transformacao, aproximadamente. Desta forma, entende-se que a Equacao (3) pode
nao ser o modelo mais adequado para descrever a transformagéo onde a nucleagao
ocorra nos contornos do poligono de Voronoi.

2.3.3 Nucleacado nos Contornos da Matriz Hexagonal Caso 1
A evolucdo microestrutural da nucleacdo nos contornos com 50% e 100% de area

transformada estd apresentada nas microestruturas da Figura 6a e Figura 6b,
respectivamente, para N;=0.016.

(b)
Figura 6. Microestrutura simulada para N;=0.016 na matriz hexagonal. (a) 50% de
transformacao. (b) 100% de transformacéao.

A microestrutura da Figura 6b apresenta, aparentemente, um padrdo um pouco mais
regular se comparado a Figura 2b. Essa caracteristica se deve ao fato da matriz
hexagonal apresentar um comportamento perioédico. Nota-se também que 0s gréos
maiores possuem menos vizinhos proximos, logo, eles sofrem menos com o
“impingement”, o que possibilita que crescam mais.

A Figura 7 apresenta a fracdo de area transformada versus tempo para
transformacao nos contornos da matriz hexagonal para o Caso 1.
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Figura 7. Fracdo de area transformada versus tempo para a Matriz Hexagonal do
Caso 1.

Para as simulacdes de nucleacao e crescimento na matriz hexagonal, pela Figura 7,
nota-se que os resultados de simulacdo concordam com a Equacdo (3) até
aproximadamente 50% de area transformada. Esses resultados tém uma sultil
tendéncia para a curva de JAMAK, ou seja, devido a baixa quantidade de nucleos
sorteados para a matriz hexagonal (400 nucleos), pode-se considerar que oS
nucleos foram distribuidos no espaco de forma aleatéria.

2.3.4 Nucleacao nos Contornos da Matriz Hexagonal Caso 2
A evolucdo microestrutural da nucleagdo nos contornos com 50% e 100% de area

transformada estd apresentada nas microestruturas da Figura 8a e Figura 8b,
respectivamente, para N;=0.080.
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Figura 8. Microestrutura simulada para N;=0.080 na matriz hexagonal. (a) 50% de
transformacéao. (b) 100% de transformacéo.

Na Figura 8a € possivel observar claramente que a nucleacdo ocorreu nos
contornos dos hexagonos. Assim, na Figura 8b, nota-se um padrédo bastante regular
e periddico dos grdos. Novamente como a quantidade de grdos aumentou em cinco



vezes, observa-se uma microestrutura com grdos mais refinados. O padrdo da
microestrutura da nova fase assemelha-se ao padréo da matriz hexagonal.

A Figura 9 apresenta a fracdo de area transformada versus tempo para
transformacao nos contornos da matriz hexagonal para o Caso 2.
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Figura 9. Fracdo de area transformada versus tempo para a Matriz Hexagonal do
Caso 2.

Como pode ser observado na Figura 9, os resultados das simulacées do Caso 2
apresentam maior concordancia com o previsto pela Equacao (3) até cerca de 80%
de transformacéo, aproximadamente. Desta forma, entende-se que para essas
condicbes a Equacdo (3) pode ndo ser o modelo mais adequado para o
modelamento das transformacdées em que a nucleacdo ocorre nos contornos da
matriz hexagonal. Acredita-se que com um aumento da quantidade de nucleos
sorteados, os resultados das simulagdes corroborem melhor com a Equacéao (3).

3 CONCLUSAO

O tratamento de Cahn [9] foi aplicado ao problema 2-d, onde prop6s-se uma nova
expressdo, Equacao 3, para a nucleacdo nos contornos de grao. Considerou-se 2
tipos de matriz policristalina prévia, a matriz hexagonal e uma Tesselacdo de
Poisson-Voronoi. A nucleacdo da nova fase produto ocorreu exclusivamente nos
contornos dessas matrizes policristalinas. Baseando-se nos resultados conclui-se
que:

e A nucleacdo nos contornos do poligono de Voronoi ndo apresenta boa
concordancia com a Equacao (3) para fracdo transformada acima de cerca de
70% para ambos casos abordados.

e A nucleacdo nos contornos da matriz hexagonal apresenta uma boa
concordancia com a Equacédo de JMAK para N;=0.016. Ja para N;=0.080, ndo
apresenta uma boa concordancia com a Equacao (3) para fragao transformada
acima de cerca de 80%.

e Para a nucleagcdo nos contornos da matriz hexagonal, acredita-se que
aumentando-se o N;, os resultados corroborem melhor com a Equacéo (3) e



afastem-se da curva de JMAK. Uma vez que aumentando-se o numero de
nucleos, diminui-se a aleatoriedade dos mesmos.
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