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Resumo

A cinética da transformagcao de fases tem sido estudada regularmente visando entender
a maneira com que acontece a nucleagao e o crescimento dos graos de um determinado
material e como ela interfere nas propriedades do mesmo. Muitas vezes esses estudos
utilizam como base a teoria de Johnson, Mehl, Avrami e Kolmogorov, que levam em
consideracao que a nucleacao ocorre em sitios uniformemente aleatérios, que a velocidade
é constante e uniforme, e, que os ntcleos possuem formatos esféricos. Entretanto,
na pratica, podem ocorrer situacoes em que essas premissas nao sao verdadeiras. E,
embora ji exista uma forma de se analisar a nao aleatoriedade dos ntcleos, que ¢é
através da contiguidade, existem casos onde a sua quantificacao se torna impraticavel
devido a dificuldade experimental em realizar as medidas com precisao. Em vista disso,
este trabalho foi concebido como uma forma de se estudar a nao aleatoriedade dos
nicleos na cinética da recristalizacao, por meio da anélise dos graficos originados das
derivadas da area superficial por unidade de volume, da fragao volumétrica e do caminho
micrestrutural, obtidos através da simulagao computacional. Para isso, inicialmente
serao abordados outros métodos de se compreender as transformagcoes de fases, como:
o Caminho Microestrutural, o Processo de Ponto de Poisson e o modelo de nucleagao
de John Cahn. Para simular os tipos de nucleagoes, foi utilizado o programa baseado no
método do Cone Causal que foi desenvolvido pelo Niicleo de Modelamento Microestrutual
(NMM) da Escola de Engenharia Industrial Metalirgica de Volta Redonda (EEIMVR).
Através dele, foi possivel reproduzir as nucleagoes: Homogénea, Contorno de Grao, Planos,
Cluster e Gradiente de Nucleagao. Os resultados das simulagoes foram comparados com
as teorias desenvolvidas por Villa, Rios e o modelo JMAK. Os graficos gerados, bem
como suas derivadas, foram analisados separadamente e em conjunto, afim de, propor um
modelo analitico composto de 3 métodos de se detectar a nao aleatoriedade dos ntcleos
através dos pontos de intersecao entre as derivadas das nucleacoes e o eixo horizontal do
grafico. Ao final, péde-se concluir que o método aqui proposto tem aplicagao simplificada
em relacao ao método da contiguidade e que os pontos forneceram faixas de valores que
indicavam se a nucleacao havia ocorrido de forma aleatéria ou nao.



Abstract

The phases transformation kinetics has been regularly studied in order to understand
how nucleation and grain growth happen in materials and how it interferes with their
properties. Many of these studies are based on the theory of Johnson, Mehl, Avrami
and Kolmogorov, which considers that nucleation occurs in uniformly random sites, that
the velocity is constant and uniform, and that nuclei have spherical shapes. However,
in practice, there are situations where these assumptions are not true. And, although
there is already a way to analyze the non-randomness of the nuclei, which is through
contiguity, there are cases where its quantification becomes impractical due to the
experimental difficulty in performing the measurements with precision. In view of this,
this work was conceived as a way to study the non-randomness of nuclei in the kinetics
of recrystallization, through the analysis of graphs originating from the derivatives of
the surface area per unit volume, volumetric fraction and the microstructural path,
obtained through the computer simulation. For this, other methods of understanding
phase transformations will be discussed initially, such as: the Microstructural Path,
the Poisson Point Process and the John Cahn nucleation model. To simulate the
types of nucleation, a program based on the Causal Cone method developed by the
Microstructural Modeling Nucleus (NMM) of the Volta Redonda Industrial Metallurgical
Engineering School (EEIMVR) was used. Through it, it was possible to reproduce the
nucleations: Homogeneous, Grain Contour, Planes, Cluster and Nucleation Gradient.
The simulation results were compared with the theories developed by Villa, Rios and the
JMAK model. The generated graphs, as well as their derivatives, were analyzed separately
and together, in order to propose an analytical model composed of 3 methods to detect the
non-randomness of the nuclei using the range of values of the the points that are obtained
through the intersection between the derivatives of nucleations and the horizontal axis of
the graph. In the end, it was possible to conclude that the method proposed here has a
simplified application in relation to the contiguity method and that the points provided
ranges of values that indicated whether the nucleation had occurred randomly or not.
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Aa . Fracao de area

Ly, : Fragao linear

Pp Fragao de pontos

Cs Contiguidade

t Tempo

k . Constante da equagao de Avrami
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primeiro programa que foi criado pelo NMM utilizando o método do Autémato Celular
para simular os efeitos da recristalizacao e sua implementagao na metalurgia e que depois
foi atualizado para o método do Cone Causal; E, os tipos de nucleagoes que puderam ser

simulados através dele.

Capitulo 3, Revisao Bibliografica, onde é feito um apanhado de quais assuntos estao
sendo abordados no Brasil e no mundo em relagao aos topicos: nucleagao, crescimento,
microestrutura e simulagao computacional. Utilizando como ferramenta de pesquisa o
Google Académico, para encontrar artigos, dissertagoes, teses e publicagdes em revistas

conceituadas.

Capitulo 4, Metodologia, discorre sobre como a simulacao foi realizada, quais
dados foram inseridos inicialmente, com quais modelos analiticos as simulacoes foram
comparadas e quais graficos foram gerados utilizando o GeoGebra como meio de interface
grafica. Também foi abordado o método das diferencas finitas, que foi utilizado para
calcular a derivada discreta; Foram feitas as derivadas analiticas do modelo analiticamente
exato de Rios, Villa e da teoria JMAK; E, foi explicado como foi feita a normalizacao do
tempo nos casos da area superficial por unidade de volume e da fracao volumétrica, visto

que elas estavam em escalas diferentes.

Capitulo 5, Resultados e Discussao, apresenta as analises feitas a respeito da
contiguidade como forma de determinar a nao aleatoriedade dos ntucleos e como pode
ser utilizado o modelo proposto nesta dissertagao com base nos 3 métodos de estudo das

derivadas dos graficos. Bem como uma comparacao entre os dois métodos.

O capitulo 6, Conclusces e Trabalhos Futuros, apresenta as conclusoes sobre: a
eficiéncia do método do Cone Causal, a consisténcia entre os modelos analiticos e a
simulagao, a contiguidade e a posicao dos pontos de intersecao das derivadas com o eixo
horizontal do grafico. E, ao final, sao sugeridas algumas propostas de trabalhos que podem

ser feitas a partir dos dados aqui obtidos.
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1.1 Objetivos

1.1.1 Objetivo Geral

Propor um modelo analitico capaz de detectar a nao aleatoriedade dos ntcleos em

uma matriz no R3.

1.1.2 Objetivos Especificos

e Abordar outras formas de se estudar as transformacoes de fases além da teoria
JMAK;,

e Apresentar alguns dos diferentes tipos de nucleacées que podem ocorrer durante o
processo de transformacao de fases, e, a disposicao dos ntcleos no espaco em cada

uma delas;

e Simular via modelo computacional as nucleacoes: Homogénea, Contorno de Grao,

Planos, Cluster e Gradiente de Nucleacao;

e Representar graficamente as simulagoes das nucleacoes para provar a nao

aleatoriedade dos ntcleos inicias;

e Analisar as derivadas discretas das simulacoes e as derivadas analiticas das equagoes,

a fim de, desenvolver o modelo analitico;

e Comparar o modelo aqui proposto com o método da contiguidade.
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Ny =1Iy
Ns = IsS
Ng = IgL
Ne = IoC

Onde,

e [y, representa a nucleagao homogénea por unidade de volume;

e [5 é a taxa de nucleacao por unidade de area;

e [ é a taxa de nucleagao por unidade de comprimento das faces dos graos;

e /o, é a taxa de nucleagao por arestas;

e S é a area do contorno;

e [ é o comprimento da borda do grao;

e (' & o ntiimero de cantos dos graos.

Cada sitio, Ny, Ng, Ng e N¢ sao respectivamente o volume, a area dos contornos,

arestas e os vértices dos graos, todos por unidade de volume. E, a taxa total de nucleacao

por unidade de volume pode ser obtida através da soma deles:

N = Ny + Ng + N + N¢

Considerando a nucleagao por saturacao de sitio, pode-se escrever as seguintes

equacoes:

1
Ve=1—exp {—2 SGt [1 — / exp (—WAGQtQ (1 — x2) d:v)} }
0

ol

1
Ve=1—exp {—2LG2t2 [1 — 2/ Yy exp (—QGt (1 — y2) ) dy] }
0

1
Voe=1—exp {%C’thg {1 — / exp (—ﬂ'Gth (1 — xz)) da:} }
0
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Nos casos em que as taxas de nucleacao sao elevadas e os tempos sao muito longos,

as equagoes anteriores podem ser reduzidas a:

Vs =1 — exp|—25Gt]
Vi = 1 — exp[—7LG*t?]

4
Vo=1—exp {§0G3t3]

As areas das regioes transformadas e nao transformadas por unidade de volume,
Sy, e o caminho microestrutural, podem ser calculados, respectivamente, pelas seguintes

equacoes:
























