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Resumo

A macrossegregacao de elementos de liga é um efeito observado em ligas metalicas
com estrutura bruta de solidificacdo. Frequentemente, ela surge como resultado de
correntes convectivas durante o processo de solidificagdo. No entanto, sabe-se que a
macrossegregagdo também pode ocorrer por efeito de transporte de soluto por difusdo
durante a solidificagdo com interface sdlido-liquido plana, resultando no aparecimento de
um transiente inicial e um final O efeito deste transporte de soluto por difusdo ao longo de
distancias perpendiculares a interface sdlido-liquido ndo foi examinado até o momento no
caso da macrossegregacao de interfaces ndo-planas (dendritica ou celular). Neste trabalho,
desenvolveu-se um modelo matematico para observar o efeito desta difusdo de soluto no
liquido, chamada de difusdo macroscdpica ou macrodifusdo, no perfil de macrossegregagao
apos a solidificagdo dendritica ou celular. Também se fez um conjunto de simulagdes
paramétricas a fim de determinar as condi¢des de processo e da liga metalica que possuem
maior efeito sobre a macrossegregacdo induzida pela macrodifusdo, com a identificagdo de

fendmenos que podem reduzir ou acentuar a macrossegregagao.

Palavras-chave: Solidificacdo. Ligas metalicas. Modelos matematicos.
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Abstract

The macrosegregation of alloying elements is frequently observed in the as-cast
structure of metallic alloys. This segregation is frequently a result of convective currents
that transport chemical species during solidification. Nevertheless, macrosegregation has
also been observed after solidification through a planar solid-liquid interface as a result of
the solute transport by diffusion in the liquid. The effects of this type of diffusion, referred
to as macroscopic diffusion, on the macrosegregation after the solidification of a non-planar
(cellular or dendritic) interface has never been studied. In the present work, a mathematical
model has been developed to predict the effect of the liquid macroscopic diffusion on the
macrosegregation profile observed after solidification through a non-planar solid-liquid
interface. A series of simulations were carried to out to analyze the effects of several
variables on the macrosegregation induced by macroscopic solute diffusion, allowing the

identification of the most important parameters for this phenomenon.

Keywords: Solidification. Metallic alloys. Mathematical modeling.
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1 Introdugao

Os processos de solidificagao sdo utilizados na obtencao da maioria dos produtos
fabricados em ligas metalicas. A segregacdo de elementos de liga ao longo de distancias
macroscopicas, fendmeno conhecido como macrossegregagdo, € muitas vezes inevitavel
nesses processos, podendo causar um efeito negativo nas propriedades das ligas
produzidas. Pesquisas na modelagem matemadtica dos processos de solidificagdo estdo em
amplo desenvolvimento por permitirem um menor custo de desenvolvimento em relagao
ao custo de ensaios experimentais, além de propiciarem uma melhor compreensdo dos
fendmenos envolvidos. O desenvolvimento de modelos, antes limitado pela impossibilidade
de realizagdo das simulagdes, que requerem elevada quantidade de calculos, hoje é

ascendente pelo aumento da capacidade computacional.

A macrossegregacao de elementos de liga observada em alguns produtos brutos de
solidificagdo forma-se durante a redistribuicdao de soluto que ocorre no processo de
solidificagdo. Sabe-se que esta macrossegregacao é geralmente resultante das correntes de
convecgao do liquido no interior da zona pastosa, pois estas correntes causam o transporte
de soluto em longas distancias. Entretanto, no caso da solidificacdo através de interfaces
solido-liquido de morfologia plana, observa-se alguma macrossegregagio causada apenas
pelo transporte difusivo perpendicularmente a interface. Durante a solidificagdo direcional
através de uma interface plana, sabe-se que existem trés regides associadas ao perfil de
concentragdo final de soluto: (a) transiente inicial, (b) estado estacionario e (c) transiente
final. Tanto o transiente inicial como o final podem estender-se ao longo de distdncias
macroscopicas dependendo do coeficiente de parti¢do de soluto, do coeficiente de difusao
de soluto no liquido e da velocidade de solidificagdo. Estes transientes representam desvios
da composi¢ao local em relagdo a composi¢do média e, portanto, podem ser denominados
de macrossegregagao. Portanto, o transporte difusivo pode, em determinadas condigoes,

resultar na macrossegregagao quando a interface de solidificagdo tem morfologia plana.

No caso da solidificagdo celular ou dendritica, a difusdo de soluto no liquido em uma
diregdo perpendicular a interface solido-liquido é chamada de difusdo macroscopica ou

macrodifusdo. Nos processos mais comuns de solidificagdo, esta macrodifusdo pode ser



desprezada. No entanto, nos processos onde se tem gradientes de temperatura
relativamente altos e velocidades de solidificagdo relativamente baixas, esta macrodifusdo
poderia causar algum efeito de macrossegregacdo. Nestas condi¢des de solidificagao
geralmente se tem uma interface sdlido-liquido celular. Neste caso, existem modelos que
tém como objetivo a previsdo apenas da microssegregagao de soluto, assumindo condigdes
de estado-estacionario, nas quais a macrossegregacao é inexistente. Desta forma, ndo ha
na literatura estudos de como a difusdo macroscdpica ao longo da zona pastosa podem

afetar a macrossegregagdo de soluto.



2 Objetivos

O objetivo do presente trabalho é propor, implementar e examinar um modelo
matematico para prever a formagao da macrossegregagao de soluto durante a solidificacdo
direcional de ligas metalicas binarias considerando-se o efeito de difusdo macroscopica
(macrodifusdo) no liquido. Utilizando o modelo construido, pretende-se também examinar
as condigdes de solidificagdo nas quais a macrossegregagdo causada pela difusdo

macroscopica é importante.






3 Revisao bibliografica
3.1 Solidificagao
3.1.1 Fundamentos

Processos de fundigdo sdo utilizados ha milhares de anos, sendo amplamente usados
até hoje por sua praticidade e versatilidade, pela possibilidade de se obter uma ampla gama
de propriedades mecdnicas e de geometrias de pecas de dificil obten¢do por outros
métodos. Nestes processos, a solidificagdo é uma das etapas mais importantes
(STEFANESCU, 2008). Mesmo apds diversas etapas de processamento, a influéncia da
solidificagdo é visivel nos vestigios das estruturas fundidas e seus defeitos inerentes, dificeis
de eliminar por processamento posterior. Além disso, processos de solidificagdo de metais
de alta pureza ganharam grande importancia, por exemplo, na produgao de silicio para a
indUstria eletrdnica, que precisa de poli- ou monocristais relativamente grandes e com
distribuigdes bem definidas de impurezas. Assim, a solidificacdao passou de um campo

basicamente empirico para uma ciéncia (KURZ; FISHER, 1990).

Na solidificagdo, ha extra¢do de energia, aumentando a estabilidade termodindmica
das fases solidas. As transformagdes de fase ocorrem quando ha maior probabilidade dos
atomos migrarem para a fase resultante, sendo necessaria a presenca de uma regiao
cristalina para recebé-los. Pequenas varia¢des térmicas podem criar nicleos cristalinos
(KURZ; FISHER, 1990), mas a transformagao, entretanto, so se iniciara quando a energia
livre da fase solida for igual ou menor que a da fase liquida. Entretanto, na formagao do
nucleo, havera o surgimento de uma interface, causando um consumo extra de energia na
sua formacdo. Assim, para a nucleagdo ocorrer, precisa-se que AG, + AG, seja negativo, o
que, considerando-se que AG, = 0na temperatura de fusdo em equilibrio, resulta na
necessidade de um grau de super-resfriamento. Como visto na figura 3.1, ha um tamanho
critico dos nucleos acima do qual o crescimento podera ocorrer com redugao da energia

livre. Esta pode ser calculada, resultando em um raio critico e uma “energia de nucleag¢ao”,

dadas por (SMALLMAN; BISHOP, 1999):



2y
1. = _AGv (3.1)
16my? (2.2)
= 2
34G,* 3

Como 4G, é proporcional ao super-resfriamento, nota-se que, quanto maior ele for
menor sera a barreira de ativagdo a nucleagdo, aumentando a taxa de nucleagdo. O
processo, entretanto, sera limitado em temperaturas mais reduzidas pela lentidao da

movimentagao dos atomos, como visto na figura 3.2 (SMALLMAN; BISHOP, 1999).

1 T<T,

AG

P B AGO
0=t

ro

Figura 3.1: Energia livre de um nucleo em formagdo em fungdo do raio (KURZ; FISHER, 1990).
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Figura 3.2: Variagdo da taxa de nucleagdo em fungdo do grau de superresfriamento (SMALLMAN; BISHOP, 1999).

A nucleagdo citada, denominada homogénea por ocorrer em qualquer regidao do

liquido, entretanto, dificilmente predomina. O caso mais comum é o de nucleagdo



heterogénea, que ocorre em paredes do molde ou sobre particulas sélidas presentes no
banho. Isso ocorre devido a uma redugao da energia total necessaria para formagdo do
nucleo critico, facilitando a nucleagdo. A energia de nucleagdo necessaria para a forma

heterogénea pode ser calculada por:

_ 16wy [(1 — cos 0)%(2 + cosh)
"~ 346,% 4

(3-3)

Sendo 6 o angulo de molhamento visto na figura 3.3. Nota-se que, para molhamento
completo (6 =0), a energia de nucleagdo tenderia a zero, enquanto a auséncia de

molhamento resultaria no mesmo valor da nuclea¢do homogénea (SMALLMAN; BISHOP,

1999).

TSN AT ;?
/

-

TRt

nucleus

mould ———
wall

Figura 3.3: Esquema da nucleag¢do heterogénea (SMALLMAN; BISHOP, 1999).

Na proximidade da parede, a nucleagdo dos cristais é bastante rapida, resultando no
aparecimento de uma grande quantidade de cristais pequenos, resultando no aparecimento
da chamada zona coquilhada. A taxa de nuclea¢do é rapidamente limitada pela baixa
velocidade de difusdo de soluto, bloqueando a formagao de novos graos, que rapidamente
comegam a apresentar crescimento dendritico. Com isso, os graos, de orientagao aleatoria,

tendem a apresentar crescimento preferencial numa direcdo paralela a extragdo de calor,



passando esses a dominar a microestrutura local, resultando no surgimento da zona

colunar, com graos paralelos (KURZ; FISHER, 1990).

Frequentemente se observa o surgimento de uma zona equiaxial no centro dos
lingotes em decorréncia do crescimento de bragos dendriticos separados, com tendéncia ao
crescimento radial decorrente da extra¢do do calor latente pelo contato com o liquido
superresfriado ao redor ao invés do contato com a parede. A transi¢ao para esta zona a
partir da zona colunar é influenciada, principalmente, por fluxos convectivos no liquido. Um

esquema para estas zonas pode ser visto na figura 3.4.

equiaxed zone

outer inner

\ \

columnar zone

Figura 3.4: Perfil das 3 zonas de crescimento dendritico presentes na solidificagéio de um lingote (KURZ; FISHER,
1990).

A morfologia da solidificagdo dependera das condigbes de solidificagdo e da
composicdo da liga fundida. Duas morfologias existem: a dendritica e a eutética, vistas na
figura 3.5, havendo geralmente uma mistura, com a precipitagdo de um solido com

morfologia eutética nos espagos interdendriticos.



Figura 3.5: Crescimento dendritico (a) e crescimento eutético (b).

3.1.2 Escalas de tamanho dos fendmenos da solidificagao

A evolugdo das pesquisas relacionadas aos processos de solidificagdo visa a sua
melhor compreensao e aprimoramento, sendo a ciéncia da solidificacdo base de inumeros
desenvolvimentos que muitas vezes se afastam do universo da fundi¢do convencional
(STEFANESCU, 2008). Processos de fundi¢do podem produzir pecas de poucos milimetros a
muitos metros, sendo muitos fendmenos de interesse descritos nessa dimensdo. Além
disso, uma analise microestrutural também é de interesse para a determinacdo das
propriedades resultantes da peca. Modelos de solidificagao, frequentemente, usam uma
escala intermediaria, que permite uma determinagdo aproximada das propriedades

macroscopicas e microscopicas. A figura 3.6 mostra as diversas escalas de comprimento

utilizadas nos estudos e modelos matematicos da solidificacdo (STEFANESCU, 2008).
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MACRO MESO MICRO NANO

Figura 3.6: Escalas dimensionais usadas na andlise de processos de solidificagdo (STEFANESCU, 2008).

Na escala macroscopica, da ordem de 1 mm a im, tém-se os fenémenos de
rechupes, zonas nado-preenchidas, macrossegregacdo, trincas e acabamento superficial.
Estes fendmenos podem influir enormemente no produto final e, eventualmente, definir a
conformidade do mesmo. Nesta escala, modelos matematicos computacionais presumem
apenas a existéncia de duas fases, sendo usadas as equagbes de conservagao de massa,
energia, espécies quimicas e momento. Como resultado destes modelos determina-se
basicamente os campos de temperatura, composicao (Uteis para avaliar a
macrossegregagao), velocidades do fluido e pressdo, podendo também incluir previsao das

tensoes residuais resultantes.

A modelagem matematica dos processos de solidificacdo tem sido um grande foco
das pesquisas, tanto na area académica quando na industrial, visando possibilidades de
previsdo das propriedades dos materiais e de suas condi¢des de processamento com custos
reduzidos. Mesmo assim, o problema ainda nao apresenta uma solu¢do completa devido ao

grande nUmero de fenémenos envolvidos e consequente requisito computacional. A tabela
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3.1 apresenta as diversas escalas e técnicas frequentemente utilizadas para a resolugao dos

modelos.
Tabela 3.1: Escalas de comprimento e métodos para simulagdo (STEFANESCU, 2008).
Escala (m) Métodos para simulagao Aplicagoes
10-10 — 10-6 Monte Carlo Termodinémjc'a, difusédo, ordenamento
Dinidmica molecular estrutural, dindmica de defeitos cristalinos
10710 — 10° Autdmato celular e .
Recristaliza¢do, transformacgdes de fase,
Volumes finitos solidificagdo e crescimento de gréo,
Diferencas finitas fluidodindmica, resolu¢do média das
1075 — 10°

equacoes diferenciais em escala

lteragbes lineares e
macroscopica

Elementos de contorno

Elementos finitos ou diferencas
1076 — 109 finitas com leis considerando a
microestrutura

Solidificagao, evolugdo microestrutural de
ligas, mecanica da fratura

A estrutura formada imediatamente apds a solidificagdo determinara as
propriedades finais, seja num produto fundido em sua forma definitiva, seja em produtos a
serem trabalhados posteriormente para a produgao de chapas, fios ou forjados. Isto ocorre
porque, apesar de determinados defeitos desaparecerem durante a conformagdo ou
tratamentos termomecanicos, muitos ainda persistem no produto final. As caracteristicas
mecanicas dependem de tamanhos de grdo, espacamentos entre bragos dendriticos,
heterogeneidades composicionais (macro- e microssegrega¢do), etc. Todas essas
propriedades estdo relacionadas ao tipo de liga e as condi¢des da solidificagdo (GARCIA,

2001).
3.2 Redistribuicdo de soluto e macrossegregacao

Na maioria dos materiais metalicos, durante a solidificacdo, observam-se condigdes
de equilibrio junto & interface solido liquido. Assim, nesta interface, a concentragdo de
soluto no sdlido e liquido adjacentes pode ser definida pelos diagramas de fases de
equilibrio. Convém definir-se o chamado coeficiente de parti¢do de soluto, que é constante
se as linhas solidus e liquidus forem consideradas lineares (FLEMINGS, 1974). Este

coeficiente pode ser definido como:
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p—Cl

onde k, é o coeficiente de parti¢do de soluto, Cs é a concentragdo de soluto na interface

k (3-4)

solido-liquido e C; é a concentragao de soluto no liquido em contato com a interface.

Esta diferenca de composigao sempre causara variagdes de concentragao nas ligas
solidificadas, resultando num fendémeno denominado segregagdo, sendo o perfil de

segregacao determinado pelas condi¢oes do processo envolvido.

Na escala microscopica, em operagdes industriais, a taxa de resfriamento é rapida
demais para permitir a homogeneizagdo da composigao do solido formado através do
transporte de massa por difusdao. Assim, os grdos apresentardo uma zona central
empobrecida e uma zona externa enriquecida, com menor ponto de fusdo, formando um
padrao chamado de zonamento ou microssegregacdo. Esse efeito é acentuado sob altas
taxas de resfriamento, sendo essa heterogeneidade comprometedora das propriedades do
produto final, mas pode ser atenuado por um tratamento térmico de homogeneiza¢ao

(SMALLMAN; BISHOP, 1999).

Por outro lado, a macrossegregagao é uma variagdo de composi¢do ao longo de
distdncias maiores ou da ordem de grandeza de alguns centimetros. Este tipo de
segregagdo também pode resultar em efeitos deletérios as propriedades do produto bruto
de solidificagdo, causando seu descarte (BECKERMANN, 2001). Ela pode ocorrer em
praticamente todos os processos envolvendo a solidificagdo de materiais fundidos, tais
como fundigdes ou lingotamento continuo, sendo inviavel a amenizagao dos problemas por
tratamentos térmicos posteriores devido a baixa difusividade dos solutos no material

solidificado (BECKERMANN, 2001).

A causa mais significativa do fenémeno de macrossegregagao é a movimentacgdo da
fase liquida com diferentes concentracbes de soluto durante a solidificagdo. A
movimentacao do liquido pode ser causada, por exemplo, pela contragao de solidificagao,
por gradientes de densidade causados por gradientes térmicos efou composicionais
(convecgao natural) e pela decantagao de graos em crescimento (BECKERMANN, 2001).

Todos estes processos resultam na movimentagdo de soluto ao longo de distdncias
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macroscopicas. A figura 3.7 apresenta um exemplo dos tipos de macrossegregacao

comumente encontrados em lingotes de ago (FLEMINGS, 1974).

O controle da macrossegregagdo consiste, principalmente, em controlar o
escoamento do fluido. O tipo de controle necessario pode ser previsto através de modelos
matematicos. Os modelos mateméticos atuais buscam alguns fendmenos que nao foram
incluidos adequadamente, além da consideragdo de geometrias mais complexas

(BECKERMANN, 2001).

Tt Hot Top
#:5_ Segregation
A Segregatcs\ + ++-+;‘

™S~ *+

V Segregates |

4,— Bands

Cone of Negative
Segregation J

Figura 3.7: Perfil de macrossegregagdo em um lingote de aco (FLEMINGS, 1974).

3.2.1 Redistribuicdo de soluto em solidificagdo com interface plana

Sob condi¢des controladas, tais como gradientes térmicos elevados, a frente de
solidificacdo pode adquirir uma morfologia completamente plana, sem a presenca de
células ou dendritas. Estas condigbes sdo muito utilizadas para o crescimento de

monocristais, refino e controle composicional dos materiais semicondutores utilizados na

industria eletrénica (FLEMINGS, 1974).

Um caso frequentemente presente em processos de solidificagdo considera a

difusividade de soluto na fase solida como desprezivel e o fluxo de soluto na fase liquida,



14

limitado por fluxos difusivos, desprezando-se a convecgdo. Nesta condi¢do, o soluto
rejeitado pelo solido recém-formado para o liquido resulta em uma camada enriquecida de
soluto junto a interface sodlido-liquido. Caso o dominio de solidificagdo seja longo o
suficiente, atinge-se um estado estacionario no qual o sélido formado passa a possuir a
mesma concentracao da liga inicial, como visto na figura 3.8. Uma solugdo analitica para o
perfil de concentragdo de soluto no sdlido apds a solidificagao foi desenvolvida (SMITH et

al., 1955) e tem seus resultados apresentados na figura 3.9.

(2 30007

cn 3007 LIQUID
e NI
B INITIAL
é . & | TransiENT MEIN
1% =
° £ é [ STEADY STATE——————»
D < <
g s i
a
S Com N
3 3 ; J
S Cof Co/'——
kCo
0 L
DISTANCE DISTANCE —
(o) STEADY STATE (b) AFTER SOLIDIFICATION

Figura 3.8: Peffil de concentracdes observado na solidificacéo com frente plana. A esquerda, observa-se o perfil de
concentragdes no estado estaciondrio. A direita, o perfil ao final da solidificagéo.

k=0.0l

k= 0001

| | | 1 i | I 1
o0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Figura 3.9: Resultados analiticos para o transiente inicial em ligas metdlicas com vdrios coeficientes de particdo de
soluto (SMITH et al., 1955).
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No final da solidificagdo surge um segundo transiente decorrente da intera¢do com a
outra extremidade, com a concentra¢do aumentando até a ocorréncia da precipitagdo de

novas fases, como, por exemplo, a reagdo eutética.
3.3 Teoremas da média volumétrica

A previsdo das estruturas e composicdo de ligas metalicas durante e apds a
solidificagdo deve modelar ndo somente os fendmenos de transporte fundamentais, mas
também se deve considerar a evolugdo da microestrutura em escala microscopica. Devido a
presenca de estruturas superficiais complexas, caracteristicas da maioria dos fundidos
multicomponentes, normalmente é impossivel modelar os fendmenos nesta escala. Por
isso, usam-se equagdes macroscopicas derivadas das equagdes microscopicas exatas
através de um processo de média das equagdes em um volume representativo contendo
tanto a fase sélida quanto a fase liquida. Estes volumes, exemplificados na figura 3.10,
devem ser menores que o sistema como um todo, mas maiores que as dimensdes
caracteristicas da microestrutura. Através do processo de média volumeétrica, as equagoes

resultantes sdo acrescidas de novos termos que representam as interagoes entre as diversas

fases presentes (NI; BECKERMANN, 1991).

Figura 3.10: Exemplos de volumes representativos usados para as médias volumétricas das equacdes de
conservagdo (NI; BECKERMANN, 1991).

Basicamente, esta aproximacao permite identificar como os diversos termos das
equagdes macroscopicas surgem, além de expor relagoes entre as variaveis macroscopicas e

as correspondentes microscopicas, fornecendo uma boa observacdo da formulagao e
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permitindo a inclusdo da evolucdo da estrutura solidificada e dos fendmenos microscépicos

no modelo macroscopico (NI; BECKERMANN, 1991).

As equagdes sdo obtidas pela média das equagbes exatas em um volume
representativo de volume V, como visto na figura 3.10. Para condicdes tipicas de
solidificagdo, o sistema e as dimensdes microestruturais possuem ordens de grandeza de 1
a0,1me107*a 107> m, respectivamente. Assim, uma dimens3o aceitavel para o volume
representativo seria entre 1072 e 1073 m, sendo cada fase ocupante do volume V, e com

uma area interfacial 4.

Define-se como a média volumétrica de uma grandeza W na fase k, sendo X; uma

funcdo de fase, igual a unidade na fase k e nula caso contrario:

1
(Pe) = v X WydVv (3.5)
0 Jy,

Define-se também a média volumétrica intrinseca como:
X 1
(W)t = v Xy W dVv (3.6)
k Jy,
Para W, = 1, tem-se a defini¢ao da fracao volumétrica €:

Vi

€k=V
0

(3.7)

Desta, conclui-se que:

z € =1 (38)

k
(W) = fk(‘yk)k (3.9)

A componente flutuante de ¥, e a média do produto de duas grandezas sdo dadas

por:

B, = (W — (P X, (3-10)

(P @p)* = (PR (Dp)* + (P, Dy )* (3-.12)
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Por fim, tém-se os teoremas de média que relacionam a média de uma derivada de

uma grandeza a derivada da média dessa:

AWy, O(W)
G =5

1
b f W, W, - 7 dA
Vo s,

- . 1
(V\pk) = V(lpk) + — lka_ide
Vo 4o

— - 1 o~
(VW) = V(W )* +— | PpridA
Vo Ja,

(3.12)

(3.13)

(3-14)
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4 Materiais e métodos

Neste item serd apresentado o desenvolvimento do modelo matematico proposto
no presente trabalho. Este modelo foi construido através do desenvolvimento das equagdes
de conservagdo macroscopicas, criadas a partir dos teoremas de média volumétrica
descritos no item 3.3 (NI; BECKERMANN, 1991). Inicialmente sera apresentado o
desenvolvimento das equagdes do modelo. Posteriormente, uma forma adimensional das
equacdes sera criada para facilitar o estudo paramétrico conduzido a partir deste modelo. O
sistema de equagdes diferenciais e algébricas definidos para o modelo proposto sera

solucionado através do método dos volumes finitos na sua formacgao implicita (PATANKAR,

1980).
4.1 Desenvolvimento do modelo

O modelo matematico proposto foi desenvolvido para simular a transferéncia de
calor e massa durante a solidificacdo unidirecional de ligas binarias contendo a
transformagdo eutética. A solidificagdo unidirecional pode ser simulada de forma
aproximada adotando-se um dominio de calculo unidimensional, pois todas as variaveis
apresentam alteragdes significativas apenas em uma Unica dire¢do. As seguintes hipdteses

simplificadoras foram adotadas para se definir as equagdes do modelo:
e Asligas metalicas foram assumidas binarias contendo uma reagao eutética.
e Atransferéncia de calor e massa foi considerada unidirecional.

e O transporte de calor foi assumido ocorrer apenas por condugdo, ou seja, a convecgao

no liquido foi desprezada.

e Considerou-se a existéncia de trés pseudofases: solido primario, liquido e sdlido

eutetico.

e O transporte de massa foi assumido ocorrer apenas por difusao no liquido na diregao

paralela a transferéncia de calor, conhecida como difusdo macroscopica.

e Adensidade de todas as fases presentes foi assumida como igual e constante.
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e Afase sélida ndo se movimenta.

o N3ao havera difusdo de soluto nas pseudofases solidas (primaria e eutética), ou seja,

esta-se considerando a hipdtese de Scheil.
e Assumiu-se equilibrio termodinamico local em todas as interfaces sélido-liquido.

¢ Assumiu-se equilibrio térmico no interior do volume elementar representativo utilizado
para se obter a equagdo macroscopica da energia, o que significa que em um dado

ponto do dominio a temperatura das fases solida e liquida é igual.

e Considerou-se a pseudofase eutética como tendo concentragdo constante e igual a

concentragdo do liquido eutético, obtida pelo diagrama de fases de equilibrio.
e Aslinhas liguidus e solidus foram assumidas lineares.
4.2 Conservacao de massa

A equacao de conservagao de massa (continuidade) é tradicionalmente definida por:

a —

Sendo p;, a densidade da fase constituinte k e ¥, a velocidade de translacao da fase
k, e consideradas as hipdteses citadas e aplicando-se os teoremas da média volumétrica,
tem-se
66,,_ _ 1

P = [ = A Aopk(vk = W) - i dA (4-2)

Onde €y, é a fragdo volumétrica da fase k no interior do volume representativo, I, € a
taxa de formacao desta fase, com o tempo e por unidade de volume; e Wy e a velocidade de
crescimento da interface entre a fase k e as demais fases. Para as fases presentes, sendo as

mesmas provenientes unicamente do liquido em solidificagao, tem-se

O¢€g

p E =1lg (43)
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de,

P W = Fel (4.4)

Es+te.+e=1 (4.5)

4.3 Conservacgao das espécies quimicas

A equacdo de conservacdo das espécies quimicas é dada por, sendo Cy a

concentrag¢do de soluto em porcentagem massica e j, o fluxo difusivo de soluto:

2 q ol
a(ﬂkck) + V- (peCiVi) = =V - Ji (4.6)

Aplicando-se os teoremas de média volumétrica para a equagdo (4.6), e

considerando-se as hipoteses assumidas, temos:

a 1 - 1
e _ C = —odA — —V' - it 3 =
at(Pka) 7 Lopk kW (Ik)+V0 Ao]k ndA

~ (4.7)
Ik J
4.3.1 Faseliquida
Desenvolvendo-se a equagao (4.7) para a fase liquida, temos:
d O TR R [ U
a(pl£l<cl)) = _V'Ol)'*']ls +][s—!—jle+]ng (48)
(Rt st st aly)
Os fluxos difusivos serdo modelados seqgundo a primeira lei de Fick. Assim:
, - = 1 B R
() = —=Dip(VC,) = Dypy | V(Cy) + 7 C;-nida | = D} p;e,V{(C}) (4.9)
0 /A,

A transferéncia de soluto interfacial decorrente da mudanga de fase pode ser
simplificada, considerando-se uma concentracdo na interface uniforme e, dadas as

hipoteses assumidas, tem-se que:

1 . _
Ja=Cq- f,‘;L PsWs - nsdA = Cyly (4.10)
sl
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]gl = (e V—f PeWe * Mo dA = C Ty (4.11)
04g;
O fluxo de soluto nas fases solidas foi desprezado, portanto

JL, =J§l =0 (4.12)

Portanto, a equagao macroscopica de conservacdo das espécies quimicas pode ser

descrita, para o liquido, como

I 1
{Gy) ) _kplCy) r Ce I, (4.13)

at sl

O ety =2 (p;
at €1\l ~ 3z 1€1 P P

Substituindo-se as equagoes (4.3) e (4.4) na equacdo (4.13), chega-se a equagdo final

utilizada para se calcular o campo de concentragdes no liquido

%(Ez(Cz)l) = % (D{el %CZ)’) — kp(Cy) % -C, aai: (4.14)
4.3.2 Fasesdlida
Desenvolvendo-se a equagao (4.7) para a fase liquida, temos:
d = . .
55 PsEs(C) = =V () + g + oy + et + (4-15)

Sendo, por hipotese, desprezivel a difusdo no interior dos sélidos formados e o

solido de morfologia eutética, por defini¢ao, proveniente apenas do liquido, tem-se que:

Js=0 (4.16)
Jee=Je 4+ =0 (4-27)
Assim:
0 k, (CH!
EE(ES(CS)S) = ‘Mrsl (4-18)

Substituindo-se a equagao (4.3) na equagao (4.18):
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i) o~ ; O€s
5;(65(65) )= kp(cl) —a'? (4.19)

4.4 Conservagao de energia

A equacao da energia, de uma forma geral, é dada por, sendo hy, a entalpia da fase k

e gy os fluxos condutivos de energia:

9 . A L
5E(thk) + V- (ol = =V - (Gy) (4.20)

Repetindo-se os mesmos procedimentos para as demais equagdes de conservagdo e

utilizando-se a lei de Fourier para o fluxo térmico condutivo, tem-se:

7] o, .
p |57 (x| = 7 - (KFT) + 3 (0k; + @) (422
j*k
Somando-se as equagodes para as varias fases presentes no material, sendo que, para

solidos e liquidos, dh = C,dT e, no liquido, a entalpia do material é acrescida do calor

latente de fusdo, tem-se que:

d 9 9 o
p [55 (CoexlTs)) + 5 (CoeTy) + €,Ls) + 5 (cpee(Te))] =V- (KVT) (4.22)

Rearranjando-se a equagao acima, substituindo-se as equagdes de conservagdo de
massa adequadas e considerando equilibrio térmico entre todas as fases no interior do

volume representativo, tem-se:
c 6T_6(K6T)+ L (aes+66e) (4.23)
Perar ~3z\" az) " P \ar T 23
Utilizando as taxas de transferéncia de massa, esta equacao pode também ser

escrita como:

or o0 aT
pCpE = a—Z'(K 'a—z) + Lf(]?gl + [‘el) (424)

Finalmente, para fechar o sistema de equagdes e realizar o acoplamento entre a
transferéncia de espécies quimicas, Eq. (4.14), e calor, Eq. (4.23), utiliza-se a equagdo da

linha liquidus do diagrama de fases, apresentada abaixo:
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T= Tliquidus +m ((Cl)l — (o) (4.25)

Onde Tj;quigus € @ temperatura liquidus da liga e m; é a inclinagdo da linha liquidus.
Na montagem das equagdes discretizadas para solu¢ao numérica, esta equagdo sera
combinada com a equag¢do da conservacdo das espécies quimicas e da conservagao da
energia, permitindo o calculo da fragdo de sélido, €;. A tabela 4.1 apresenta as equagdes do

modelo e as variaveis que sdo obtidas a partir de cada equacao.

Tabela 4.1: Lista de grandezas obtidas pelo modelo e respectivas equagdes diferenciais.

Grandeza Equacgdes
. 3oF = ) A
() st = 2 (bre X0 g G- e, 5
(€ 5 (0 = k) 52
€s) €e T = Thiquigus + Mi({C))! — Co)

4.5 Modelo ajustado para o teste paramétrico

Para reduzir a quantidade de parametros presentes nas equagdes diferenciais e
melhor compreender os fenémenos envolvidos durante a solidificagdo, as equag¢des do
modelo matemético apresentadas no item anterior foram adimensionalizadas. Além disso,
a equagdo da energia (eq. (4.23)) foi substituida por uma equagdo que considera um perfil

linear de temperatura, definido pela equagdo abaixo:

T = Tliquidus + Gz + GVt (426)

onde Tiiquiqus € @ temperatura liquidus da liga, G é o gradiente de temperatura eV é a
velocidade das isotermas. Essa substitui¢ao foi feita porque a utilizagdo da equagao da
conservagao de energia para os volumes interiores pode resultar em variagdes dos
gradientes e velocidades isotérmicas causadas pela liberagdo de calor latente durante as
mudancas de fase, impedindo uma observagdo clara do real efeito dos parametros de

interesse.

As variaveis adimensionais definidas estdo apresentadas na tabela 4.2. Estas

variaveis foram substituidas nas equagdes apresentadas para o modelo, resultando nas
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equagdes da tabela 4.3, onde os parametros adimensionais listados na tabela 4.4 surgiram
automaticamente. Um parametro adimensional importante, que representa uma relagao
entre a velocidade de rejei¢ao de soluto pela frente de solidificagao e o transporte de soluto

P . , . - VL
por difusdo, também conhecido como ndmero de Peclet, definido como V* = o
1

Tabela 4.2: Varidveis adimensionais utilizadas.

Variaveis
T = _ =T
Tliquidus - Te
)
C)* =
@ ="
(Cs)°
Cs) =
€ ==
Cn
Cro= -2
m Co
ES
Ee
_ 2
271
. _ t
- L2/D;

Tabela 4.3: Conjunto de equages adimensionalizado.

Equagao
L M AL A
T o (4-27)
4 . d a(Cy)" L0eg  Oe,
%(fz(cﬂ )= 37" (Ez 67) — kp(Cp) 36 Ce 3t (4.28)
d de
%(fs(cs)') = kp(C})* ati (4.29)
- T =1+ ! ey -1 p

- 1—cx (4.30)

C‘;‘l = El(Cﬁ* + 65<Cs)* + Eng (4-31)
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Tabela 4.4: Pardmetros adimensionais.

Parametros

As equagdes adimensionais foram discretizadas e resolvidas sequindo os mesmos

métodos e hipdteses das equagdes dimensionais.
4.6 Resolucdo numeérica das equacdes diferenciais

As equagdes diferenciais foram resolvidas através do método dos volumes finitos
com formulagdo completamente implicita, utilizando volumes com geometria uniforme.
Para os sistemas a sequir, a nomenclatura utilizada para um volume interno esta mostrada
na Figura 4.1. Utilizando esta discretizagdo do dominio unidimensional, nos préximos itens

serdo apresentadas as forma discretizadas das equagdes definidas nos itens anteriores.

W| P |E

Figura 4.1: Esquema dos volumes finitos utilizados para discretizagdo.

4.6.1 Conservagao de massa

A conservacdo de massa foi imposta através das equagoes (4.3), (4.4) e (4.5). Na
obtencdo do conjunto de equagdes diferenciais apresentado na tabela 4.1, estas equagbes
foram substituidas nas equa¢bes da energia e das espécies quimicas, resultando no

desaparecimento das taxas de transferéncias indicadas por I; e [,;. Entretanto, para se
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obter a forma discretizada das equagdes e soluciona-las numericamente, foi mais

conveniente utilizar a forma apresentada pelas equagdes (4.3) e (4.4). Desta forma, tem-se:

z+Az t+ At 3 z+Az t+AL
€
J’ f (p a—ts) dedz = f f (Ts) dtdz (4-32)
z t p y
z+Az t+AL z+Az t+At

f f dtdz— j f(f'ez)dtdz (4.33)

possibilitando a obtengao das equagdes abalxo

At
e = e + - T (4-34)
At
€At = elp + - Te (4-35)
At
Eltl-:At - ElP - (Fsl + l-‘el) (4-36)

4.6.2 Equagdo da conservagao das espécies quimicas (fase liquida)

A equagao da conservagdo das espécies quimicas na fase liquida utilizada na solugao
numérica foi aquela onde os termos Iy e T,; foram mantidos, ou seja, a equagao (4.13). A

forma discretizada é obtida a partir da integral abaixo

z+Az t+AL

f f[%(el(cl)l)]dtdz=
Zz+AzZ t+AL 7zt

8 ( . ac) de,  Oe,
f f [E(D’E‘ or ) FnlC) g Ce gy | AHd
4 t

Resultando em®:

(4.37)

1 Para melhor legibilidade, nas equacdes discretizadas, C; = (C;)*.
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t+AL t+At teAt t+At
(51 +AL - lt+At _ Elt Clt )Az — Ce™ —Gp — Cw™ — Cip At —
d PP 5z 5z 5z, 5z,
. t+At « _T+AL ~ _t+AT + _T+AT 28
Diepg Die;p Di ey Diep (4-38)

k,Cl 2t AzAL - C,AzAt

sl — el

p p

A equagdo da conservagdo das espécies quimicas na fase solida apresentada na

tabela 4.1 foi discretizada através da integral abaixo

z+Az t+AL z+Az t+At

f f gt (&s(Cs )S)] dtdz = f f kp(C)! —)dtdz (4-39)

Resultando em:

(Et+AtCt+At tPCstP)AZ =k Gl +At(estl4;At stp)AZAt (4.40)
4.6.3 Equacao de conservacio de energia

A equacdo da energia na forma da Eq. (4.24) foi discretizada a partir da integral

abaixo

z+Az t+At z+Az t+At

f f pC — dtdz— f f az +Lf(rs,+re,)] dtdz (4-42)

Resultando em

TEL:+AZ _ T}E+AZ T&’-I-AZ _ T’£+Az
pCo(TEHA — TH)Az = (KE ——+HKw T) At +

(4-42)
Lf(l"sl + Fel)AZAt

4.6.4 Acoplamento numérico das equagoes

As equagdes discretizadas da conservagao das espécies quimicas (eq. (4.38)) e da
energia (eq. (4.42)) foram acopladas para gerar uma nova equagao que permitisse o calculo
da taxa total de gerac¢do de sélido primario com o tempo, por unidade de volume, I;. Este

acoplamento foi realizado isolando-se C54% na Eq. (4.38) e isolando-se TE*A na Eq. (4.42),
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posteriormente substituindo estas equagdes na equagdo da linha liguidus (Eq. (4.25))

resultando em

TI—E+M = Tliquidus + ‘ml(CltP+M - CO) (4'43)
Apds substituicdo, o termo I, foi isolado, obtendo-se uma equagdo para o seu calculo.

Deve-se notar que [,; = 0 durante a solidifica¢do primaria.

O sistema de equagdes algébricas obtido a partir das formas discretizadas das
equagdes diferenciais foi solucionado através do método de Gauss-Seidel utilizando um
algoritmo numérico construido na linguagem de computador C++, utilizando o ambiente de
desenvolvimento integrado Code::Blocks na sua versao 10.05, em um computador Intel

Pentium IV de 3,0GHz e em um computador AMD Phenom |l X6 1055t, com 2,8GHz.






5 Resultados e discussao

5.1 ComparagGes com resultados da literatura

5.1.1 Solidificacdo da liga Pb-10% Sn

Guo (GUO, 2000) desenvolveu um modelo matematico tridimensional para a
modelagem de diversos fenébmenos de transporte existentes no processo de solidificagao
direcional de ligas binarias. Este modelo foi utilizado, entre outros, para simular a
solidificacdo de uma liga Pb-10% (massa) Sn. Para algumas de suas simulagdes, foi possivel
ajustar o modelo desenvolvido no presente trabalho para comparar os resultados dos dois

modelos. As propriedades da liga e as condigdes de solidificagao utilizada nas simulagoes

estdo apresentadas na tabela 5.1 e na tabela 5.2.

Tabela 5.1: Propriedades da liga Pb-10%5n.

31

Pb - 10% Sn
kg
p= 10.100W
]
C,=167——
P kg K
K = 18,55 w
T " meK
k]
L =37,6—
r =37 6kg
m2
Dy =30- 1079 —
S
Tliquidt_zs =303,7°C
CO = 10%

k, =031
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Tabela 5.2: Condicdes iniciais do ensaio feito por Guo (GUO, 2000).

Condigdes de Solidificacdo

T(t =0)= Tiniciat + G2
Tiniciat = 304 °C

, K
R =0,0167—
— — — S S—
K
G =7000—
m
L =4mm

Foram utilizadas condi¢des de contorno de temperatura fornecida nos extremos do

dominio, decrescendo com uma taxa de resfriamento constante, ou seja,

z2=0-T = Tinjcis — Rt
i (5.1)
Z=L—)T=Tinicial+GL_Rt

onde L representa o tamanho do dominio (lingote).

Para as condigoes citadas, os resultados estdo na figura 5.1 e na figura 5.2. A zona
pastosa observada para as condigbes citadas é estreita. Nesta condi¢do, a elevada
concentracdo eutética dessa liga (61,9% em massa de Sn), além de seu alto coeficiente de

parti¢ao de soluto, resulta na auséncia de precipitacdo eutética nos tempos observados.

O resultado observado na tese ndo conferiu com os resultados obtidos no modelo
aqui desenvolvido, como visto na figura 5.1, na figura 5.2 e na figura 5.3. Nos deste,
observou-se uma solidificacdo mais rapida e subita, além de maiores concentragoes de
soluto na fase liquida na ponta (aproximadamente 12,5% contra 11,5% no original). Como as
condicoes de ensaio relatadas na tese sdo iguais as deste, uma causa possivel para essa
divergéncia é uma diferenca nos coeficientes de difusdo de soluto utilizados, tendo sido
usado neste um valor possivelmente maior que o realmente aplicado na tese. Para a

verificagdo dessa hipdtese, fez-se uma simulagdo utilizando um coeficiente de difusdo

2
D;=12-10""° mT, cujo resultado esta na figura 5.3.
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Como se pode ver na comparagdo da figura 5.3, a curva para essa nova condigao

coincidiu com a esperada.

Ao se resolver o modelo, observou-se, para as condig¢bes de ensaio apresentadas na
tese, a ocorréncia de resultados instaveis apds 2000s. Para verificagdo de possiveis erros de

truncamento, elaborou-se um critério de verificacio utilizando-se a equagdo (4.43).

t+At
(T6+% ~ 1))
m
Devido a ocorréncia de erros de truncamento em simulagdes computacionais, a

— it =g (5.2)

igualdade vista em (5.2) nem sempre ser4 satisfeita, havendo alguma discrepéncia. Como

verificagdo de erro, verificou-se se a diferenca ndo excedia 107*, como visto em (5.3).

t+AL __

(T8 Ty)
m

O ensaio acabou revelando a ocorréncia de violagio do critério durante esta

— Cltp-f-At < 10—4 (53)

simulagdo. O uso de volumes finitos maiores ou um tamanho de dominio maior atenuaram
ou eliminaram o problema, mas uma andlise mais aprofundada seria necessaria para

identificar com maior certeza a real causa das oscilagdes.

5.1.2 Solidificagdo da liga Al-7% Si

Uma vez constatada a validade do modelo com resultados experimentais no teste
visto no item 5.1.1, outra simulacdo foi realizada com uma liga bem conhecida em
condi¢des de solidificagdo direcional observadas em diversos trabalhos experimentais. A

liga escolhida foi a Al-7% Si, cujas propriedades sdo descritas na tabela 5.3.



Tabela 5.3: Propriedades da liga Al-7% Si utilizada.

Liga: Al-7% Si

p = 2370 kg/m?

_ J
Cp = 11267

K =176 w
B m-K

L —3874k]
f = ’ kg

Co = 7%
k, = 0,13

m = —'6,5

(_—L-”&_) m?
D} = D, = 2,08 - 1077 ¢\8314 tiquidus/ = 6,45 - 107° —
S

Tliquidus =618°C

T, = 577°C

C, = 13,3%

Tabela 5.4: Condigdes iniciais do ensaio com liga Al-Si.

Condigdes iniciais

T, = 700 °C

Temperatura e concentragdo de soluto uniformes

Esta simulagdo foi realizada considerando-se a extragao de calor pela base por uma
- A . w
fonte a 25°C, com coeficiente de transferéncia de calor igual ah = 500 — ¢ om o topo

considerado adiabético. Para esta situa¢do, a condigdo de contorno seria:

aT
2=0= K> =h(T —To) (5.4)
aT
dz

Os resultados da simulagdo sao vistos na figura 5.5, na figura 5.6 e na figura 5.7. Na
figura 5.5a, nota-se a presenca de dois patamares de temperatura ao longo do tempo: um
na temperatura liquidus e outro na temperatura eutética. O primeiro patamar ocorre devido
3 extracdo unilateral de calor, que acaba retirando o calor latente decorrente da

solidificagdo nos volumes mais proximos da zona de extracdo, o que bloqueard a
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solidificagdo nos volumes subseqientes até certa queda de temperatura induzida pelo
aumento da concentragao do liquido (visto na figura 5.5b). Com essa queda, a solidifica¢do
no volume seguinte sera ativada, o que causara uma reducao na taxa de formagao do solido
no volume anterior devido a liberacdo de calor latente. Ja o patamar na temperatura
eutética ocorre devido a concentra¢do e temperatura invariantes no ponto eutético, como

visto no diagrama de fases da figura 5.4, o que interrompe a queda de temperatura até o fim

da solidificacdo no volume.

Atomic percant silicon

0 10 20 30 40 70 80 Q0 100
1500 _.a‘,;t-. o~ ! ?0 ?lo o ; L -
1414 G
1300 o
L -~ ~
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v -
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& /"
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fay 0t e )
‘| 65~ 577 C B
leu-N 126 (s »
500/ :
|
a b c i-Al + Si
300 & 10 20 30 40 S0 60 70 d0 w0 100
Al Weight percent silicon 81

Figura 5.4: Diagrama de fase para uma liga bindria Al-Si. Nota-se que, para concentragdes fora do ponto eutético,
a temperatura de fusao (linha liquidus) varia com a concentragdo do liguido na regid@o, mas, no ponto eutético,
torna-se invariante.
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Figura 5.5: Quadro de evolugdo da temperatura (a) e da concentragdo de soluto na fase liquida (b).
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O perfil final de concentragdo de soluto, visto na figura 5.7, revelou um teor muito
reduzido de segregagao nos transientes inicial e final devido a rapida precipitacdo eutética
nas condi¢bes do ensaio (o sistema apresentou uma média de 48% em volume de sdlido
com morfologia eutética). Também se notou um grande tamanho da zona pastosa, visto na

figura 5.6, com tendéncia a altas concentragées no liquido interdendritico.
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Figura 5.6: Perfis de concentragdo e temperatura apds 6oos, com solidificagdo parcial.
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Figura s5.7: Perfil de concentragées apds 2000s, com solidificag@o completa. Nota-se um transiente inicial
extremamente reduzido pela alta formacdo de precipitado eutético nessas condigGes.

O modelo de Scheil (KURZ; FISHER, 1990) é dado por:
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1

C 1o ( T—Tf )kp—l (5.6)
y Tliquidus - Tf

O modelo citado ndo prevé a existéncia de macrodifusao limitante no liquido nem a
solidificacdo eutética. Fez-se um teste neste modelo para um caso sem macrodifusao

(D{ = 0), além de uma comparag¢do com a situagdo com macrodifusao, vistos na figura 5.8.

1,0

&, Scheil

0,9 g, Sem macrodifusac
’

— &, Macrodifusao

0,8 &, Macrodifusao aumentada
0,7 -

0,6

0,5
0,4 -
0,3

4

0,2

Frag&o volumétrica do sélido

0,14

0,0 e ————1
550 560 570

—7—— T v —
580 590 600 610 620

Temperatura (°C)

Figura 5.8: Comparagdo dos resultados obtidos com o modelo de Scheil

Como visto, na situacao sem macrodifusao, houve coincidéncia completa das linhas
até a temperatura do patamar eutético. Nota-se também que, nos casos com macrodifusao,
a fragdo volumétrica da fase solida apresentou um valor menor para a mesma temperatura
para maiores difusividades de soluto, pois, enquanto no modelo de Scheil a regido
enriquecida é restrita a zona pastosa, na situa¢do macrodifusiva ha um fluxo de soluto na
dire¢do do liquido, causando um superresfriamento constitucional na ponta da zona
pastosa. Assim, como previsto pela regra das alavancas para a solidificagdo em equilibrio,
haverd uma maior fracdo volumétrica de liquido no sistema, causando a redugao observada.

Uma maior difusividade tende a acentuar a elevagdo da concentragdo na interface,

acentuando o efeito.
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5.2 Estudo paramétrico

Neste item, o modelo matematico no seu formato adimensional foi utilizado para
uma analise paramétrica com o objetivo de analisar o efeito de diversas varidveis na
macrossegregacao de soluto. Conforme identificado pelas equag¢des adimensionalizadas
apresentadas no item 4.5, o estudo serd feito analisando-se a variagdo dos pardmetros
adimensionais G*, V*, C; e k,, que representam o gradiente, a velocidade das isotermas, a
concentragdo de soluto no ponto eutético e o coeficiente de particdo de soluto,

respectivamente.

Para a realizagao do estudo dos efeitos da difusdo, considerou-se como referéncia os
parametros da liga Al-7% Si utilizada anteriormente, vistos na tabela 5.5 no formato
adimensional. Para analise do efeito de cada um destes parametros, eles serdo alterados

em aproximadamente uma ordem de grandeza em ambos os sentidos.

Tabela 5.5: Pardmetros adimensionais para a liga Al-Si.

Parametros

C;=2
K, = 0,1

G* =50
V* =100

5.2.1 Efeito da Concentragdo do ponto eutético (C})

Os resultados foram obtidos para C; =11 e C; = 1,1, além da condigdo de
referéncia C; = 2 (figura 5.9). Notou-se um crescimento da concentra¢do de soluto no
inicio, causado pela baixa concentragdo de soluto no sélido primério inicialmente formado.
Conforme as hipdteses assumidas no modelo, o Unico transporte de massa presente no
sistema é a macrodifusdo na fase liquida na direcdo da extragdo de calor, causada pela
presenga de gradientes de composicdo, visiveis na figura 5.10, sendo esta a causa da

macrossegregacgao detectada na zona inicial do lingote.
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Figura 5.9: Perfil de concentragdes médias locais de soluto e fragées volumétricas do sdlido com morfologia
eutética ao final da solidificagdo para diferentes concentragbes adimensionais do ponto eutético.

O perfil de macrossegregagdo para uma solidificagdo com uma interface plana
também esta apresentado e também mostra o crescimento da concentra¢do ao longo do
lingote. A concentracdo média local ao longo do lingote atingiu estado estacionario
(C, = 1) apos certa distancia em relagdo a sua base. A elevagao da concentragao do ponto
eutético (C;) em relacdo ao caso de referéncia reduziu a quantidade de sdlido eutético
precipitado, como observado pela evolugdo da fragao volumétrica do solido eutético na

figura 5.9.
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5.2.2 Efeito da velocidade das Isotermas (V*)

Os resultados foram obtidos paraV* = 10 e V* = 1000 além do caso de referéncia,
vistos na figura 5.11. Assim como no perfil visto anteriormente, notou-se o surgimento de
dois estados transientes ao inicio e ao final, o que é necessério para haver conserva¢io de
massa no sistema, considerado fechado. Nota-se que, para maiores velocidades, o estado
estacionario é atingido mais rapidamente, o que é causado pelo maior acimulo de soluto no
liquido a frente da solidificagdo, atingindo-se a concentragdo eutética mais rapidamente e
avangando-se para o estado estacionario, com maior concentracdo média em relagdo ao

inicio.
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Figura 5.11: Perfil de concentragées ao final da solidificacd@o para diferentes velocidades isotérmicas.

Também foi visivel, na curva para menor velocidade, a ocorréncia de uma regido
concordante com o modelo para interface plana, com uma ligeira divergéncia no valor,
possivelmente explicada pela ocorréncia de microssegregacdao no solido, sendo a
concentragao observada uma média em um volume representativo, enquanto a do modelo

é a concentragdo do solido vista na interface.

Como observado na figura 5.12, apesar da extensdo da zona pastosa ter sido
proxima a do caso visto na figura 5.10, o gradiente de concentragao foi menor, sendo esse
efeito causado pelo maior tempo disponivel para o transporte difusivo de soluto. Devido a
esse menor gradiente, a zona inicial ndo chegou a atingir a concentragdo eutética antes de a
solidificagdo primaria predominar, resultando em uma zona de baixa concentragdo e quase

equivaléncia com o modelo para interface plana observada.

Também foi visivel a separagdo com o modelo em interface plana, que ocorre
imediatamente apds a precipitacdo eutética iniciar, resultando num aumento da

concentragdo média local.
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zona pastosa apresenta fragdo de fase liquida considerada desprezivel, ndo sendo, por isso, considerada.
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Figura 5.13: Perfil em solidificagdo parcial para V' = 10, em t* = 0,02064. Nota-se que a zona pastosa, neste
instante, ja apresenta uma concentragéo préxima a do ponto eutético em toda a sua extensdo, causando o
predominio da fase eutética observado.
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5.2.3 Efeito do Gradiente Térmico (G*)

Os resultados foram obtidos para G* = 9 e G* = 90, vistos na Figura 5.14. Como nos
demais casos, notou-se a existéncia de dois transientes no inicio e no final, sendo o primeiro
com concentragdes médias locais abaixo da média total. A influéncia na macrossegregagao
foi visivelmente reduzida devido ao rapido acumulo de soluto nas interfaces, visto na figura
5.15, figura 5.16 e figura 5.17, o que deflagra a precipitacdo eutética, identificada pelo rapido
aumento da fragdo volumétrica do sélido eutético observado na figura 5.14, formando um

solido com concentragdo média C;, ao invés de um sélido primario de baixa concentragdo.
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Figura 5.14: Perfil de concentragdes ao final da solidificagdo para diferentes gradientes térmicos adimensionais.

Como esperado, também foi visivel a redugdo da extensao da zona pastosa com
maiores gradientes, mas ndo se viu uma tendéncia clara do perfil de concentragdo média
local se aproximar daquele calculado para a interface plana. Um dos motivos é a
precipitagdo eutética, que nao esta prevista no modelo para a interface plana. Como visto
anteriormente, a precipitagdo ndo ocorreu nos volumes iniciais (€, =~ 0), mas a
concentragdao média ainda se apresentou desviada em relagdo ao perfil para a interface

plana, provavelmente devido a presenca da microssegregacgao.
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Figura 5.15: Perfil em solidificagdo parcial para G* = 9, em t* = 0,00172. Para este gradiente, nota-se uma zona
pastosa bem alongada.
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Figura 5.16: Perfil em solidificagdo parcial para G* = 45, em t* = 0,00172.
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Figura 5.17: Perfil em solidificagdo parcial para G* = 90, emt* = 0,00172.

5.2.4 Efeito do Coeficiente de Particao de Soluto (k)

Os resultados obtidos parak, = 1073 ek, = 107%, em conjunto com o caso de
referéncia sdo vistos na figura 5.18. Como ficou claro, o efeito do coeficiente de parti¢ao de
soluto foi reduzido gragas a rapida precipitagdo eutética. Isso ocorreu, principalmente,
devido a baixa concentracdo do ponto eutético na forma adimensional. Houve uma
antecipagdo da precipitagdo eutética, acentuada pelo baixo coeficiente de particao de

soluto, que resulta em maior quantidade de soluto segregada na zona pastosa.
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Figura 5.18: Perfil de concentragdes ao final da solidificagéo para diferentes coeficientes de particdo de soluto na
interface solido-liquido.

Para uma verificagdo mais clara da concentragdo solida no sistema, fez-se um grafico
para se observar a microssegregagao no volume inicial, correspondente a 0,2% do lingote.
Estes perfis de concentragdo ao longo da fase primaria em uma diregdo paralela a interface

solido-liquido podem ser vistos na figura 5.19 para cada coeficiente de particdo examinado.
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Figura 5.19: Perfil de microssegregagdo para diferentes valores de k,, nos primeiros 0,2% do lingote em
comparagdo com as curvas previstas no modelo de Scheil (linhas tracejadas). Nota-se que os sélidos iniciais se
formam com baixas concentra¢bes, mas a macrodifusdo, inexistente no caso de Scheil, retira soluto do volume,
causando um desvio no sentido de reduzir a concentragdo.

Como visto na figura 5.19, os solidos iniciam sua formagao com concentra¢ao
reduzida (C; = k,,Co), mas rapidamente atingem uma concentragdo na qual pode ocorrer

solidificacdo eutética no liquido imediatamente apds a interface, que tera uma

~ C,
concentragdo C; = k—s
D
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6 Conclusoes

As seguintes conclusdes principais foram obtidas a partir dos resultados

apresentados:

As condi¢bes de solidificagdo na presenga de uma zona pastosa (solidificacdo
celular ou dendritica) apresentam uma menor macrossegrega¢ao de soluto
induzida por difusdo de soluto macroscdpica devido ao acumulo de soluto no

interior da zona pastosa e menor rejei¢do para o liquido a frente desta regido.

Menores velocidades de solidificagdo, associadas as menores velocidades das
isotermas, causaram um forte aumento da macrossegregac¢ao devido ao maior

tempo disponivel para o transporte de soluto por difusdo macroscopica.

Nas condigbes de solidificagdo proximas as da interface sélido-liquido plana, os
perfis de macrossegregag¢do obtidos com o presente modelo na existéncia da
zona pastosa apresentariam divergéncia em relagdo ao perfil da interface plana,

provavelmente causada pela precipita¢do do sélido eutético.

Um aumento da concentragdo de soluto do ponto eutético resultou num perfil de

macrossegregacdo mais proximo do perfil observado para a solidificagdo em

frente plana.
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