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Resumo

Modelos analiticos como o modelo classico de Johnson-Mehl, Avrami e Kolmogorov (JMAK) tem sido usados para
modelar o fendmeno da recristalizacdo. Recentemente, a evolugdo microestrutural tem sido estudada por simulagcdo
computacional. Neste trabalho, a simulagdo computacional € feita pelo método do autdémato celular em 3D. As teorias
cinéticas e do caminho microestrutural séo comparadas com a simulagdo do autémato celular, e € observado um bom
acordo. Também ¢é avaliado o efeito da distribuigdo dos nlcleos na cinética e no caminho microestrutural. Neste
trabalho, a metodologia foi aplicada tendo em mente a recristalizacdo. Contudo o cédigo desenvolvido em 3D, baseado
no método do autémato celular, é geral e pode ser adaptado para simular transformagdes de fase por nucleagdo e
crescimento.
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DEVELOPMENT OF A 3D COMPUTER PROGRAM BASED ON CELLULAR
AUTOMATA TO SIMULATE THE RECRISTALIZATION PHENOMENA

Abstract

Analytical Models based on the classic development of Johnson-Mehl, Avrami and Kolmogorov (JMAK) has been
used to model the recrystallization phenomenon for many years. More recently, computer simulation has been used to
simulate microstructural evolution. In this work, the cellular automata method in 3D is used to develop a computer code
to simulate recrystallization kinetics. Analytical theories are compared with cellular automata simulations and a good
agreement is observed. Additionally, the effect of the distribution of the nuclei on the kinetics and on the microstructural
path is evaluated. In this work, the methodology was applied having in mind the recrystallization phenomena. However,
the computer program developed in 3D, based in the method of the cellular automata, is general and can be adapted
to simulate nucleation and growth phase transformations.

Key words: Kinetics; Recrystallization; Computer simulation; Cellular automata.

1 INTRODUCAO Mehl,® Avrami e Kolmogorov,® teoria de JMAK, é muito
empregada no modelamento analitico da recristalizacdo. A teoria
Os materiais metalicos tém suas proprie-  de JMAK e o conceito de caminho microestrutural de DeHoff,®)
dades mecanicas alteradas quando séo deforma-  utilizada por Vandermeer(? sdo ferramentas matematicas utilizadas
dos a frio. O tratamento térmico de recristaliza-  para descrever analiticamente a recristalizagao.
¢do é uma das ferramentas capazes de recuperar Neste trabalho, um cédigo computacional que simula a
a microestrutura e as propriedades dos metais  recristalizacdo utilizando o método do autémato celular (AC)®@9)
deformados. Durante a recristalizacdo, grdos em 3D é apresentado. Quando as mesmas consideragdes
“novos”, livres de deformacéo, se formam. Ap6s  utilizadas nas teorias analiticas sdo empregadas na simulagdo do
a recristalizagdo, o metal apresenta microestru-  autdmato celular em 3D, os resultados tém uma boa concordancia
tura similar & que existia antes da deformagdo. A com as solugGes analiticas matematicamente exatas. Além da
recristalizagdo ocorre através da nucleago e do  comparagédo da simulagdo com a teoria, é feita uma avaliagdo do
crescimento desses novos graos.(1.2) efeito da distribuicdo dos nucleos na cinética e no caminho
A teoria fenomenoldgica de Johnson e  microestrutural.

1 pés-Graduagdo em Engenharia Metallirgica-EEIMVR-UFF, Av. dos Trabalhadores 420 - Vila Sta. Cecilia — 27255-125 — Volta Redonda — RJ
adilson@metal.eeimvr.uff.br www.eeimvr.uff.br

34 Tecnologia em Metalurgia e Materiais, S&o Paulo, v.2. n.4, p. 34-39, abr.-jun. 2006



2 DESENVOLVIMENTO DOS MODELOS ANALITICOS
EM 3D

2.1 A Teoria de IMAK

O processo de recristalizagdo tem seu inicio na nucleagao
de novos grdos na matriz deformada e na proxima etapa, estes
novos grdos crescem consumindo a matriz deformada. Portanto, a
recristalizacdo pode ser tratada como um processo de nucleagdo e
crescimento. Neste trabalho sera considerada apenas a nucleacéo
por saturacdo de sitios, ou seja, todos 0s nlcleos sdo formados no
instante inicial (t = 0). Sendo assim, as grandezas fundamentais
sdo: nimero de nucleos por unidade de volume, Ny, e velocidade
de crescimento do nucleo recristalizado, G.

SupBe-se que os nicleos sejam todos formadosemt =0e
que os graos crescam dentro do material deformado com uma
taxa linear G. Além disto, considera-se que 0s nucleos sejam
esferas de raio R. Logo, o volume de cada gréo varia com o cubo
do raio e a fracdo do material recristalizado (X,) aumenta rapi-
damente com o tempo. Entretanto, os novos gréos colidirdo um
com outro e a taxa de recristalizagdo entdo diminuira, tendendo a
zero quando X, tende a 1.

Supondo-se que os nlcleos crescem sem nenhuma inter-
feréncia “impingement”, é obtida a fracdo recristalizada no espaco
estendido, Xgyx. Durante um intervalo de tempo dt, hd um
aumento na parcela do volume estendido, dXgx (dX, +
X ytantasma)- CONsiderando que dXygantasma = Xv-0Xyex, tém-se as
seguintes equacdes:

AX e = A, + X, 0

@
d-:"i"._. = dr'.rr-: - x‘.‘ dx'.n:.: (2)
I'.'.{-:fl_ = I',' == _:ll:"l__ .I'd.xl.'l:'\-: (3)

sendo que (1 - Xy) € afragdo do material ndo recristalizado.
Aplicando o seguinte desenvolvimento a Eq.3, é obtido a Eq.9 para
fracdo recristalizada em funcdo do volume estendido:
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O raio do grdo serad dado pelo produto
entre a velocidade de crescimento, G, e 0
tempo, t:

E=01 (10)
Se o volume de um grédo recristalizado é
V, no tempo t, entdo a fracdo do material, a qual
teria recristalizado se os nucleos fantasma
fossem reais (Xyex), € conhecida como volume
estendido, e é dada pela Eq.11:

X, =V N, a1

Logo, o volume do grdo recristalizado
(suposto esférico), V, sera dado pela Eq.12:

,"I.,_-}'.'.'H,

3 (12)

Assim, se a velocidade de crescimento G
€ constante, e combinando as Egs. 10 a 12,
obtém-se a Eq.13:

a5 ¥4k

Xuex =~ NGt
(13)
Aplicando-se a Eq.13 a Eq. 9, é obtida a

fracdo recristalizada, Eq.14:

X, =l c_-,-p{ 45..‘{:1;,--4-

: ' (14)
Escrevendo-se a EQ.14 de uma forma
mais geral é obtida a Eq.15:

v =I—q_-~.'|:-[_—.l;."]| (15)
onde k e n sdo constantes. Esta equacéo é
freqlientemente chamada de equacdo de JMAK.

2.2 Caminho Microestrutural

Da mesma forma que no modelo JMAK, é
conveniente usar o conceito de volume esten-
dido (Xyex), cuja relagdo com a fragdo recristali-
zada (X,) é dada pela Eq.9. Existem dois tipos de
interfaces: entre regides recristalizadas e defor-
madas (néo recristalizadas), e entre duas regides
recristalizadas. Portanto, as quantidades de area
interfacial entre regi6es recristalizadas e ndo re-
cristalizadas por unidade de volume sdo repre-
sentadas por S, e as quantidades de &rea inter-
facial entre duas regides recristalizadas por uni-
dade de volume séo representadas por Sygg.

A microestrutura é caracterizada pela
area interfacial por unidade de volume entre ma-
terial recristalizado e néo recristalizado (S), que
€ relacionada com a rea interfacial estendida
(Syex), pela formula a seguir. Como no modelo
JMAK, esta relacdo sO é valida para graos
recristalizados distribuidos aleatoriamente.
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Considerando que a nucleagdo € por
saturacdo de sitios e os grdos sao esféricos, é
possivel construir a equacdo do caminho
microestrutural analitico para recristalizagdo em
trés dimensdes, como mostrado a seguir:

Sy
Dy = :
T-X, (16)

A Eq.16 mostra a area interfacial esten-
dida (Sygx) relacionada com S, e X,. A equagdo é
matematicamente exata quando a distribuicdo
dos nicleos é aleatdria. Esta equacéo so é vélida
para fraces transformadas, menores que uma
unidade. Visto que, & medida que as transfor-
macOes vao acontecendo, um grdo impede o
crescimento do grdo vizinho. Neste momento
ocorre a interferéncia.

Para o célculo do S,y € necessario que
seja calculado o produto da érea superficial dos
nacleos pelo nimero de ndcleos por unidade de
volume, conforme Eq.17:

Sy =47.RYN, (17)

Utilizando-se as Egs. 16 e 17, podemos
obter a area interfacial entre as regides trans-
formadas e ndo transformadas por unidade de
volume, Sy, e o nimero de nlcleos por unidade
de volume, Ny.

Se=4x.REN,(1- X (18)
5,
N, = l.r:-:_
* 4z R? (19)

Com a Eq.19 aplicada as Egs. 11 e 12,
obtém-se a expressdo para 0 raio do nucleo,
conforme a Eq. 20:

g o X
Svex (20)

Com esta nova relagdo, € possivel
construir a Eq.21 para o caminho microestrutural
considerando-se que os nucleos tem a forma
esférica e, aplicando-a juntamente com as Eqs. 6

e 16 na Eq.18, resulta que:

ra

da N [ 1 1]7?
3 e - x ) |'.".|
- X,
L LY ¥ .l_ (21)
A Eg. 21 representa o caminho microes-
trutural considerando a nucleacdo por saturacdo
de sitios e distribuicdo aleatéria dos nucleos.

&y =

2.3 Descrigao da Simulagao

A recristalizacdo foi simulada através de
um programa computacional utilizando o méto-
do do autdbmato celular em 3D.(10.11) Foi con-
siderado dois estados: transformado e ndo
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transformado para cada célula. O tipo de vizinhanca adotada foi a
vizinhanga de von Neumann com seis vizinhos, conforme mostra a
Figura 1.

A matriz consistiu de uma malha cibica com um total de
272 x 272 x 272 células. O nimero total de nlcleos escolhido para
as simulacBes foi 4096 nicleos. Foi considerado que cada célula
tem uma unidade de volume. O nimero de nicleos por unidade
de volume, Ny, é igual a 1/4913.

As unidades de tempo e comprimento descritas sdo
“unidades arbitrarias”. A simulacdo produziu uma seqiiéncia de
matrizes em funcdo do tempo. O tempo é discreto no AC,
partindo de t=0 até a completa transformacao. A unidade do tem-
po corresponde ao intervalo entre o estado anterior (ndo trans-
formado) e o estado seguinte (transformado) da matriz. A unidade
de comprimento corresponde a aresta de uma célula clbica, a
unidade de area corresponde a area de uma face deste cubo e a
unidade de volume corresponde ao volume de uma célula. As
unidades serdo omitidas no que se segue.

Foi assumido que a nucleacdo ocorre por saturagdo de
sitios, que normalmente é uma suposicdo razoavel para recris-
talizacdo. Os nlcleos sdo distribuidos aleatoriamente na matriz
conforme a teoria, dessa forma foi validado o cédigo. Além da
distribuicdo aleatoria, outro tipo de distribuicdo dos ndcleos na
matriz foi considerado, for¢cando-os a percorrerem um caminho a
partir do arranjo periddico até a aleatoriedade. O arranjo perio-
dico consistiu em dividir a matriz em 4096 grupos de 17 x 17 x 17
células e no centro de cada grupo foi posicionado um nicleo. Para
variar a localizagdo dos nucleos de periédica para aleatoria, o
arranjo periodico original foi transformado como segue. Cada
nlcleo foi forgado a fazer um caminho aleat6rio a partir de sua
posicdo inicial no periédico. Este caminho foi construido por
saltos. Cada salto consistiu de uma mudanca de posi¢do aleatoria
de cada ndcleo para um de seus seis vizinhos mais proximos.
Quanto maior o nimero de saltos utilizados na simulagdo, mais a
distribuicdo se aproximou da aleatdria. Foram executadas
simulagdes para um nimero crescente de saltos, no qual trés
situacBes foram escolhidas para o presente trabalho: 100, 300 e
1000 saltos.

Figura 1. Configuragdo de von Neumann em 3D considerando 0s vizinhos mais
préximos; a célula central é o nicleo e as células cinzas sdo os seis vizinhos.
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2.4 Geometria e Cinética da Evolugdo de um Unico Gréo no
AC em 3D

Quando um Unico grdo cresce isoladamente na matriz, é
possivel encontrar uma expressdo analitica para sua evolucédo
geomeétrica e cinética. As expressdes desenvolvidas nesta secdo
sdo especificas para a vizinhanga de von Neumann. Todas as
equagdes aqui encontradas, somente sdo validas para distribuicéo
aleatoria dos nlicleos por saturacio de sitios. E considerado neste
trabalho que quando t = 0, a fragdo volumétrica, X, sera igual a
zero (X, = 0). Como foi adotado que todo evento de nucleacéo
ocorre no instante t = 0, sera considerado que o tamanho de
todos os nucleos, nesse instante, sera igual a zero. Portanto, o
volume, v, e a area interfacial, a, em t = 0, serdo, respectivamente,
iguais a: v(0) =0 e a(0)=0. Dessa forma, o volume de um Unico
grao, v, em funcéo do tempo, parat= 1, sera
wit)= Tpr _op2, 8y 4

3 3 22)

Para satisfazer as condi¢Ges descritas anteriormente, isto &,
o volume de todos os nucleos sera igual a zero quando t = 0
utiliza-se apenas o termo de terceira ordem, negligenciando os
demais:

wif )= e

8 (23)

Ao utilizar a Eq.23 é necessario que a matriz tenha grandes
dimens6es com uma pequena quantidade de nicleos para que, nos
primeiros instantes, a mesma obtenha fracBes transformadas pe-
guenas, amenizando o erro criado quando foram desconsiderados
0s outros termos.

Utilizando a Eq.23 para transformacéo global teremos um
novo valor de Xygx, EQ.24:

4

X g =N,V = 3 M,
(24)

Com a Eq.24 é possivel calcular a fragdo transformada real,

Xy que é:

A, =1 —'.'.“.‘ip[.— :x r'xl

X, =1-expl-0,00027¢) (25)

A érea interfacial de um Unico gréo, a, em funcdo do tempo,
parat= 1, é:

;o 3
alf|=12¢ -12t + 6 (26)

Considerando apenas o termo de maior ordem, tem-se: o
que leva a Eq. 27:

Soex = @l N, = 12N,° 27)
Aplicando as Eqgs. 25 e 27 na Eq.16, tem-se a Eq.28 para a
area interfacial entre regides recristalizadas e ndo recristalizadas
por unidade de volume:
' ‘i "
S, = 12N, t° exp| - —N,t* |
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3 RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Comparagdo da Simulagido do Autdmato
com as Teorias Analiticas

As equacdes obtidas anteriormente
sdo utilizadas nesta se¢do. Dessa forma,
tém-se as Figuras 2a e 2b que comparam 0s
resultados das simulacbes com as expres-
sBes calculadas.

Para a fracéo transformada em funcgéo
do tempo a concordancia é muito boa,
porém, para o caminho microestrutural a
concordancia ndo é total. Isto é devido a
maior sensibilidade do caminho micro-
estrutural as aproximagBes feitas para
volume e area de um Unico grdo, descritas na
secdo anterior.

1.0} N
0.8
DEF g
= 0.4
Simulada
0,2 - Caleulada -
0.0 : :
a 10 20 o 40

Tempo

a) Fracdo transformada em fungdo do tempo. Vide se¢do 2.3
para uma explicacéo sobre as unidades da simulagéo.

5 Ly

b) Caminho microestrutural em funcdo da fragdo
transformada. Vide secéo 2.3 para uma explicacdo sobre as
unidades da simulagédo

Figura 2. ComparacOes das simulagbes efetuadas com as
teorias analiticas
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3.2 Influéncia da Distribuicdo dos Nucleos na
Cinética e no Caminho Microestrutural

A Figura 3a mostra a evolugéo da fracdo
transformada em funcdo do tempo, para os
diferentes tipos de distribui¢des dos nucleos
utilizados na simulacéo, variando desde o arranjo
periédico até o aleatdrio.

Todos os resultados séo oriundos da simu-
lacdo. Para os diferentes tipos de distribuicdes
dos nicleos utilizados neste trabalho, as curvas
referentes a Figura 2a e 3a tiveram a mesma
forma, ou seja, sigmodal.(t1)

-||:| - d ! 5 T -
ot
L
oA -::'
-
06 .y
-4
a (R '=- = Padddica 4
! & Apds 100 sakos
¥ & Apen 300 sabos
o2k _" &  fpom 1000 salins
¥ &l alshiia
“
na —— 1 I i
o 10 20 30 40
Tempo

a) Fracdo transformada em func¢éo do tempo

0,30 T T T I

025 .

0.2

Tl cha i
Pariddica
Apas 100 safos
Apos 300 safios
Apax 1000 alox
Alpatars

0,10

F rE

0,3

0,00
na 0z 04 0.8 ] 1.0

b) Caminho microestrutural em funcéo da fragdo volumétrica

Figura 3. Influéncia da distribuicdo dos nicleos na cinética de
recristalizacdo

REFERENCIAS

Pode ser visto na Figura 3a, que o tempo para completa
recristalizacdo € menor para o arranjo periodico quando com-
parado com o aleatério, devido a interferéncia entre os gréos.
Quando a nucleacdo é periddica os nucleos ficam eqidistantes,
permitindo que as interfaces dos grdos avancem na matriz defor-
mada sem impedimento, resultando numa completa recristalizacdo
em menor tempo.(1) Para 0s outros casos, 0s grdos se interferem
mais rapidamente devido & distribuicdo aleatdria dos nucleos. A
interferéncia entre os grdos recristalizados provoca um retarda-
mento no crescimento dos grdos resultando num tempo maior de
recristalizacdo. Quanto mais aleatoria € a distribuicdo dos nucleos
na matriz deformada, mais rapidamente ocorre a interacdo entre
0s gréos.

O caminho microestrutural (Sv x Xv) mostra 0 mesmo
efeito da distribuicdo dos nicleos observado na fracdo trans-
formada em funcdo do tempo, que pode ser visto na Figura 3b.
Observa-se nesta figura, que a nucleacdo aleatéria é representada
pelo caminho microestrutural de menor area sob a curva. Este fato
ocorre devido a interferéncia entre os gréos no inicio da transfor-
macdo, diminuindo a quantidade de area interfacial entre regides
recristalizadas e ndo recristalizadas (Sy) no decorrer da transfor-
magc&o. Isto revela que, qualitativamente, o caminho microestru-
tural é mais sensivel a distribui¢do dos nicleos no espaco do que
a fracdo transformada em funcéo do tempo.

4 CONCLUSOES

A concordancia entre as curvas simuladas e as expressoes
tedricas revela que o codigo desenvolvido em 3D para simular
recristalizacdo pelo método do autémato celular é valido, consi-
derando nucleagdo por saturacdo de sitios e distribuicdo aleatdria
dos nlcleos na matriz deformada.

A forma como os nucleos sdo distribuidos na matriz defor-
mada afeta consideravelmente a cinética da recristalizagdo e o
caminho microestrutural, devido a interferéncia entre os gréos
recristalizados.

Neste trabalho, nenhum tipo de pardmetro de ajuste foi
utilizado. Cumpre ressaltar que, historicamente, a recristalizacdo
tem sido modelada como uma transformaco de nucleacéo e cres-
cimento. Portanto, embora a metodologia tenha sido aplicada ten-
do em mente a recristalizacdo, o codigo desenvolvido em 3D, ba-
seado no método do autdmato celular, € geral e pode ser adaptado
para simular transformacdes de fase por nucleacdo e crescimento.
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