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RESUMO

Em um recente trabalho, Rios e Villa apresentaram um novo método analítico exato que se adéqua às transformações de fases simultâneas e/ou sequenciais. Neste trabalho foi utilizado o Autômato Celular (AC) para o modelamento microestrutural evolutivo das transformações simultâneas, que ocorrem por nucleação e crescimento. As equações analiticamente exatas de Rios e Villa foram comparadas com dados obtidos nas simulações. A partir destas comparações, concluiu-se que em condições de aleatoriedade de disposição espacial dos núcleos o AC é um excelente método para descrição microestrutural da evolução de reações simultâneas. Contudo a não aleatoriedade de disposição espacial dos núcleos interfere nos resultados, tornando o método não aplicável para essa condição, quando analisado via AC. A partir do estudo assegura-se que simulações computacionais podem ser utilizadas para prever o comportamento das transformações individualmente e gerar uma projeção da microestrutura evolutiva do material.
Palavras-Chave: Transformação de Fase, Recristalização, Simulação Computacional, Autômato Celular.
1. INTRODUÇÃO

O tratamento analítico clássico da recristalização se dá devido a Johnson-Mehl(1), Avrami(2) e Kolmogorov(3) - (JMAK)  e resulta em equações analíticas exatas.


Em um recente trabalho, Rios e Villa(4) apresentaram um novo método analítico exato para modelar situações em que mais de uma transformação de fase ocorre simultaneamente e/ou sequencialmente. O novo método permite extrair a cinética das reações individuais a partir da microestrutura gerada por duas ou mais reações ocorrendo simultaneamente. Entretanto, ele fornece apenas valores de parâmetros microestruturais como fração volumétrica e área por unidade de volume. Portanto utilizou-se o método do autômato celular (AC)(5) para simular reações simultâneas não só para comparar com a solução analítica, mas também para gerar e avaliar as microestruturas que podem ser obtidas por estas reações.


O modelamento microestrutural da 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. Neste trabalho estudamos o efeito da distribuição espacial de núcleos sobre os resultados da simulação computacional.
2. Descrição da simulação
Foi simulada a reação simultânea de crescimento de duas fases distintas em uma mesma matriz pelo método do autômato celular, para o 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 304³ 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 = 2, isto foi necessário para distinguir as fases dentro da matriz. 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.
3. MODELO ANALÍTICO DAS REAÇÕES SIMULTÂNEAS

As expressões a seguir estão de acordo com método analítico desenvolvido por Rios e Villa(4). Suponha que existam duas reações simultâneas, reação 1 e 2. Cada reação tem sua velocidade própria, G1 e G2, constante. A nucleação é por saturação de sítios em ambos, e os núcleos estão localizados aleatoriamente no espaço, o número de núcleos por unidade de volume é NV1 e NV2, respectivamente. A Fração volumétrica (VV) e a Quantidade de área interfacial entre a região recristalizada e a não recristalizada por unidade de volume (SV) para fase 1 podem ser estimados por:
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Expressões análogas podem ser escritas para a reação da fase 2 simplesmente pela troca de parâmetros de 1 para 2.

A Fração volumétrica (VV) total pode ser encontrada por:
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Para valores experimentais temos V*V1:
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A Quantidade de área interfacial entre material recristalizado e não recristalizado por unidade de volume (SV) total pode ser encontrada por:
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Então para valores experimentais, S*V1 temos:
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G também pode ser obtido por: 
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O caminho microestrutural nos dá um resultado interessante, mas vale ressaltar que depende de G1 e G2.
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4. RESULTADOS E DISCUSSÃO
Os dados obtidos a partir da simulação pelo Autômato Celular são representados por pontos e os dados previstos a partir das equações analíticas são representados por linhas sólidas. Com esses gráficos podemos então comparar os métodos.
Inicialmente foram utilizados distribuição aleatória de núcleos iniciais tanto para a fase 1 quanto para a fase 2. Na Figura 1 observa-se que as curvas apresentam uma boa concordância entre a simulação computacional e a metodologia analítica de Rios e Villa(4). 
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Figura 1: Representa a condição de nucleação aleatória para ambas as fases (a) Cinética de evolução de duas fases crescendo simultaneamente versus tempo de transformação. (b) Área superficial por unidade de volume SV versus tempo de transformação de duas fases crescendo simultaneamente. (c) Velocidade de avanço das interfaces transformadas versus tempo de transformação de duas fases crescendo simultaneamente. (d) Área superficial por unidade de volume SV versus fração volumétrica VV de duas fases crescendo simultaneamente.
A partir desse ponto foram utilizadas condições de nucleação não aleatórias. Uma metade dos núcleos apresentam nucleação periódica e a outra metade nucleação aleatória. Essa diferença de nucleação está bem evidenciada na Figura 2 que demonstra a representação esquemática da microestrutura simulada.
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Figura 2: Microestrutura simulada da transformação. (a) com nucleação periódica para a fase 1 e aleatória para a fase 2. (b) com nucleação periódica para a fase 2 e aleatória para a fase 1.

Na Figura 3 (a) observa-se que a cinética de crescimento apresenta uma boa concordância entre a simulação e a metodologia analítica. A evolução microestrutural de cada fase também pôde ser bem representada pelo método analítico. Na Figura 3 (b) observa-se que a cinética de crescimento não apresenta uma boa concordância entre a simulação e a metodologia analítica. 
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Figura 3: Cinética de evolução de duas fases crescendo simultaneamente versus tempo de transformação. (a) com nucleação periódica para a fase 1 e aleatória para a fase 2. (b) com nucleação periódica para a fase 2 e aleatória para a fase 1.

Na Figura 4 (a) observa-se uma razoável similaridade, entre as curvas de SV simuladas e calculadas analiticamente. Na Figura 4 (b) temos uma discordância.
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Figura 4: Área superficial por unidade de volume SV versus tempo de transformação de duas fases crescendo simultaneamente. (a) com nucleação periódica para a fase 1 e aleatória para a fase 2. (b) com nucleação periódica para a fase 2 e aleatória para a fase 1.
Na Figura 5 podemos evidenciar as diferenças entre as velocidades.
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Figura 5: Velocidade de avanço das interfaces transformadas versus tempo de transformação de duas fases crescendo simultaneamente. (a) com nucleação periódica para a fase 1 e aleatória para a fase 2. (b) com nucleação periódica para a fase 2 e aleatória para a fase 1.
Observando a Figura 6 (a) nota-se que o caminho microestrutural apresenta boa concordância, já na Figura 6 (b) não há essa concordância. 
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Figura 6: Área superficial por unidade de volume SV versus fração volumétrica VV de duas fases crescendo simultaneamente. (a) com nucleação periódica para a fase 1 e aleatória para a fase 2. (b) com nucleação periódica para a fase 2 e aleatória para a fase 1.
5. Conclusão
Com o parâmetro de nucleação aleatória o Autômato Celular se mostrou como um método versátil e eficiente, já quando se varia essa condição de aleatoriedade o método não é muito confiável. Foi possível observar as diferenças durante a evolução microestrutural das distintas fases na matriz simulada. As concordâncias obtidas da simulação computacional com o método analítico quando com nucleação aleatória 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 THE EFFECT OF NUCLEI IN NO RANDOM nucleations AND GROWTH OF SIMULTANEOUS REACTIONS VIA CELLULAR AUTOMATA
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ABSTRACT


In a recent article, Rios and Villa demonstrated a new analytical method that can be adjusted to simultaneous and/or sequential phase transformation. In this study we used the Cellular Automata (CA) for modeling microstructural evolution of the simultaneous transformations that occur by nucleation and growth. The equations analytically exact of Rios and Villa was compared with data obtained in the simulations. From these comparisons, it was found that under conditions of random distribution of nuclei the CA is an excellent method for describing microstructural evolution of simultaneous reactions. However the no random distribution of the spatial arrangement of nuclei affects the results, making the method not applicable for this condition. From the study we conclude that computer simulations can be used to predict the behavior of the phases individually and generate a projection evolution of the microstructure of the material.
Keywords: Phase Transformation, Recrystallization, Computer Simulation, Cellular Automata.
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