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Resumo

A simulacdo da recristalizacdo em duas dimensdes é realizada pelo método do
autébmato celular. A evolucido microestrutural simulada é comparada em detalhes
com as teorias analiticas matematicamente exatas que consideram tanto os
aspectos cinéticos quanto os geométricos. Uma concordancia muito boa €
observada entre a simulagdo do autdmato celular e os resultados teéricos. A forma
como os nucleos sao distribuidos afeta consideravelmente a cinética, o caminho
microestrutural e a contiglidade. Este trabalho focaliza a recristalizagao, mas seus
resultados sao aplicaveis a qualquer transformacgéo de nucleagao e crescimento.
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1 Introducgao

Recentemente tem-se observado um grande aumento na simulagao
computacional da evolugao microestrutural. Por exemplo, ha muitos trabalhos de
simulagdo computacional da evolugdo do crescimento de grao, utilizando uma
extensiva faixa de técnicas de simulacdo. Um pouco menos de atencgao foi dada a
recristalizacdo. Uma técnica promissora para recristalizacdo € a do autémato celular.
Hesselbarth e Gobell aplicaram-a para a recristalizagcdo em trabalhos anteriores.
Outros trabalhos também aplicaram essas técnicas[2-8].

Uma importante questdo que surge quando um modelo computacional é
escolhido, € se ele é capaz de prever os resultados processados. Em outras
palavras, até que ponto se pode confiar, se o0 modelo simula realmente o processo
ou o fendbmeno desejado. Embora o teste final de todo o modelo deva representar
exatamente a realidade, seu primeiro teste deve determinar sua habilidade de
descrever o fendbmeno nos casos simples para o qual ha matematicamente uma
solucdo analitica exata. Um "bom" modelo deve ser capaz de concordar o mais
proximo com as solucdes analiticas matematicamente exatas. Além disso, se valida,
a simulagdo pode ajudar no desenvolvimento da propria teoria analitica. A simulagéo
nao pode fornecer dados exatos para as situagdes em que nao ha ainda nenhuma
teoria disponivel.

A base do modelamento analitico da recristalizacdo sao os resultados
matematicamente exatos de Johnson-Mehl[9], Avrami[10-12] e Kolmogorov[13], a
teoria de JMAK, extendida pelo conceito de DeHoff[14] do caminho microestrutural.
Vandermeer e colaboradores tém usado com sucesso esta aproximagdo e a
desenvolveram recentemente[15-17]. A descricdo detalhada desta teoria tem sido
dada recentemente por Rios e Padilha[18]. Nesta teoria, a nucleacado é suposta
ocorrer em locais situados aleatoriamente na matriz. A suposicdo mais simples é que
toda a nucleacao ocorre no comec¢o da recristalizagdo. Isto € chamado normalmente
de saturacao de sitios, e € uma suposicdo razoavel para a recristalizacao por ter
sido comprovada experimentalmente[19].

Neste trabalho, uma simulagao da recristalizacao é realizada no autémato celular
(AC). A evolucao microestrutural simulada é comparada em detalhes com as teorias
analiticas matematicamente exatas que consideram tanto os aspectos cinéticos
quanto os geométricos. Além da comparagdo da simulagdo com a teoria, foi feito
uma avaliagdo do efeito da variacdo da distribuicdo dos nucleos (aglomerados)[20]
na cinética, no caminho microestrutural e na contiglidade. Vale salientar que
embora este trabalho focalize a recristalizagcdo, seus resultados sao aplicaveis a
qualquer transformacéo de nucleagao e crescimento.

2 SIMULAGAO DO AUTOMATO CELULAR

2.1 Descrig¢ao da Simulagao

A metodologia do autdmato celular foi usada para simular a recristalizagao. A
implementacdo seguida por Hesselbarth e Gobbel[1,7,8] utiliza o critério da
vizinhanga de von Neumann. A matriz consistiu em uma matriz quadrada com
812x812 células e 784 nicleos. E considerado que uma célula tem uma unidade de
area e consequentemente o lado de uma unica célula tem um comprimento de
unidade. As unidades de todas as quantidades relatadas aqui, seguem as mesmas.
O numero de nucleos por unidade de area, Ny, € igual a 1/841. O tamanho da matriz
€ 0 numero de nucleos foram escolhidos pelas razdes descritas em um trabalho



anterior{7,8]. Os nucleos foram distribuidos aleatoriamente na matriz. A nucleagao é
por saturacido de sitios: onde todos os nucleos apareceram em t = 0. A simulagao
produz uma sequéncia de matrizes como uma fungao do tempo. O tempo no AC é
discreto e ele toma os valores inteiros que partem de t = 0. Uma unidade de tempo,
corresponde ao intervalo entre duas matrizes consecutivas atualizadas[1,8]. Da
matriz simulada, todas as quantidades desejadas poderiam ser extraidas.
Hesselbarth e Gdbel relatam, no geral, com mais detalhes o autébmato celular
bidimensional. Oliveira[8] da detalhes adicionais da presente simulagao.
Além da distribuicdo aleatéria dos nucleos, outros tipos de distribuicdo dos
nucleos foram utilizados, tais como:
= distribuicdo periddica: a matriz foi dividida em 784 grupos de 29x29 células e
em cada grupo foi locado um nucleo posicionado no centro do grupo. Dessa
forma os nucleos ficaram distribuidos equidistantes (periodicamente);
= distribuicdo agrupada: a matriz foi dividida em 784 grupos de 29x29 células,
cada grupo foi escolhido aleatoriamente e em cada grupo foi distribuido
aleatoriamente uma quantidade de nucleos, tendo quatro combinagdes
relacionadas a seguir:
392 grupos—> 2 nucleos distribuidos aleatoriamente em cada grupo;
196 grupos—> 4 nucleos distribuidos aleatoriamente em cada grupo;
98 grupos—> 8 nucleos distribuidos aleatoriamente em cada grupo;
49 grupos—>16 nucleos distribuidos aleatoriamente em cada grupo.

2.2 Geometria e Cinética da Evolucdo de um Unico Grao em Autdmato Celular

Quando um unico grao cresce isolado, sozinho em uma matriz deformada, é
possivel encontrar expressdes analiticas para a sua evolugdo geométrica e cinética.
As seguintes expressdes sdo especificas para o critério da vizinhanga de Von
Neumann, adotado nesta simulagdo. A origem do tempo, t = 0, corresponde a uma
fracdo da area, Ax = 0. Toda a nucleagao ocorre em t = 0, e nesse instante o
tamanho de todos os nucleos € igual a zero. Consequentemente, a area de um unico
gréo, a, e seu perimetro, /, em t = 0 é igual a:

a(0)=0 (1a)
[(0)=0 (1b)
A area de um unico gréo, a, como uma fungéo de tempo, para t > 1, é[8]:

a(t)=2t> -2t +1 (2)

Esta equagdo ndo é valida para t = 0. Negligenciando os termos de mais
baixa ordem de tempo:

a(t) = 2t* unidades de area (3)

Ha um erro na Eq.3, mas sera usada mesmo assim. A Eq.3 sugere que para
se obter melhores resultados com o AC, € melhor usar uma matriz de dimensoes
maiores com um numero pequeno de nucleos.

O perimetro de um unico gréo, /, como uma fungao de tempo, parat > 1, é[8]:

I(t) =8¢ —4 (4)
Novamente, negligenciando os termos de mais baixa ordem de tempo:
[(t) = 8¢ unidades de comprimento (5)

A velocidade interfacial, v, pode ser calculada com a ajuda da equacgao de
Cahn-Hagel[21] para 2D:
da
V=—
ldt
Inserindo as Egs. 3 e 5, temos:

(6)



v =0,5 unidades de comprimento/unidades de tempo

As unidades serdo omitidas de agora em diante.

A velocidade interfacial € uma constante. Entdo, para um unico grao, a
simulagao foi capaz de produzir uma taxa de crescimento constante.

A integral da curvatura de qualquer figura fechada ao longo do seu perimetro
€ 2x, assim a curvatura interfacial comum de um unico grao é, para t > 1:

27
“i) "
- T .7 (8)
At—1/2) 4

Se considerar o grupo de todos os graos crescendo como se eles estivessem
isolados, € comum referir a este grupo como "espago extendido" e as propriedades
geométricas deste grupo como "quantidade extendida". Por exemplo, a soma da
area de todos os graos crescendo como se eles estivessem isolados dividido pela
area total € normalmente chamada de "fragdo de area extendida". Essa terminologia
sera usada nos topicos seguintes.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Comparacao das Teorias Analiticas Exatas com a Simulagao Aleatéria

As Figuras 1-4 mostram os resultados obtidos da simulagdo comparado com
as expressbes tedricas. Nesta secdo, as expressdes derivadas das secdes
anteriores para a evolugdo de um unico grao séo utilizadas para obter as expressdes
de medidas "globais", isto é, as medidas médias tais como fracdo de éarea e
comprimento interfacial por unidade da area. As expressdes calculadas sé&o
comparadas com os resultados da simulagao.
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Figura 1. Fragado de area, A,, contra o tempo. Os resultados da simulagdo tém uma concordancia
muito boa com aqueles calculados na cinética de um unico grdo, Eq.10.
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Figura 2. O comprimento interfacial entre regido recristlizada e ndo recristalizada por unidade de
area, L,, contra o tempo. Os resultados da simulacdo tem uma concordancia muito boa com os
calculados na cinética de uma unico gréo, Eq.12.
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Figura 3. Caminho microestrutural: o comprimento interfacial entre regido recristalizada e nao
recristalizada por unidade de area, L,, contra a fragdo de area, As. Os resultados da simulagéo tém
uma concordancia muito boa com aqueles calculados na cinética de um unico gréo, Eq.14.

04 T T T T T

O Simulada
Calculada

03}

02F

01

0.0
0

Figura 4. A curvatura média interfacial entre regido recristalizada e nao recristalizada, interfaces
moveis, por unidade de area, k, contra o tempo. Os resultados da simulagdo tém uma concordancia
muito boa com aqueles calculados na cinética de um unico grao, Eq.8.

A fracdo de area extendida, Aas, € a soma da area de todos os gréaos

individuais, supondo que eles crescem sem colidirem. O subscrito "E" é reservado



para as “quantidades extendidas” definindo de uma maneira similar para a fragdo de
area estendida.
A, =N,a=2N t (9)
Para nucleos localizados aleatoriamente, a fracdo de area extendida é
relacionada a fragcao de area real, A,, pela expressédo de JMAK[9-13]:
A, =1-exp(-2N ,t%) (10)
A Figura 1 mostra uma comparagéao entre A, calculado da solugéo analitica e
a obtida da simulagao do AC. A concordancia é muito boa. O comprimento interfacial
extendido entre regides transformadas e nao transformadas, Las, € a soma do
comprimento interfacial de todos os gréaos individuais supondo que eles crescem
sem se tocarem:
L, =N, =8Nt (11)
Para nucleos situados aleatoriamente, o comprimento interfacial extendido
esta ligado ao comprimento interfacial real, La, pela expressao de DeHoff[14]:

L,=L,(1-A4,)=8N texp(-2N ,t*) (12)
A Figura 2 mostra uma comparagéao entre L, calculado da solugéo analitica e
o obtido da simulagdo do AC. A concordancia é muito boa. O caminho
microestrutural, em duas dimensdes, pode ser visto como uma curva (Aa, La) no
plano.
Das Egs. 3 e 5:
[ =4:2+a (13)

Multiplicando ambos os lados por N, e usando a Eq.13:

L,=+32N,(1-4,) 1n(1 IA J (14)

— Ay

A Figura 3 mostra uma comparacéo entre os valores calculados, utilizando a
expressao tedrica para o caminho microestrutural obtido anteriormente e aqueles
obtidos da simulacdo. A concordancia € muito boa. A velocidade do contorno de
grao é dada por:

V:ﬁ:LdA_AE:LdAA:()ﬁ (15)
ldt L, dt L, dt

A velocidade do contorno de grado calculada dos valores simulados foi
0,5110,01, muito préximo do previsto teoricamente. Isto significa que a velocidade
interfacial no espaco real € a mesma que no espago extendido, como esperado.

A curvatura média interfacial entre regido recristalizada e nao recristalizada
pode ser medida pelo método de varredura da tangente, de DeHoff[22]:
nT,

LA

T4 € o numero de pontos de tangéncia entre uma varredura da linha teste e
um contorno de grao por unidade de area teste. Também pela multiplicacdo e
divisdo da Eq.9, por Ny, e utilizagdo da Eq.12:
n _2nN,(1-4))
4t L,

JMAK supde que a forma da interface permanece inalterada apds a coliséo.
Por exemplo, a interface entre regiao recristalizada e nao recristalizada de um grao
circular apés a colisdo permanece como o arco de um circulo de mesmo raio do raio
do circulo que ele teria se estivesse crescendo como um gréo isolado. Isto implica

k= (16)

(17)



que a curvatura média interfacial entre regido recristalizada e nao recristalizada,
Eq.16, é igual a curvatura média de um unico grao, Eq.17.

A Figura 4 mostra uma comparagéo entre os valores calculados usando a
expressao tedrica, Eqgs. 8 ou 17, obtida de um unico grao, para a curvatura média
interfacial entre regiao recristalizada e nao recristalizada por unidade de area, k, € os
valores obtidos da simulagéo, por meio do método de varredura da tangente, Eq.16,
a concordancia € muito boa. Isto significa que a forma de interface em movimento
permanece a mesma, apos a colisdo, como suposto na teoria de JMAK.

E importante enfatizar que as curvas calculadas nas Figuras 1-4 n&o foram
ajustadas mas obtidas da cinética de um unico grao, utilizando nada mais do que a
corregcao de JMAK para colisdo. A concordancia entre a teoria e a simulagao mostra
que o AC é um bom modelo para a recristalizagdo. Ele é capaz de reproduzir
exatamente as situacdes para os quais ha solugcdes matematicamete exatas.

3.2 Influéncia do Desvio da Aleatoriedade

Na secdo anterior mostrou que o autdmato celular € um bom modelo, pois, ha
uma concordancia entre a teoria analitica e a simulacdo, mas, em situagcbes onde a
distribuicdo dos nucleos foge da aleatoriedade ndo ha ainda nenhuma teoria
analitica. Nesta secdo sera mostrado o efeito da variagdo da distribuicdo dos
nucleos.

Fica claro na Figura 5, que quanto maior for a concentragao de nucleos numa
regiao, agrupamento, o efeito da interacado entre os nucleos, colisdo, sera mais forte,
ou seja, a completa recristalizagdo ocorrera em um tempo maior, quando comparada
com a distribuicdo aleatéria dos nucleos. Esse fato ndo acontece quando a
distribuicdo dos nucleos é periddica, pois, todos os nucleos tem um caminho igual
para a evolugdo da interface antes da colisdo, o que reduzira o tempo para a
recristalizagdo. Ja na Figura 6, novamente o mesmo fato € comprovado, mas, vale
ressaltar que quanto maior for a interacdo entre os nlcleos, menor sera o
comprimento interfacial entre regido recristalizada e nao recristalizada, Ls, em um
mesmo tempo; para a distribuicdo periédica ocorre o inverso quando comparado a
distribuigao aleatéria e distribuicdo aglomerada.
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Figura 5. Fragdo de area, A, contra o Figura 6. Efeito da distribuicdo dos
tempo. Resultados da simulag&o variando a nuacleos no comprimento interfacial entre
forma como os nucleos sao distribuidos. regido recristalizada e n&o recristalizada

por unidade de area, L,, contra o tempo.
O caminho microestrutural é muito mais sensivel a forma como os nucleos
séo distribuidos quando comparado com a fracédo de area em funcédo do tempo[8].



Isto pode ser comprovado através da Figura 7 e novamente o efeito da interferéncia
dos gréaos é visto. Como eles estdo aglomerados, eles se colidem mais rapidamente,
diminuindo dessa forma o comprimento interfacial entre regides recristalizadas e nao
recristalizadas, L,, em funcao da fragado transformada, Aa.

Ha dois tipos de interface durante a recristalizacdo: mével e imével. A
interface movel é a interface entre a regiao recristalizada e a matriz deformada. Esta
interface migra e sua migracao determina o progresso da recristalizacdo. A interface
imével € uma consequéncia da colisdo de graos recristalizados. O tamanho de grao
recristalizado € uma fungao da area interfacial entre graos recristalizados quando a
recristalizacao atinge 100%.

Tradicionalmente, o estudo da recristalizagdo é focado na interface moével.
Isto pdde ser visto na segcédo anterior. Todas as equagdes envolvem somente La.
Entretanto, a quantidade de interface entre graos recristalizados ¢ uma quantidade
importante e contém informacao valiosa sobre a evolugdo da recristalizacdo. A
simulacao do AC é capaz de fornecer dados exatos destas interfaces. Na Figura 8, o
comprimento interfacial entre regides recristalizadas, Lg, aumenta do periddico para
o aglomerado, 49 grupos com 16 nucleos em cada grupo, até aproximadamente dez
unidades de tempo do autémato celular, este fato se da, pelo fato de no inicio o
efeito da interagdo entre os nucleos ser mais forte, mas ao longo do tempo, o
comprimento interfacial ndo tem grandes acréscimos em seu valor conforme
aumenta o numero de nucleos no aglomerado. O comprimento interfacial da
interface entre regides recristalizadas por unidade de area, Lg, € para a area
interfacial total por unidade de area, Lr, € definida como:

L, =L,+2L, (18)
016 T T T T 01 0 T T T T
----Periddica seeazzzees [
Aleatgia 1 [ =TT e -
-+----- 392 Agrupamentos 0.08 e i
012 ---;2196 Agrupaventos T - e
,°--- 98 Agrupamentos | [ for et
R 49 agrupamentos ~ 006F 4 T g
o -
]
0.04 ---- Periodica 4
Aleatoria
------- 392 Agrupamentos
0.02 ===~ 196 Agrupamentos |
e 98 Agrupamentos
------- 49 Agrupamentos
0.00 1 1 1
0 20 40 60 80 100
Tempo
Figura 7. Caminho microestrutural: o Figura 8. Efeito da distribuicdo dos
comprimento interfacial entre regiéo nucleos no comprimento interfacial entre
recristalizada e nao recristalizada por unidade regides recristalizadas, Lg, contra o tempo.

de area, L, contra a fracdo de area, Aa.
Resultados da simulagdo variando a forma
como os nucleos sao distribuidos.

Uma outra quantidade importante € o parametro da contiglidade, Cg. A
contigliidade é a relagdo do comprimento interfacial imével para o comprimento
interfacial total e é completamente sensivel aos desvios da aleatoriedade da
localizacdo dos nucleos, como mostrado recentemente por Vandermeer e
Jensen[23]. Pode ser definido[23]:
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— 19
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Figura 9. Contiguidade, Cg, contra o tempo. Resultado da simulagdo variando a forma como os
nucleos sao distribuidos.

A sensibilidade do parametro da contigiidade em relagdo aos desvios da
aleatoriedade na distribuicao dos nucleos é mostrada na Figura 9, é observado que
para o caso onde os nucleos sdo distribuidos periodicamente a curva da
contigliidade fica abaixo da curva aleatéria e que para as demais situagbes as
curvas ficam acima. Mostrando que a interferéncia entre os grados produz
comprimento interfacial entre graos recristalizados maior. A curva de 392
agrupamentos € a que mais se distancia da curva aleatdria e a que tem menos
nucleos por grupos, pode-se dizer que a que tem mais nucleos por grupos esta
proximo da curva aleatéria porque o parametro medido na contiguidade é da
interface imovel, que mesmo a interferéncia sendo maior, para este caso, a mesma
nao migrara.

E visto claramente que a forma como os nucleos s&o distribuidos na matriz
deformada afeta consideravelmente os parametros utilizados neste trabalho.

4 CONCLUSOES

A concordancia é muito boa entre a simulagao do autémato celular (AC) e as
expressoes tedricas, mostrando que o AC é um bom modelo para a recristalizagao.
O AC é capaz de reproduzir exatamente a saturagcdo de sitios, situagao de
velocidade constante, para o qual ha solugdes exatas.

A forma como os nucleos sao distribuidos, afeta consideravelmente o tempo
de recristalizagcdo e os demais parametros utilizados neste trabalho. Quanto maior
for a quantidade de nucleos no aglomerado, maior sera o efeito na forma como os
nucleos sao distribuidos.

Vale ressaltar, que nenhum pardmetro ajustavel aos dados simulados foi
utilizado neste trabalho.

O presente trabalho enfatizou a recristalizagdo, mas seus resultados sao
gerais e podem ser aplicados para qualquer transformacdo de nucleagcédo e
crescimento.
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SIMULATION OF RECRYSTALLIZATION FOR THE
METHOD OF THE CELLULAR AUTOMATA IN TWO
DIMENSIONS: COMPARISON OF ANALYTICAL MODELS
AND VALUATION OF THE EFECT OF THE DISTRIBUTION
OF THE NUCLEI
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Abstract

Cellular automata simulation of recrystallization in two dimensions is carried out. The
simulated microstrutural evolution is compared in detail with the predictions from
mathematically exact analytical theories considering both kinetic and geometrical
aspects. Very good agreement is observed between the cellular automata simulation
and the theoretical results. The form as the nuclei are distributed considerablely afect
the kinetic, the microstructural path and the contiguity. This work focuses on
recrystallization but its results are applicable to any nucleation and growth
transformation.
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