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Resumo

A evolugdo microestrutural durante a recristalizagdo é funcdo da energia
armazenada no trabalho a frio. Ciente deste fato desenvolveu-se um programa
computacional para simular a recristalizagcdo em matrizes com heterogeneidade de
deformagéo. O programa escrito em Fortran 90/95 e baseado no codigo autémato
celular (A.C.) é utilizado para investigar os aspectos geométricos e o comportamento
evolutivo de grdos individuais. Foi introduzida ao modelo computacional, uma
variagdo de deformagcdo ao longo da matriz a fim de estudar o efeito da
heterogeneidade energética na matriz encruada. Os dados individuais obtidos dos
volumes em funcédo do tempo e as distribui¢ées finais de tamanho de grao foram
comparados qualitativamente com dados experimentais obtidos da literatura. Todas
as anadlises feitas foram discutidas com auxilio de graficos e visualizagbes de
micrografias virtuais.
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SIMULATION OF THE EVOLUTION OF INDIVIDUAL GRAIS IN 3D BY CELLULAR
AUTOMATA METHOD: STUDY OF THE EFFECT OF THE HETEROGENEITY OF
STORED ENERGY

Abstract

The microstructure evolution during the recrystallization is the function of stored
energy in the cold-worked. Aware of this fact a computational program was
developed to simulate the recrystallization in matrices with heterogeneity of
deformation. The program writing in FORTRAN 90/95 and based in the code cellular
automata (CA) is used to investigate the geometric aspects and the kinetic behavior
of individual grains. It was introduced to the computational model, a variation of
deformation throughout the matrix in order to study the effect of the heterogeneity of
the energy in the deformed matrix . The individual data gotten of the volumes in
function of the time and the final distributions of size of grain had been compared
qualitatively with gotten experimental data of literature. All the done analyses had
been argued with aid of graphs and virtual micrographs.
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1 INTRODUGAO

O estudo da evolugdo dos graos durante o processo de recristalizagdo pode
ser estudado por métodos experimentais, através de simulagdes computacionais e
ou por modelos analiticos.

A avaliagdo experimental da evolugdo de graos individuais requer técnicas
muito sofisticadas para avaliacdo da evolucdo tridimensional do grao. Um estudo
feito por D.Juul Jensemn e E.M.Lauredsen!" através de uma nova técnica do
3DXRD utiliza um aparelho com altissima capacidade de emissdao de R-X. Esse
método permite acompanhar a evolugdo da microestrutura de cada gréo desde o
periodo de incubacao até o final do crescimento. Ao final tém-se resultados que
mostram a evolugdo da microestrutura e de cada grao individualmente. As medidas
sdo realizadas in situ, possibilitando assim um estudo especifico da geometria e da
topologia de cada grao. Essa € uma das poucas técnicas experimentais que produz
resultados confiaveis em trés dimensdes e, portanto de alto custo.

A cinética de recristalizacdo em metais e ligas trabalhadas a frio é
tradicionalmente analisada analiticamente pela classica teoria de JMAK.** Esta ¢
representada pela equacio de Avrami,

Vi=l-exp(-],)

onde V, é a fracado de volume recristalizada, V,.xt € a fracdo de volume no espaco
estendido, ou seja, como se um grao nao interferisse no crescimento do outro (
impingement ).

A simulagao do processo de recristalizagdo tem sido feito pelo método do Autdbmato
Celular introduzido por H.M. Hesselbarth e L.R. Gobel.®! Esse método computacional para
avaliacdo da microestrutura final se mostra confiavel quando comparados com modelos
analiticos exatos, como a teoria de JMAK, mostrados por Rios et al.! Essa simulagdo
também nos permite acompanhar a evolugao individual de cada grao.

Assis et al.”! mostraram que os resultados obtidos para evolugéo de gréos
individuais pela simulagdo produzem um perfil comparavel com os resultados
experimentais. No entanto, foi observado que a evolugdo simulada de todos os
graos foram equivalentes até a ocorréncia do impingement, interferéncia entre os
graos, diferentemente do que ocorre experimentalmente. Isso porque a simulagao
foi realizada com distribuicdo uniforme de energia pela malha.

A for¢ca motriz para o avango das interfaces esta relacionada com a energia
armazenada na matriz deformada. Os processos de conformacdo produzem uma
distribuicdo de energia heterogenia e, portanto, influéncia na cinética de evolugao
dos gréaos.

Estudos recentes de Assis!® mostram que a heterogeneidade de energia, tem
grandes influéncias sobre a cinética de recristalizagdo. O mesmo realizou um estudo
detalhado sobre a quantidade de energia armazenada e sobre o posicionamento dos
nucleos em uma malha contendo heterogeneidade de energia. Contudo utilizou
resultados gerais dos graos, nao tendo informacdes individuais de cada grdao como:
volume, raio, taxa de crescimento para cada gréo e etc.

Este trabalho tem como objetivo comparar os resultados experimentais da
evolugdo dos grdos com resultados obtidos pelo método A.C. em matrizes com
heterogeneidade de energia. Desta maneira espera-se que a evolugdo dos graos
apresente um perfil bem mais préximo do apresentado nas curvas experimentais
antes da ocorréncia das interferéncias (impingement).
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2 MATERIAIS E METODOS
2.1 Simulagao

A simulacdo da evolugédo dos graos durante o processo de recristalizagao é
realizada através do Método dos Autdmatos Celulares, desenvolvido em Compaq
Visual Fortran® 6.1. O computador utilizado possui dois processadores fisicos
Pentium Xeon 3.2 Ghz, memdria Ram de 8Gb e HD de 160Gb em sistema
operacional Windows XP x64 Edition.

A simulagdo é feita com os seguintes dados de entrada: matriz em 3
dimensdes desenvolvida por Rios e Pereira . Foi utilizada uma matriz de
100x100x100 células. As células sao cubicas e a vizinhanca utilizada foi a de Von
Newman, como mostra a Figura 1. Foi utilizada a saturacdo de sitios com 125
nucleos iniciais e velocidade de evolucao constante.

Figura 1. Crescimento de um grao individual a partir da vizinhanga de Von Newman em matrizes com
homogeneidade de crescimento.

Os resultados obtidos sdo adimensionais o tempo e o espaco sao discretos e
evoluem de acordo com a regra de transigdo adotada.. Se uma célula possui um
vizinho transformado, no préximo tempo ela muda sua condicdo de nao
transformada para transformada.

Para que haja heterogeneidade de energia, a matriz foi dividida em regides
(camadas) e a cada uma delas é atribuido um nivel de energia. Para esse trabalho
utilizou-se nivel 3, ou seja, a matriz foi dividida em trés, sendo atribuido a cada parte
um nivel de energia (um, dois e trés), como mostrado na Figura 2.7 A matriz
utilizada possui trés dimensodes, todavia a energia varia apenas em uma diregao,
como se cada camada da matriz tivesse um nivel de energia diferente da outra.
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Nivel de energia
armazenada na matriz

5

Figura 2. Variacédo do nivel de energia dentro da matriz

A simulagcdo nos fornece a cinética de cada um dos 125 grdos. Uma
observacgao importante € que como nao ha textura ndo ha coalescimento. Portanto
como tinhamos 125 nucleos iniciais teremos 125 graos ao final da simulagao.

Para efeito do estudo da evolugao dos graos e posterior comparagao com
resultados experimentais foram escolhidos aleatoriamente 8 graos.

2.2 Dados Experimentais

Os resultados experimentais citados e utilizados nesse trabalho foram
adquiridos da literatura." Trata-se de um aluminio 90% deformado a frio e recozido
a 270° C. e seis gréaos tiveram sua evolugdo acompanhada. Esse trabalho foi
realizado por D.Juul Jensemn et al.!"! no Laboratério de Riso, Dinamarca.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES
3.1 Simulagao da Cinética de um Unico Grao

O primeiro passo foi verificar essa variacdo de energia ao longo da matriz.
Para isso, o crescimento de um unico grao, cujo nucleo foi localizado no centro da
matriz, foi simulado. Como o grdo se encontrava isolado e n&o ocorreria 0
impingement, uma das sub-rotinas foi modificada para que a parede do grid fosse
considerada um grao vizinho e que o crescimento parasse ao encontrar a parede. A
figura 3 mostra o resultado obtido.
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Figura 3. Crescimento de um grao isolado ao longo de uma matriz com nivel 3 de energia

Podemos observar que a variagao de energia ao longo da matriz provocou um
crescimento alongado do gréo na direcao de maior energia. Se ndo houvesse essa
variagdo de energia ao longo dessa matriz esse grao cresceria equiaxialmente,
como mostrado por Assis et al.”!
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Figura 4. Volume x tempo de reagéo
A Figura 4 mostra a variagdo de volume do grdo ao longo do tempo sem

interferéncia do impingement e com velocidade constante de crescimento. A
variagédo de energia faz com que o grao cresga mais em menos tempo.
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Figura 5. Raios X tempo de reagéo

A Figura 5 mostra a evolugao do raio do grao em fungao do tempo em duas
situagdes distintas: com e sem variagdo de energia ao longo da matriz. Como
energia armazenada é forga motriz para crescimento do gréo, o resultado da
simulagao confirmou que ao impor mais energia a matriz, a velocidade de
crescimento aumenta.

3.2 Simulagao da Cinética de 125 Nucleos
A Figura 6 a seguir mostra a cinética dos 8 graos escolhidos para a analise.

Os outros 117 grdos possuem as mesmas caracteristicas iniciais e evoluem ao
mesmo tempo em que os 8 graos estudados. Eles apenas ndo sdo mostrados.

E .
Figura 6. Evoluc&o dos 8 gréos estudados
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A sequUéncia comega pelo t=0, ou seja, apenas a nucleagéo e continua a cada

20% recristalizado.
A cor azul significa que o grdo se encontra isolado sem a ocorréncia do

impingement. O vermelho é devido ao encontro com as paredes da matriz e as
demais cores demonstram a ocorréncia do impingement.

A Figura 7 representa uma microestrutura 100% recristalizada ao fim da
simulagédo. Essa matriz € a mesma da Figura 6.

Figura 7. Representacao grafica da microestrutura simulada

A variagdo do volume em funcdo do tempo desses grdos € plotada e
comparada com os resultados experimentais.
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Figura 8. Volume x tempo de reagéo (a) experimental e (b) simulado

A Figura 8 compara a cinética dos 6 nucleos analisados experimentalmente

com os 8 graos analisados com a simulagao.
Fica evidenciado que a cinética dos graos nao € igual mesmo antes da
ocorréncia do impingement, isso € devido a variagcado de energia ao longo da matriz.
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A resposta da simulacdo apresenta diferencas dos dados simulados, no
entanto isso € aceitavel uma vez que a simulagao é feita em um espaco discreto.

A distribuicdo dos volumes finais dos graos € mostrada na Figura 9. Tanto os
dados experimentais quanto os simulados foram coletados e normalizados para
efeito de comparacao.
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Figura 9. Distribuicao dos volumes dos graos: (a) experimental e (b) simulado
4 CONCLUSAO

A primeira conclusdao gerada pelas comparacbes feitas com os dados
experimentais com os dados retirados da simulagao foi que a variagdo de energia
imposta dentro da matriz provoca uma aceleragcao na cinética de reacao.

Na andlise da cinética dos graos podemos concluir que cada grdao assume
uma cinética de reacado mesmo antes da ocorréncia do impingement, pois existe a
interferéncia da variagao de energia.

A distribuicdo final dos grédos simulados € semelhante a distribuicdo
experimental.
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