Capitulo 12

Simulacdo computacional de recristalizacdo de grdos

Maurilio Pereira Gomes
Luis Augusto Mendes dos Reis
Evandro Giuseppe Betini

Resumo: Um modelo de Monte Carlo bidimensional foi desenvolvido para simular a
recristalizagcdo de graos na presen¢a de uma particula circular imdvel para diferentes
valores de energias armazenadas. Para energias armazenadas maiores que um valor
critico (H/] = 2,01) a propagacdo da recristalizagdo pdde facilmente transpor a particula
imovel, levando a uma densidade aleatoria dos graos e a uma influéncia insignificante da
particula imoével na cinética da recristalizagdo. Para energias armazenadas mais baixas
(H/] = 0,1), a particula imével limita a propagacao da recristalizacdo, levando a uma

recristalizacdo incompleta.

Palavras-chave: Simula¢do; Recristalizacao de graos; Método Monte Carlo



Engenharia no Século XXI - Volume 16

1. INTRODUCAO

Existe uma grande influéncia das particulas de segunda fase na recristalizagdo primaria. Uma
caracteristica interessante da recristalizacdo na presenca de particulas secundarias é que, em alguns
casos, estas particulas retardam a recristalizacdo, enquanto em outros, a cinética da recristalizacdo é
acelerada. As razdes para esta variagdo estdo associadas ao retardo na migracdo de particulas presentes
nos contornos de graos e a nucleagido estimulada por particulas de graos ja recristalizados [1].

A aplicacdo do método de Monte Carlo baseado em cadeias de Markov: Metropolis-Hastings em simulacdo
microestrutural tem tido bastante adesdo principalmente por meio da extensdo do modelo de rede de
Ising, utilizado na modelagem de sistemas de rotacdo magnética, ao modelo de Potts com multiplos
estados cinéticos [2].

0 modelo original de Ising estd na forma de um modelo de malha de rotagdo 0/1, onde a energia interna
de um sistema magnético é calculada como a soma das energias de interacio de pares continuos que estdo
conectadas aos n6s de uma malha regular. O modelo de Potts se desvia do modelo de Ising por generalizar
a rotacdo e usando um algoritmo Hamiltoniano diferente. Ele substitui a variavel de rotacdo booleana, em
que apenas dois estados sdo admissiveis (girar para cima ou girar para baixo) por uma varidvel mais
abrangente, onde € possivel que esta assuma qualquer um dos estados de rotacdo presente dentre varios
espectros discretos, e leva em conta apenas a interagdo entre vizinhos diferentes. A introducio deste
espectro mais amplo de diferentes rotacoes possiveis permite representar dominios discretamente por
regides de estado idéntico (rotagdo). Por exemplo, na simulagdo microestrutural, esses dominios podem
ser interpretados como areas de matéria cristalina de orientacdo semelhante. Cada uma dessas varidveis
de orientacdo de rotacdo pode ser equipada com um conjunto de valores de varidveis de estado
caracteristicos, quantificando a energia da rede, a densidade de deslocamento, o fator de Taylor ou
qualquer outra propriedade constitutiva de interesse dependente da orientacdo. As regides da rede que
consistem em dominios com rotagdo ou estado idénticos estdo nesses modelos traduzidos como grdos de
cristais. Os valores da variavel de estado inserem o modelo hamiltoniano de Potts [3].

A propriedade mais caracteristica do operador de energia, quando usada para modelos de expansao, é que
esta define a energia de interacdo entre nés com rotagdes iguais como zero e entre os nds com rotagdes
diferentes como um. Esta regra permite identificar interfaces e quantificar sua energia em func¢ido dos
dominios adjacentes [3].

2. PROCEDIMENTO DE SIMULACAO

O procedimento de simulacdo empregado no presente estudo é formado por uma microestrutura continua
mapeada em um padrio de rede quadrada bidimensional contendo N = 40.000 (200 x 200) pontos. A cada
ponto da rede ¢ atribuido um nimero S;, que corresponde a orientagdo do grao no qual esta incorporado.
Pontos de rede cristalina adjacentes a outros pontos com diferentes orientacdes de graos sado
considerados separados por contornos de grios, enquanto um ponto cercado por pontos com a mesma
orientagdo cristalografica fica contido no interior do mesmo grido. Cada par diferente de vizinhos mais
proximos recebe uma energia J, de modo que a energia total do sistema é calculada da seguinte forma:

N mn

F= ZZ(l—asis,-) (1)

A soma em i estd em todos os N pontos do sistema, a soma em j estd nos pontos vizinhos mais préximos
(mn = 6) do ponto i, e d5;s; € o delta de Kronecker. O crescimento de graos é simulado ao permitir que a
orientacdo de um determinado ponto seja alterada, desde que a energia total seja diminuida ou permaneca
inalterada como resultado da mudanca de orienta¢do. Os pontos no sistema sdo simulados em uma ordem
aleatéria de N, tais tentativas de reorientacdo sdo definidas como um passo de Monte Carlo (MCS). O
numero de passos de Monte Carlo é considerado proporcional ao tempo. A particula imével é introduzida
na simulagdo como local que nao pode ser reorientado durante o curso da simulagido. Essa suposi¢io
resulta em uma igualdade da energia na interface matriz-particula imével e no contorno de grao
incoerente em relacdo a matriz. A particula imével ndo pode se mover através da estrutura cristalina, o
que significa que ndo é permitido o arrasto da particula imével aos graos [1,4].
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A recristalizagdo primaria na presenc¢a de particulas é modelada incorporando um termo adicional a
equacio de expressio de energia (1) que é responsavel pela energia armazenada na matriz, geralmente na
forma de deslocamentos. Essa energia adicional estd presente nos graos ndo recristalizados, mas esta
ausente nos graos recristalizados. A energia total E é entdo calculada da seguinte forma:

N mn
£~ urcso +2 D= bu) @

A funcdo f(Si) é unitaria para pontos ndo recristalizados e zero para pontos e particulas recristalizados. H
€ a energia armazenada por ponto devido a deformagio, que é assumida como uniforme em relacdo ao
material inicialmente ndo recristalizado. A recristalizagdo ocorre por um processo de nucleagio e
crescimento. A nucleagdo é modelada pela adicdo de um embrido circular no tamanho de 333 pontos ao
centro do material no inicio da simula¢do (i.e. nucleagdo saturada pontualmente). Esses embrides tém
valores de Si que diferem de todas as outras particulas.

Se H for muito pequeno, o embrido é subcritico e diminui. O valor de H necessario para o crescimento
embrionario depende de sua vizinhanga. Se H/] > 2, um embrido isolado é supercritico e pode crescer,
tornando-se um novo nucleo de crescimento de grios. Se H/J < 2, o embrido deve estar adjacente a um
contorno de grio existente para se tornar um nucleo, seu crescimento ocorre preferencialmente ao longo
dos contornos de graos ja existentes. A significancia da razdo entre energia armazenada e energia de
contorno de grdo (H/J) em relagdo ao tamanho inicial de grdo é a seguinte: os estudos de simulagdo
anteriores de recristalizagdo [5-6] mostraram que a taxa de crescimento de novos graos é criticamente
dependente da razdo H/J e da estrutura de graos ja existentes. Novos graos com a relagdo H/J < 2 sé podem
crescer ao longo dos contornos de grios ja existentes, no entanto, para H/J > 2, os novos graos podem
crescer na auséncia de contornos de grios preexistentes. A medida que H/J aumenta em diregdo a 5, a taxa
de crescimento de griaos também aumenta, atingindo um valor de saturagdo porque com H/J alto qualquer
ponto na interface da propagacdo de recristalizagdo pode mudar de nio recristalizado para recristalizado.
Para H/J, a nucleacido espontanea ocorre em toda a rede. Tudo isso implica que apenas uma limitada faixa
de H/] pode ser explorada no atual modelo de Monte Carlo [1].

As simulacdes apresentadas neste trabalho foram realizadas adotando-se algumas suposi¢des de acordo
com a referéncia [7], sendo estas:

. Uma célula deve superar a barreira de energia para atingir seu novo estado e essa barreira de
energia esta diretamente relacionada a temperatura. De acordo com a mecanica estatistica, a porcentagem
de 4tomos que podem superar uma barreira energética é descrita por:

p = (@) 3)

Onde P é a probabilidade de uma transi¢io bem-sucedida do estado de uma célula, E é a barreira
energética, T a temperatura absoluta e k a constante de Boltzmann [7].

. Uma célula pode ter estados de 1 a Q (@Q>>1) em vez de 0 e 1. Um grande nimero Q permite evitar
o impacto de graos de orientacdes semelhantes. No presente trabalho, o nimero de estados Q adotado foi
de 1.000 [7].

. A energia dos contornos de grios é distribuida homogeneamente. E a natureza do crescimento
normal de graos, significando que uma célula pode assumir o estado de seu vizinho em tempo anterior
com igual probabilidade [7].
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para testar a validade do modelo de simulacdo proposto e examinar um dos casos mais simples de
recristalizagdo primaria na presenca de particulas de segunda fase, foi realizada uma série de simulagées
nas quais um grao circular e recristalizado (area = 333 pontos) foi introduzido em uma matriz de graos
ndo recristalizados.

Fig. 1 mostra a evolugdo da microestrutura com o tempo para uma relagdo H/J = 1,01. Para esse valor de
energia armazenada, o grao recristalizado cresce e consome a matriz circundante ndo recristalizada. Uma
analise da cinética de crescimento mostra que a taxa de crescimento do grio recristalizado aumenta com o
tempo até atingir um estado estacionario em que sua area cresce conforme o tempo ao quadrado. O centro
de curvatura de cada segmento da propagacido da recristalizagdo fica fora do grao recristalizado. Essa
curvatura, juntamente com a energia armazenada, fornece a for¢ca motriz para a evolucdo da
recristalizacdo.

Figura 1 - Evolu¢do da microestrutura em relacdo ao tempo (passo de Monte Carlo, MCS) para H/] = 1,01.
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Em contraste com o caso de H/J = 1,01, onde o grao recristalizado cresce rapidamente na matriz, como
pode ser visto na Fig. 2, a simulagdo com H/] = 0,1 mostra que o crescimento do grao recristalizado é
efetivamente impedido pela presenca de particulas dispersas. A exce¢do importante a essas declaragdes é
que, para a menor fragio de particulas, o grdo em crescimento nunca para de crescer. Um estudo anterior
mostrou que uma energia armazenada da ordem de 0,1 é suficiente para a recristalizagdo ocorrer nesses
modelos 2D [6]. Portanto, é razoavel afirmar que na presen¢a de uma pequena quantidade de particulas a
recristalizacdo pode ser concluida.
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Fig. 3 mostra a evolucdo microestrutural para uma energia armazenada mais alta, H/] = 2,01, onde o
crescimento do grao circular imposto ocorre a partir de 0 MCS até obter um tamanho relativamente maior
aos 5.000 MCS. Neste caso, a propagacio da recristalizacdo tem um padrdo mais irregular, o que é
esperado para a for¢a motriz simulada, possuindo também centros de curvatura situados fora do novo
grao [5].

Figura 3 - Evolugdo da microestrutur Monte Carlo, MCS) para H/] = 2,01.
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4. CONCLUSAO

A presente simulacido derivada do modelo de Monte Carlo péde representar o crescimento normal de
grios, além de vincular os requisitos topoldgicos e energéticos, fornecendo também informacdes sobre a
cinética de crescimento e evolucdo da microestrutura.

Durante a simulacdo de recristalizacdo com energia armazenada suficientemente elevada (H/J = 2,01), a
propagacao da recristalizagdo pode transpor facilmente as particulas secundarias. Nessas circunstancias, a
cinética de evolucdo da recristalizacdo ndo é afetada por tais particulas. Ressaltando que a cinética de um
modo geral é afetada, porém por nucleagao heterogénea das particulas.

Com energia armazenada intermediaria (H/J/ = 1,01), a recristalizacdo depende da existéncia de uma
estrutura de grao prévia. Isto ocorre porque a energia armazenada (1,01) é insuficiente para dar inicio a
nucleagdo, como a propagacdo da recristalizacdo e crescimento de grios ocorridos previamente nos
contornos de graos [6].

Para baixa energia armazenada (H/J = 0,1), a propagacdo da recristalizacdo é fortemente impedida pelas
particulas secundarias presentes. Nestas circunstancias, a evolu¢do da recristalizacdo é fortemente
inibida, o que geralmente resulta numa recristalizacao incompleta.
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