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"A mente que se abre

a uma nova ideia

jamais voltará

ao seu tamanho original"

(Albert Einstein)
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Resumo

A cinética da transformação de fases tem sido estudada regularmente visando entender
a maneira com que acontece a nucleação e o crescimento dos grãos 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
consideração que a nucleação ocorre em sítios uniformemente aleatórios, que a velocidade
é constante e uniforme, e, que os núcleos possuem formatos esféricos. Entretanto,
na prática, podem ocorrer situações em que essas premissas não são verdadeiras. E,
embora já exista uma forma de se analisar a não aleatoriedade dos núcleos, que é
através da contiguidade, existem casos onde a sua quantificação se torna impraticável
devido a dificuldade experimental em realizar as medidas com precisão. Em vista disso,
este trabalho foi concebido como uma forma de se estudar a não aleatoriedade dos
núcleos na cinética da recristalização, por meio da análise dos gráficos originados das
derivadas da área superficial por unidade de volume, da fração volumétrica e do caminho
micrestrutural, obtidos através da simulação computacional. Para isso, inicialmente
serão abordados outros métodos de se compreender as transformações de fases, como:
o Caminho Microestrutural, o Processo de Ponto de Poisson e o modelo de nucleação
de John Cahn. Para simular os tipos de nucleações, foi utilizado o programa baseado no
método do Cone Causal que foi desenvolvido pelo Núcleo de Modelamento Microestrutual
(NMM) da Escola de Engenharia Industrial Metalúrgica de Volta Redonda (EEIMVR).
Através dele, foi possível reproduzir as nucleações: Homogênea, Contorno de Grão, Planos,
Cluster e Gradiente de Nucleação. Os resultados das simulações foram comparados com
as teorias desenvolvidas por Villa, Rios e o modelo JMAK. Os gráficos gerados, bem
como suas derivadas, foram analisados separadamente e em conjunto, afim de, propor um
modelo analítico composto de 3 métodos de se detectar a não aleatoriedade dos núcleos
através dos pontos de interseção entre as derivadas das nucleações e o eixo horizontal do
gráfico. Ao final, pôde-se concluir que o método aqui proposto tem aplicação simplificada
em relação ao método da contiguidade e que os pontos forneceram faixas de valores que
indicavam se a nucleação havia ocorrido de forma aleatória ou não.



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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primeiro programa que foi criado pelo NMM utilizando o método do Autômato Celular

para simular os efeitos da recristalização e sua implementação na metalurgia e que depois

foi atualizado para o método do Cone Causal; E, os tipos de nucleações que puderam ser

simulados através dele.

Capítulo 3, Revisão Bibliográfica, onde é feito um apanhado de quais assuntos estão

sendo abordados no Brasil e no mundo em relação aos tópicos: nucleação, crescimento,

microestrutura e simulação computacional. Utilizando como ferramenta de pesquisa o

Google Acadêmico, para encontrar artigos, dissertações, teses e publicações em revistas

conceituadas.

Capítulo 4, Metodologia, discorre sobre como a simulação foi realizada, quais

dados foram inseridos inicialmente, com quais modelos analíticos as simulações foram

comparadas e quais gráficos foram gerados utilizando o GeoGebra como meio de interface

gráfica. Também foi abordado o método das diferenças finitas, que foi utilizado para

calcular a derivada discreta; Foram feitas as derivadas analíticas do modelo analiticamente

exato de Rios, Villa e da teoria JMAK; E, foi explicado como foi feita a normalização do

tempo nos casos da área superficial por unidade de volume e da fração volumétrica, visto

que elas estavam em escalas diferentes.

Capítulo 5, Resultados e Discussão, apresenta as analises feitas a respeito da

contiguidade como forma de determinar a não aleatoriedade dos núcleos e como pode

ser utilizado o modelo proposto nesta dissertação com base nos 3 métodos de estudo das

derivadas dos gráficos. Bem como uma comparação entre os dois métodos.

O capítulo 6, Conclusões e Trabalhos Futuros, apresenta as conclusões sobre: a

eficiência do método do Cone Causal, a consistência entre os modelos analíticos e a

simulação, a contiguidade e a posição dos pontos de interseção das derivadas com o eixo

horizontal do gráfico. E, ao final, são 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 analítico capaz de detectar a não aleatoriedade dos núcleos em

uma matriz no R3.

1.1.2 Objetivos Específicos

• Abordar outras formas de se estudar as transformações de fases além da teoria

JMAK;

• Apresentar alguns dos diferentes tipos de nucleações que podem ocorrer durante o

processo de transformação de fases, e, a disposição dos núcleos no espaço em cada

uma delas;

• Simular via modelo computacional as nucleações: Homogênea, Contorno de Grão,

Planos, Cluster e Gradiente de Nucleação;

• Representar graficamente as simulações das nucleações para provar a não

aleatoriedade dos núcleos inicias;

• Analisar as derivadas discretas das simulações e as derivadas analíticas das equações,

a fim de, desenvolver o modelo analítico;

• Comparar o modelo aqui proposto com o método da contiguidade.



































2.2 Cinética da Transformação de Fase 36

NV = IV

NS = ISS

NE = IEL

NC = ICC

Onde,

• IV representa a nucleação homogênea por unidade de volume;

• IS é a taxa de nucleação por unidade de área;

• IE é a taxa de nucleação por unidade de comprimento das faces dos grãos;

• IC , é a taxa de nucleação por arestas;

• S é a área do contorno;

• L é o comprimento da borda do grão;

• C é o número de cantos dos grãos.

Cada sítio, NV , NS, NE e NC são respectivamente o volume, a área dos contornos,

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

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

N = NV +NS +NE +NC

Considerando a nucleação por saturação de sítio, pode-se escrever as seguintes

equações:

VS = 1− exp

{
−2 SGt

[
1−

∫ 1

0

exp
(
−πλG2t2

(
1− x2

)
dx
)]}

VE = 1− exp

{
−2LG2t2

[
1− 2

∫ 1

0

y exp
(
−2Gt

(
1− y2

) 1
2

)
dy

]}

VC = 1− exp

{
4π

3
CG3t3

[
1−

∫ 1

0

exp
(
−πG2t2

(
1− x2

))
dx

]}
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Nos casos em que as taxas de nucleação são elevadas e os tempos são muito longos,

as equações anteriores podem ser reduzidas a:

VS = 1− exp[−2SGt]

VE = 1− exp[−πLG2t2]

VC = 1− exp

[
4π

3
CG3t3

]
As áreas das regiões transformadas e não transformadas por unidade de volume,

SV , e o caminho microestrutural, podem ser calculados, respectivamente, pelas seguintes

equações:

SV =
1

G

(
dVV

dt

)

SV = (1− VV )SV E
















