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RESUMO

Recentemente Rios e Vilas desenvolveram um novo método analítico capaz de descrever cinéticas de reações simultâneas. Este modelo foi desenvolvido para as hipóteses de transformação propostas por JMAK. Neste trabalho utilizou-se o método computacional do Cone Causal para simulação de reações de nucleação e crescimento de fases distintas que ocorrem simultaneamente. Foram estudados aspectos microestruturais dinâmicos tais como: fração volumétrica transformada, área superficial por unidade de volume, velocidade de avanço das interfaces, caminho microestrutural e microestrutura simulada em 3D. No fim do trabalho observa-se que, cada fase possui um perfil cinético próprio que contribui para cinética total da reação. Diferentemente do que acontece em outros casos de reações simultâneas, na etapa de crescimento, quem determina o fim da reação é a fase mais rápida. Todas as conclusões e afirmações sobre o estudo foram realizadas de acordo com as curvas e as microestruturas geradas no final de cada simulação computacional.

 Palavras Chaves: Reações Simultâneas, Nucleação, Crescimento, e Transformação de fase.
INTRODUÇÃO
Parâmetros Metalúrgicos 


 A recristalização é um fenômeno bem conhecido, objeto de  um  grande  número de trabalhos e de diversos livros. Ela ocorre a partir de uma matriz que sofreu deformação, e consiste-se em duas etapas:

a)Nucleação  –   nesta  etapa  ocorre  o  aparecimento  de  “novos”  grãos  livres de deformação. Neste caso parâmetros como a distribuição espacial dos núcleos ea  cinética  de  aparecimento  destes  núcleos  são  extremamente  importantes.  

b)Crescimento – nesta etapa  os  “novos”  grãos aumentam de  tamanho.  Uma primeira suposiçãoseria  a  de  que  estes  novos  grãos  crescem  com  velocidade  constante.  Porém a práticatem  mostrado  que  esta  velocidade decresce com o tempo de recristalização.   O tratamento analítico clássico  da  recristalização  devido  a  Johnson-Mehl[1],  Avrami[2]  e  Kolmogorov[3]  -  (JMAK)  resulta  em  equações  analíticas  exatas.  Para o caso de "saturação de sítios",isto  é, quando  todos os  núcleos  se formam no início da reação em  t =0, o resultado é bem conhecido: 

[image: image25.emf]
Onde VV é a fração volumétrica, t é o tempo, NV é o número de núcleos por unidadede  volume  e  G  é  a  velocidade  constante  de  crescimento  das regiões  transformadas,  supostas  de  forma  esférica
Recentemente, Rios e Villa[4] desenvolveram  um método analítico novo  e  matemático entre  exato  para  modelar  situações  em  que  mais  de  uma  transformação  ocorre  simultaneamente  e/ou  sequencialmente.  Este novo método permite  se  construir  modelos  analíticos  para  duas  ou  mais  reações  a  partir  dos  modelos  individuais.  Além disto, permite extrair  a  cinética  das reações individuais a partir da microestrutura gerada por duas ou mais reações ocorrendo simultaneamente.  O método analítico, entretanto,  fornece  apenas  valores  de  parâmetros  microestruturais  como  fração  volumétrica  e  área  por unidade  de  volume.  Portanto utilizou-se o método  do  cone causal  para  simular  reações  simultâneas  não  só  para  comparar  com  a  solução  analítica,  mas  principalmente para  gerar  as microestruturas  que podem  ser  obtidas  por estas reações simultâneas 
Parâmetros Computacionais


 O modelamento microestruturalda  recristalização  permite  variar grandezas  tais  como:  distribuição  espacial  de  núcleos  e  forma  funcional  da  velocidade de crescimento. Além disto, permite a quantificação exata de todos os parâmetros microestruturais  relevantes  tais  como:  fração  volumétrica recristalizada,  área  de  interfaces  por  unidade  de  volume,  distribuição  de tamanhos dos grãos dentre outros. Obter tais grandezas experimentalmente é um trabalho demorado que envolve erros experimentais consideráveis. Dentre as hipóteses acima,  especialmente  importante  é  a  hipótese  de que  os  núcleos  estejam  localizados  no  espaço  "aleatoriamente"  ou  melhor localizados de modo "uniformemente aleatório". 

Um modelo computacional muito utilizado para descrever a cinética de recristalização é os Autômatos Celulares. No entanto, apresenta limitações no que diz respeito a forma do grão gerada por esse método e uma correção através de um fator de forma foi necessária. Então foi desenvolvido um novo modelo computacional capaz de descrever a cinética de recristalização. Esse modelo é baseado na teoria cone causal e a princípio é desenvolvido para as hipóteses de transformação propostas por JMAK.

O Objetivo deste trabalho é comparar as equações analíticas já existes para fenômenos com nucleação e crescimento e comparar com os resultados obtidos do método computacional cone causal, para provar a validez do novo método computacional.

METODOLOGIA
Descrição da Simulação:

Foi simulada a reação simultânea de crescimento de duas fases distintas em uma mesma matriz. Foi utilizada a metodologia do cone causal, para crescimento das fases e vizinhança de Von Neumann em 3D (seis vizinhos) base na regra de transição. O sistema estudado era contido por uma matriz cúbica de 300³ células, e duas fases com as mesmas quantidades de núcleos iniciais, porém, velocidades distintas de crescimento. A fase um possui velocidade G1 = 1 e a fase dois possui velocidade G2 = 1.5, isto foi necessário para distinguir as fases dentro da matriz. O programa foi escrito em linguagem Fortran 2003, e compilado pelo Visual Studio 2010 ®. A visualização das microestruturas transformadas foi realizada com auxílio do programa Tecplot 360 ® versão 2010, a elaboração dos gráficos foi realizada com o auxílio do programa OriginPro 8.5.1. Na entrada de dados da simulação foram escolhidos 64 núcleos para cada fase, com saturação de sítios (surgimento imediato no início da reação) para todos os grãos. Para simular uma amostra infinita foram utilizadas condições de contorno periódicas para todas as direções da matriz cúbica. O programa foi desenvolvido para apresentar como resultados de simulação: tempo de reação, fração volumétrica transformada, área superficial por unidade de volume, e velocidade de crescimento de cada fase. As grandezas podem ser obtidas no final da simulação, e são representadas em termos de reação total, e individualmente para cada fase.

Equações Analíticas 

Suponham os que existem duas reações simultâneas denotadoareação 1e 2. Cada reação tem a sua própria velocidade, G1e G2, suposto constante. Nucleação é de sitio saturado em ambas as reações. Nas reações 1 e  2 os  núcleos estão localizados uniformemente aleatoriamente no espaço e  no número de núcleos por unidade de volume é NV1 e NV2, respectivamente. Para uma tratamento mais preciso de nucleação homogénea empregando processo de Poisson não homogêneo, ver RioseVilla[7]. A densidade média do volume teórico ou fração volumetrica (eq. A) e densidade de área interfacial (eq. B) para a reação 1 são:
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Expressões semelhantes podem ser escrito para a reação 2 simplesmente através da troca deos subscritos1 para 2. A densidade de volume total média (eq. C) pode ser escrita por:
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V * v1(D) pode ser obtida por
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                                                   (D)
Esta equação D pode ser integrada analiticamente e simplificado dando origem a equação E:
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A densidade de área interfacial total experimental (equação F )  é dada por:
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          (F)
A densidade de área interfacial total (Equação G) é dada por:
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                                                                            (G)
A velocidade da reação total(equação H) é dado por:
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                                                                                      (H)
RESULTADOS

Como resultado teve-se gráficos construídos com dados a partir da simulação pelo Cone Causal que são representados por pontos nos gráficos e com dados previstos a partir das equações analíticas que são representados por linhas sólidas nos gráficos. Com tais gráficos podemos então comparar os métodos computacionais e analíticos.

Análise dos Gráficos 

Na Figura 1 observa-se que a cinética de crescimento apresenta uma boa concordância entre a simulação computacional e a metodologia analítica de Rios e Villa. A evolução microestrutural de cada fase pôde ser bem representada pelo método analítico. 

Assim como foi observado na fração volumétrica transformada em função do tempo de reação (Figura 1), na figura 2 e figura 3 também houve uma razoável concordância, entre as curvas simuladas e calculadas analiticamente. 
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Fig.4: Fração Volumétrica versus tempo de reação simulado
Fig.5: Área superficial por unidade de volume versus tempo de reação simulado
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Fig.8: Caminho microestrutural da fase 1 em vermelho da fase 2 em azul e da fase total em preto

Fig.9 : Velocidade versus Tempo de reação simulado

CONCLUSÕES
Realizar o fenômeno da recristalização via cone causal foi muito importante, pois a forma geometria dos núcleos é diferente dos métodos já existentes e não é utilizado apenas para nucleações homogenias mais também para outros tipos de nucleação como clusters e não homogênea.

Comprovamos que o novo método computacional baseado na teoria do cone causal é capaz de descrever a cinética de recristalização. Foi possível observar as diferenças durante a evolução microestrutural das distintas fazes na matriz simulada. As concordâncias obtidas da simulação computacional com o método analítico foram alcançadas sem sequer algum ajuste de curvas. Desta forma o fenômeno simulado pode ser considerado como uma boa representação da sua proposta de evolução microestrutural. Ocorreu neste caso um fenômeno um pouco atípico em outras reações simultâneas, como o limite de crescimento era apenas a outra fase, a fase mais rápida cresceu até o fim da reação, enquanto a fase mais lenta parou no início. Este fato ocorre devido ao envelopamento da fase mais lenta, ela é cercada pela fase mais rápida e perde espaço para o crescimento. Dessa forma, cessa o crescimento prematuramente. 
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STUDY OF EFFECT OF RANDOMNESS OF NUCLEI IN NUCLEATION AND GROWTH SIMULTANEOUS REACTIONS VIA CONE CAUSAL.

RESUMO

Rivers and Villa recently developed a new analytical method capable of describing kinetics of simultaneous reactions. This model was developed to transform the hypotheses proposed by JMAK. In this study we used the computational method Cone Causal to simulate reactions of nucleation and growth phases that occur simultaneously. We studied dynamic microstructural features such as volume fraction transformed, surface area per unit volume, forward speed of the interfaces, and microstructural path simulated 3D microstructure. After work it was observed that each phase has a kinetic profile itself contributes to the total kinetic reaction. Unlike what happens in other cases of simultaneous reactions in the growth stage, who determines the order of the reaction is the faster phase. All statements and conclusions of the study were conducted in accordance with the curves and microstructures generated at the end of each simulation.
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