UTILIZAGCAO DO METODO DO AUTOMATO CELULAR
EM 3D PARA O ESTUDO DO EFEITO DO GRADIENTE DE
ENERGIA ARMAZENADA NA RECRISTALIZAGAO

Fabiano Vicente Figueira *
Paulo Rangel Rios 3
Weslley Luiz da Silva Assis *

Resumo

Este trabalho utiliza como base o método do autdbmato celular para simular o
processo de recristalizagao primaria. Neste trabalho a simulagdo considerou o efeito
do gradiente de deformacgdo presente na matriz. Este gradiente de deformacéao
implica em um gradiente de energia armazenada na matriz encruada. A velocidade
de migragcdo da interface dos graos recristalizados é proporcional a energia
armazenada e portanto depende da posicdo da interface na matriz deformada..
Neste trabalho o efeito desta ndo homogeneidade na distribuicdo da energia
armazenada sobre a evolugéo da recristalizagao foi investigado em detalhe por meio
de simulacdo computacional pelo método do autdmato celular.

Palavras-chave: Autdbmato celular; Recristalizagao.

CELLULAR AUTOMATA SIMULATION IN 3D
OF THE EFFECT OF A GRADIENT OF STORED ENERGY IN
RECRYSTALLIZATION

Abstract

This work uses cellular automata methodology to simulate the primary
recrystallization. In this work the effect of the presence of a deformation gradient was
included in the simulation. This deformation gradient implies in a gradient of stored
energy of cold work. The interface migration velocity is proportional to this stored
energy and therefore it depends on the interface position within the deformed matrix.
In this work, the effect of this heterogeneity in the distribution of stored energy was
investigated in detail by cellular automata computer simulation.
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1 INTRODUGAO

O processo de recristalizagao primaria tem sido frequentemente estudado
com auxilio das teorias classicas de transformacbdes de fase que ocorrem por
nucleagao e crescimento. Este tipo de processo torna-se extremamente complexo
quando analisado de maneira detalhada. Entretanto, pode ser analisado de maneira
geral e simplificada. Um classico exemplo € quando se estudando apenas os
aspectos geométricos sem levar em consideracao perturbagdes externas ao sistema
evolutivo. Este tipo de estudo tem sido realizado por meio de modelos
matematicamente exatos como a teoria JMAK!"?*® e pelos modelos computacionais.
Os modelos computacionais sdo formas mais recentes de estudar o processo de
recristalizacdo. Quando a fisica do modelo computacional se assemelha as
suposi¢des impostas ao modelo, matematico, os resultados da simulagao podem ser
validados pelos modelos analiticos como foi feito por Hesselbésth e Gébell”! e Rios
et al® Os modelos utilizados, geralmente supdem reagdes mais simplificadas em
relacdo ao sistema evolutivo microetrutural real. Sdo desconsideradas em alguns
casos importantes caracteristicas da microestrutura, tais como: impurezas, maclas,
recuperacao, heterogeneidade de energia armazenada na matriz e etc. Todavia a
necessidade de assumir suposi¢coes para simplificar o fendmeno podem induzir a
desvios dos resultados reais. Com intuito de minimizar estes tipos de desvios,
Mukhopadhyay, Loeck e Gottstein®® implementaram recentemente parte da fisica
real ao modelo computacional. A introducdo de parte do fenébmeno fisico real na
simulagdo computacional tem se tornado uma tendéncia para as novas messes de
trabalhos cientificos.

Este trabalho utiliza como base o programa autémato celular desenvolvido por
Rios!”! e as correcdes feitas por Assis® para simular o processo de recristalizacdo
primaria.

ApGs o nucleo ter sido ativado termicamente (nucleagdo), € observado
apenas o crescimento do mesmo. Durante o crescimento, interfaces recristalizadas
avangam sobre a matriz encruada varrendo discordancias e defeitos puntiformes. A
velocidade de avancgo das interfaces livres de defeitos varia de acordo com energia
armazenada na matriz deformada. Regides com maior nivel de energia (maior grau
de deformacgao) tém maior velocidade de avancgo, e regides que possuem menor
nivel de energia terdo, consequentemente, menores velocidades. A velocidade de
avancgo pode ser calculada por:
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Onde:
v = volume do grdo, s = area interfacial entre regido recristalizada e né&o
recristalizada e t =tempo de reacdo em cada etapa.

Durante o processo de deformagao plastica dos materiais metalicos, a energia
€ armazenada heterogeneamente dentro da matriz. Em determinadas regides do
material geralmente sdo encontrados gradientes de deformagdo. Os gradientes de
deformacgao geram, consequentemente, gradientes com distintos niveis de energia,
ja que, a energia é armazenada na forma de defeitos durante a deformagéo. A
energia contida por deformacao € utilizada como forgca motriz para o avango das

2271



interfaces recristalizadas. Segundo Rios e Padilha® a queda da velocidade de
avancgo das interfaces recristalizadas € devido aos gradientes de deformacgéo.

2 MATERIAL E METODOS

A matriz discreta contendo gradientes de deformacgéo foi construida a partir de
resultados obtidos do trabalho recente de Assis. A reconstrugao foi realizada de
acordo com as caracteristicas geométricas dos gradientes de deformagéo
apresentados como resposta de simulagcao de deformagao. Maiores detalhes sobre
a parte de simulacdo da deformacdo do material, estdo descritos nos trabalhos
prévios de Assis.

Os autébmatos celulares (AC) foram empregados como uma ferramenta
computacional para simular a recristalizagdo conforme a metodologia de Hesselbarth
e de Gobel™ Utilizouse o critério da vizinhanca de von Neumann em trés
dimensdes. O espaco discreto foi representado por uma matriz cubica com células
304x304x304 que contém junto 4096 nucleos. Os dados foram usados assim como
nos prévios trabalhos de Rios et al®®' Uma célula foi considerada como um
comprimento unitario, e consequentemente cada célula teve um volume unitario. As
unidades de todas as quantidades calculadas relatadas aqui seguem a partir desta
escolha do parametro unitario da matriz. O numero de nucleos por a unidade do
volume, Nv, foi mantido constante e igual a 1/6859. O numero de células da matriz e
dos nucleos foi escolhido por razdes descritas na nucleagado de saturacédo de sitios
o], assim que todos os nucleos apareceram simultaneamente em t=0 foram
posicionados aleatoriamente dentro da matriz cubica. O tempo € uma variavel
discreta no AC, porque supde que os valores sao inteiros e que partem de t=0. Uma
unidade do tempo corresponde ao intervalo entre duas atualizagbes consecutivos da
matriz. Todas as quantidades desejadas podem ser extraidas das matrizes
simuladas. Detalhes adicionais para a simulacéo tridimensional do AC podem ser
encontrados.”! Os resultados da simulagdo de FEM foram introduzidos nesta matriz
somente qualitativamente. Observou-se que a deformagdo que resulta da
compressao variou aproximadamente 0 a 5. Desta observagao atribuimos cinco
niveis de energia a matriz do AC, variando também de 1 a 5. A matriz do AC foi
dividida entdo em cinco “fatias” paralelas e a cada “fatia” um nivel de energia
correspondente que varia de 1 a 5 foi atribuido de modo que a matriz possuisse um
gradiente de energia. A fim de ser usado como uma referéncia, a simulacédo do AC
foi realizada também em matrizes homogéneas com os niveis de energia uniformes
iguais a 1 e a 3. O nivel de energia igual a 1 (menor nivel possivel) e nivel de
energia igual a 3 (nivel médio de energia) foram simulados. Os resultados destas
simulagdes sdo usados como uma referéncia para o gradiente. A velocidade era
proporcional ao nivel de energia de uma célula particular.
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Figura 1. Representacao da matriz deformada com o gradiente de deformacéo e nivel maximo de
energia igual a 5.
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Figura 2 . Representacéo da matriz deformada sem o gradiente de deformagéo, com nivel minimo de
energia armazenado.
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3 RESULTADOS
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Figura 3 - Curvas de velocidade em fungéo do tempo de reacdo em matrizes com diferentes niveis de
energia armazenadas dentro da matriz.
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Figura 4 - Curvas de fragdes recristalizadas em fungcdo do tempo de reagcdo em matrizes com
diferentes niveis de energia armazenadas dentro da matriz.
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Figura 5 - Curvas de fragdes de areas superficiais por unidade de volume em fungéo do tempo de
reagcdo em matrizes com diferentes niveis de energia armazenadas dentro da matriz.
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Figura 6 - Curvas de fragbes de areas superficiais por unidade de volume em fungéo da fragéo
recristalizada em matrizes com diferentes niveis de energia armazenadas dentro da matriz.

4 DISCUSSAO

Reacdes com diferentes velocidades de evolugdo dentro uma mesma matriz
tendem a ser controladas pelas etapas mais lentas. Fazendo-se uma analogia com a
recristalizacao, pode-se afirmar que as regides que determinam a velocidade final da
transformacao séo as regides de menor energia armazenada.

Durante o processo de recristalizagcdo simulado em malhas discretas
contendo gradiente de deformagdo observou-se uma queda na velocidade de
avango das superficies recristalizadas. Stiiwe, Padilha e Siciliano!'" apresentaram
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um modelo em que, € levada em consideracdo a recuperagdo como grande
causadora da queda de velocidade das interfaces durante a recristalizagéo. Rios!'?
mostra um exemplo de um modelo no qual é apontado o gradiente de deformagao
como o responsavel principal pela queda de velocidade das interfaces
recristalizadas. Oliveiral’™ expde um terceiro exemplo em que sdo utilizadas as
equacgdes da teoria de JMAK para cinética formal em casos que existem grupos de
nucleos dentro da matriz. Os resultados de Sy e de Vy obtidos a partir do método de
suposicao da aleatoriedade dos nucleos, podem gerar uma queda na velocidade de
avanco das interfaces. Todavia neste trabalho nao foi levado em consideragcédo o
efeito da recuperagao, entretanto os resultados obtidos tiveram concordancia com a
teoria de Rios e Padilha.”

Na Figura 3 foram apresentadas seis curvas com perfis muito semelhantes,
na qual cada reagdo acontece em matrizes com niveis de energia de um até seis.
Observa-se que a velocidade inicial de avancgo das interfaces aumenta a medida que
aumenta o nivel de energia dentro do gradiente de deformagdo. A velocidade de
crescimento dos nucleos diminui a medida que aumenta o tempo reagao. Confirma-
se assim, a afirmacao feita na secao anterior, “velocidades de evolugdo dentro uma
mesma matriz tendem a serem controladas pelas etapas mais lentas”.

A Figura 4 mostra as cinéticas de recristalizagdo para as matrizes com os
diferentes niveis de energia armazenada. Nesta comparagao o resultado obtido ja
era esperado, sabendo que um aumento nos niveis de energia armazenada,
ocasiona aumento na cinética de reacado para uma mesma temperatura.

Nas Figuras 5 e 6 observa-se uma nitida queda na area interfacial em fungao
do tempo de reacdo e da fragdo recristalizada respectivamente. Quanto maior o
nivel de energia armazenada na forma de gradiente menor é a fracdo de area
interfacial por unidade de volume.

5 CONCLUSAO

Quanto maior o nivel de energia dentro de um gradiente de deformacgéo, mais
acentuada sera a queda da velocidade das interfaces. O aumento do nivel de
energia armazenada dentro do gradiente de deformacédo matriz, acarreta aumento
na cinética de reagdo de recristalizagdo. Maior velocidade em uma determinada
diregdo pode provocar um alongamento do grédo, na direcdo mais favorecida de
energia. Os resultados atuais mostram um efeito significativo do gradiente de
energia armazenada na cinética de transformacgéo e na evolugao microestrutural. O
efeito observado aqui é puramente um efeito do crescimento desde que a nucleagao
for mantida aleatdria. A Velocidade da interface realmente decresce quando existe
gradiente de deformacg&o na matriz.

Os dois métodos sdo boas ferramentas para estudar qualitativamente a
deformacéao e recozimento dos materiais metalicos.
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