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RESUMO

As propriedades mecanicas das pecgas fundidas a partir de ligas aluminio-silicio
dependem das variaveis do processo de fundigéo, tais como o superaquecimento do
metal, composi¢cdo da liga, taxa de resfriamento e adicdo de inoculantes. A
modelagem matematica de como essas variaveis influenciam a macroestrutura de
graos € um procedimento complexo, uma vez que os efeitos séo interdependentes.
Apesar desta dificuldade, um dos modelos deterministicos mais completos
disponiveis na literatura é capaz de modelar o crescimento individual dos gréaos
durante todos os estdgios da solidificagdo. Este modelo baseia-se na técnica da
média volumétrica aplicada as equag¢des macroscopicas de conversagao de massa,
de energia e de espécies quimicas e considera o crescimento individual de graos de
diferentes tamanhos. O objetivo do presente trabalho & analisar criticamente esse
modelo através de uma analise paramétrica e de compara¢des com resultados
experimentais. A analise paramétrica permitiu determinar que, dentre as variaveis de
processo, a taxa de resfriamento é a que mais influencia o formato da curva de
resfriamento e o tamanho de grao final. Por outro lado, o tipo de inoculante (super-
resfriamento médio e fator de forma da distribuigdo) utilizado tem um efeito menos
pronunciado sobre esses resultados. Os resultados do modelo deterministico
utilizado foram comparados com dados da literatura para a solidificagdo de ligas
binarias de Al-Si, com e sem adigado de inoculantes. Foram utilizadas quatro
abordagens diferentes para o calculo do gradiente de temperatura, sendo que a que
produziu resultados com melhor aderéncia aos dados experimentais foi aquela em
que foi considerado o fluxo de extragdo de calor constante. Para estes modelos,
foram calculadas a fragdo de eutético e o tamanho de gréao final, cujos valores

apresentaram-se proximos aos resultados experimentais.

Palavras-chave: solidificagdo; modelagem matematica; ligas aluminio-silicio;

inoculantes.



ABSTRACT

The mechanical properties of castings made from aluminum-silicon alloys
depend strongly on the casting process variables, such as the superheat of the melt,
the composition of the alloy, the cooling rate and the addition of inoculants. The
mathematical modeling of how these variables affect the grain macrostructure is
complex, since the effects are interdependent. Despite this difficulty, one of the most
complete deterministic models available in the literature is capable of modeling the
individual growth of grains throughout the solidification time. This model is based on
the volume averaging method applied to the macroscopic conservation equations of
mass, energy, and chemical species and considers growth of individual grains of
different sizes. The objective of the present work is to critically analyze this model
through a parametric analysis and comparisons with experimental results. The
parametric analysis has shown that among the process variables, the cooling rate is
the one that most influences the shape of the cooling curve and the final grain size.
On the other hand, the type of inoculant used (average nucleation undercooling and
shape parameter of the distribution) has a less pronounced effect on these results.
The results of the deterministic model were compared to literature data for the
solidification of binary AI-Si alloys, with and without addition of inoculants. Four
different approaches were used to calculate the temperature gradient. The one with
the assumption of constant heat flux gave the best agreement with the experimental
curves. For these models, the eutectic volumetric fraction and the final grain size
were calculated and the results were in close agreement with experimental

measurements.

Key Words: solidification; mathematical modeling; aluminum-silicon alloys;

inoculants.
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1 INTRODUGAO

As ligas de aluminio da série 4xxx possuem como principal elemento de liga o
silicio, que pode ser adicionado em quantidades de até 12% para reduzir o ponto de
fusao e melhorar a fluidez sem provocar fragilizagao [1]. Por estes motivos, as ligas
de aluminio-silicio sado utilizadas em diversos setores da engenharia, como o

automotivo e o da aviacéo.

As propriedades mecanicas das pecgas produzidas nas ligas aluminio-silicio
dependem das variaveis do processo de fundigao, tais como o superaquecimento do
metal, tipo e composigcao da liga, taxa de resfriamento e adigdo de inoculantes [2]. O
entendimento de como esses fatores afetam essa estrutura é de extrema
importancia, visto que a estrutura bruta de solidificagdo possui uma forte relagao

com as propriedades do material.

A influéncia destes parametros pode ser determinada por métodos empiricos
ou por modelos matematicos, sendo que os ultimos podem apresentar uma melhor
relagdo custo-beneficio. Contudo, estes modelos ainda estdo em constante
desenvolvimento e apenas alguns casos relativamente simples podem ser
simulados. Atualmente, os modelos mais modernos consideram tanto aspectos
macroscoépicos, como a condugdo de calor e escoamento do metal liquido, quanto
aspectos microscopicos, como a velocidade de crescimento das estruturas
dendriticas.

A modelagem das principais variaveis de processo que afetam a
macroestrutura bruta de solidificagdo € um procedimento complexo, uma vez que os
efeitos sdo interdependes. Por este motivo, a maior parte dos modelo matematicos
deterministicos desenvolvidos atualmente ndo é capaz de modelar o crescimento
individual dos graos, mas usam valores médios [3]. Em outros modelos [4,5], foi
possivel acompanhar o crescimento individual de cada grdo, mas apenas nos
instantes iniciais da solidificagdo. Contudo, mais recentemente, Aguiar [6]
desenvolveu um modelo deterministico capaz de simular todo o intervalo da
solidificagdo e ainda considerar classes de grdaos de diferentes tamanhos. No

entanto, estes modelos propostos para prever a solidificagdo e calcular o tamanho
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de gréo final ndo foram suficientemente validados através de comparagbes com
dados experimentais para que seja possivel identificar as suas virtudes e limitacdes,
possibilitando a sua evolugdo. Por outro lado, modelos probabilisticos, como os
baseados na técnica do autdomato celular [7,8], sdo capazes de simular o

crescimento individual de cada gréao durante toda a solidificagao.



25

2 OBJETIVOS

O objetivo principal deste trabalho & analisar criticamente um dos modelos
deterministicos mais completos disponiveis na literatura atualmente para prever a
solidificagdo e a estrutura final de graos. Pretende-se examinar este modelo a partir
de uma andlise paramétrica e de comparagées com resultados experimentais
disponiveis na literatura para as ligas Al-Si hipoeutéticas obtidas sem e com a
adicao do inoculante Al-3%Ti-1%B.
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3 REVISAO DA LITERATURA

3.1 Introdugao

A revolugao tecnologica que foi experimentada a partir da segunda metade do
século XX baseou-se no rapido desenvolvimento da computagdo (tanto softwares
como hardwares). Com o respaldo de maiores capacidades de calculo, métodos
numéricos mais precisos e refinados passaram a ser implementados por
engenheiros, cientistas e matematicos para resolugdo de sistemas de equagdes

complexas e geralmente nao lineares [9].

No ramo da solidificagdo, inicialmente buscou-se modelar os fenémenos
macroscopicos descritos pelas equagdes gerais de conservagdo, como o perfil de
temperaturas obtido atravées da extragdo de calor em um molde de fundigao.
Posteriormente, procurou-se modelar os fenédmenos microestruturais relacionados
com a solidificagdo, como a nucleagao e crescimento de grao, particado de soluto,
entre outros, que sao importantes para as propriedades mecanicas do produto final.
Dessa forma, para um modelo representar o fendmeno de solidificagdo com maior
fidelidade, ele deve acoplar os processos que ocorrem nas escalas macro e

microscopicas [3,10-13].

A etapa final da implementacdo de um modelo matematico é a sua validagao
com dados experimentais. Contudo, pela prépria natureza do experimento, as
medidas experimentais apresentam imprecisfes e erros que, geralmente, nao
podem ser previstos por estes modelos. Dessa forma, € comum a existéncia de
diferencas entre os valores medidos e calculados. Nos proximos itens serdo
descritos os modelos matematicos propostos para prever a solidificagdo de metais.
No item final, serdo apresentados ainda alguns efeitos que resultam na presenca de
erros experimentais durante as medidas de temperatura utilizadas para validagao

dos modelos matematicos.
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3.2 Modelagem Matematica da Solidificagao
A modelagem matematica da solidificacdo de ligas metdlicas envolve a
solucdo das equagdes gerais de conservagdo de massa, energia e espeécies

quimicas, apresentadas, respectivamente, nas equagdes abaixo [14].

a =4 —

&pk+V'(kak) =0 )
a —_ — — — .
3 (prhy) + V- (pphy V) = =V - (qy) + Sk (2)
a — R — — »
3 (PrCr) + V- (P C Vi) = =V - (i) + Ry, 3

onde p, € a densidade da fase k, v; € o vetor velocidade da fase k, h; é entalpia da
fase k por unidade de massa, gy € o fluxo difusivo de calor (condugéo de calor), Sy
é a taxa de geragao de calor com o tempo por unidade de volume, C, é a fragdo em
massa de soluto da fase k, i é fluxo difusivo de soluto e R, é a taxa de geragédo (ou

consumo) de soluto com o tempo por unidade de volume.

Para resolver as equacdes acima, & necessario conhecer a interface entre as
diferentes fases do sistema, o que € muito dificil no caso da solidificagdo dendritica,
devido a complexidade da geometria das dendritas. O acompanhamento da interface
sélido-liquido foi utilizado nos primeiros modelos matematicos, conhecidos como
modelos de dois dominios (liquido e soélido). Contudo, devido a dificuldade de se
determinar a interface dendritica, foram desenvolvidos os modelos de dominio unico,
que permitiram aplicar uma unica equacgao de conservagao dentro de um elemento
de volume representativo (REV - Representative Elementary Volume) [15]. Os
modelos de dominio unico evoluiram com a introdugdo do conceito de envelope de
grao. Segundo este conceito, associou-se a cada gréo no interior da zona pastosa
um envoltdrio imaginario chamado de envelope. No caso da solidificagao dendritica,
este envelope apenas tocava a ponta dos bragos primarios e secundarios de

dendrita. Nestes modelos, a fase liquida poderia estar presente tanto internamente
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como externamente ao envelope [16]. A figura 3.1 apresenta envelopes de grao no

interior de um elemento de volume representativo.

envelopes de gréo

Figura 3.1 - Desenho esquematico do elemento de volume representativo (REV) contendo alguns

envelopes dendriticos envolvendo dendritas equiaxiais em crescimento [3).

Os modelos de envelope dividem-se em dois submodelos, sendo um em
escala macroscopica e outro em escala microscopica, que sdo adequadamente
acoplados para avaliar a fragdo de soélidos. A seguir, os principais submodelos

macro e microscépicos sao revisados.

3.2.1 Modelos Macroscopicos

A solidificacdo de ligas metalicas em escala macroscopica € governada
principalmente pela condugio de calor. Apesar de a convecgdo no liquido também
exercer efeito, sua modelagem é muito complexa e, por isso, geralmente néo é
levada em consideragdo na maioria dos trabalhos publicados. A equagdo (2),
quando aplicada para a solidificacdo de ligas metalicas e considerando-se apenas o

transporte por condugéao, simplifica-se para a equagao abaixo [17].

¢, 2L _ 5. (KTT) + Le (4
Pl = “ot



29

onde p é a densidade, C, é o calor especifico, T € a temperatura, K ¢ a

condutividade térmica, L; € o calor latente de fusdo por unidade de volume do

material e & € a fragdo de sélido local.

Para resolver a equagao (4), € necessario conhecer uma relagao entre o perfil
de temperatura e a fragdo de sélido. Dois métodos muito utilizados para se obter

esta relagédo sdo o do calor especifico equivalente e o da entalpia [17].

O meétodo do calor especifico equivalente é de facil implementacéo para ligas.
Esse método supde que a fragao de sélido depende apenas da temperatura. Assim,
aplicando-se a regra da cadeia, a equagao (4) pode ser reescrita como a equago

(5).

( C,—L ags) I _5. (x91) (5)
Pl = 5T ) ot —
A partir da equacao (5), define-se o calor especifico equivalente, dado por:

Lfass
Cpeq = Cp — Eﬁ (6)

A aplicacdo deste método resulta em uma equagéo idéntica aquela valida

para transformag¢des sem solidificagéo.

Ja o metodo da entalpia utiliza a relagao:

T
H(T) = f pCp (THAT" + Le(1 — £,(T)) (7

Derivando a equagao (7) e combinando com a equagao (5), chega-se a

expressao utilizada pelo método da entalpia:

0H(x,T)

=V (KV 8
o V- (KVT) (8)
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A vantagem desses métodos € a possibilidade de se obter o perfil de
temperaturas no material sem o conhecimento profundo sobre a cinética de
formagdo da fase sélida. Contudo, € necessario estimar como varia a fragdo de
solido em fungéo da temperatura. Os principais modelos utilizados na modelagem da

solidificacdo sao apresentados a seguir.

3.2.2 Modelos para Previsado da Fragao de Sdélido
Em condi¢gdes de equilibrio, as composi¢des das fases liquida e sdlida
seguem as previsoes do diagrama de fases. Para o sistema Al-Si, uma regiao do

diagrama ¢é apresentada na figura 3.2.

O

< L+8
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=

© 577°C
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Q

=

o

l_.

Teor de Si (%p.)

Figura 3.2 - Regido do diagrama de fases Al-Si [18].
Com base neste diagrama, é possivel aproximar as linhas fliquidus e solidus
pelas retas das equagdes (9) e (10), respectivamente.

Tu'q = Tf + my - Co (9)

TS=Tf +ms'CO (10)
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onde Ty, € a temperatura liquidus, C, é a fragdo em massa de silicio na liga, T; € a
temperatura de fusao do aluminio puro, m; é o coeficiente angular da linha liquidus,
Ts é a temperatura solidus e mg é o coeficiente angular da linha solidus. As
equacgdes (9) e (10) permitem correlacionar as composigoes das fases liquida (C;) e

solida (Cs) e a temperatura do sistema.

Ainda com base no diagrama da figura 3.2, conclui-se que, durante a
solidificagdo, ha uma redistribuicdo de soluto entre o liquido e o sélido, que é

quantificada a partir do coeficiente de particao de soluto (kp):

ko =
0 CL

(11)

Valores de k, menores que 1 indicam que a solubilidade no sélido € menor
que a solubilidade no liquido. Neste caso, para ocorrer a formagéo de sélido durante

a solidificagdo, parte do soluto deve ser rejeitado para o liquido.

O modelo mais simplificado desenvolvido com o objetivo de prever a fragao
de solido em fungdo da temperatura assume que a solidificagdo ocorre
suficientemente lenta para que exista a homogeneizagao da concentragdo de soluto
em ambas as fases, isto €, as composi¢des seguem as do diagrama de fase. Essa
abordagem € uma boa aproximacgao para a casos em que o soluto ¢ intersticial. Em
virtude disto, € possivel expressar a fragdo de sdlidos através da regra das
alavancas [15]:

G =G
_CL_CS

Es (12)

Com auxilio das equagdes (9) a (11), pode-se reescrever a equagédo (12) em

fungdo da temperatura do sistema:

_(Tm-7 1
T - A=k

(13)
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Para casos em que a interface sélido-liquido ndo é suficientemente lenta ou
quando o soluto é substitucional, devem-se adotar modelos alternativos. Um deles é
modelo de Scheil, que assume que o soluto se distribui de forma homogénea no
liquido e considera a difusdo de soluto no sélido como desprezivel. Neste caso, tem-
se que [15]:

Cs = koCo(1 — ;) Ko=) (14)

A equagédo (14) pode ser utilizada para prever a fragdo de sélido em fungéo
da temperatura do sistema, como indicado na equacgao (15).

1

—\&=1)
%=1—(” T)kl (15)

Tf - TL

Contudo, em situagdes em que ndo se pode garantir a hipétese de difuséo no
solido desprezivel, deve-se optar por outro modelo, como o de Brody e Flemings

[15], onde a relagao entre fragao de sélido e a temperatura é dado por:

1—2ak0)

_( 1 1 Tf—T (kO_1 ___DStf 16
&= 1—2ak0) \1 -1, =T (19

onde a € o numero de Fourier (utilizado para contabilizar a difusao de retorno), Ds &
o coeficiente de difusdo do soluto no sélido, t; € o tempo de solidificagdo e L = §,/2,
onde S, é a distancia entre os bragos dendriticos secundarios. Posteriormente,
Clyne e Kurz [15] prepuseram uma alteragdo no modelo de Brody e Flemings: o
nimero de Fourier, a, deveria ser substituido pelo parametro «', dado pela equagéo
(17), de modo que a’' — 0,5 quando @ — oo, uma vez que o modelo se aproximaria do

da regra das alavancas.

R B
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A figura 3.3 compara a evolugdo da temperatura em fungédo da fragao de

sélido para os trés modelos mencionados.
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Figura 3.3 - Relagao entre a evolugao da temperatura (T) e a fra¢ao de sélido (f;) com o diagrama de

fases [15].

Os trés modelos apresentados consideram mistura total no liquido e néo

consideram o superresfriamento na ponta das dendritas, além de nao considerarem

a existéncia de nucleagéao e crescimento de grdo em um liquido superresfriado. Para

considerar esses efeitos, & necessaria a aplicagdo de modelos microscépicos, que

sao revisados na proxima segao.

3.2.3 Modelos Microscépicos

Um dos primeiros trabalhos que objetiva acoplar os modelos micro e

macroscépico foi o de Oldfield [19], que propds que a densidade de numero de

células eutéticas nucleadas era proporcional ao quadrado do super-resfriamento em

relagado a temperatura do eutético. Além disso, foi assumido que cada célula eutética

seria uma esfera perfeita. Assim, a fracdo de solido pode ser calculada em fungédo

do numero de nucleos e dos seus tamanhos.



£ = nZmR? (18)

onde n é a densidade de numero de células eutéticas e R € o raio medio das células,
ambos em determinado instante da solidificagdo. Derivando ambos os lados da

equacao (18), obtém-se a taxa de variagao de fragao de sélido com o tempo:

685__ 4 R26R+4 R36n (19)
ot R e T3 Gt

O segundo termo do lado direito da equagdo (19) estd associado com a
nucleagdo de novos graos e pode ser negligenciado devido ao valor desprezivel do

raio dos nucleos ativados [17].

A equagédo (19) representa melhor o inicio da solidificagéo, enquanto nao ha
superposigdo entre os graos (grain impingement). Assim, nos instantes finais da
solidificagdo, a equacgdo (19) contabilizaria uma variagdo da fragao de sdélido muito
maior do que a real, ja que os graos estariam se tocando. Para contornar esse
problema, aplica-se a corregao de Johnson-Mehl ou de Avrami [20]. A equagao (19)
corrigida fica:

deg

JOR
2 20
Fri n4nR 5 (1-¢) (20)

A integracao da equacéo (20) resulta em [17]:

4 s
& =1—exp [—ngnR ] (21)

A figura 3.4 mostra a evolugdo da fragdo de soélido em fungao do raio dos

nucleos sélidos para os dois casos mencionados.
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Figura 3.4 - Relagdo entre a fragao de sdlido € o raio médio para o modelo com e sem a corregao de
Avrami [17].

Os modelos acima consideram que o0 envelope estaria completamente
preenchido de solido, o que é coerente com a solidificagdo globulitica. No caso da
solidificagdo equiaxial dendritica, os grédos ndo poderiam ser assumidos como
esferas macigas, uma vez que esses envelopes também apresentam liquido interno.
Dessa forma, Dustin e Kurz [21] propuseram que a fragdo de sélido deveria ser

calculada a partir da fracdo interna de sélido (g,;) e da fragdo de envelopes de graos

(gg):

€ = &g " Esi (22)

Os primeiros modelos descrevendo a fragéo interna de sélidos foram bastante
simples: Maxwell e Hellawell [22] assumiram que os envelopes de graos dendriticos
seriam completamente solidos e, portanto, &; = 1; Dustin e Kurz [21] consideraram
um envelope de grdao pastoso, com &5 = 0,3. Para modelar a transigdo colunar-
equiaxial (CET — "columnar-to-equiaxed transition"), Hunt [23] assumiu que & seria
dado pelo modelo de Scheil com a concentragdo de soluto no interior do envelope

sendo imposta pelo perfil de temperatura do forno.
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A partir desta idéia, Rappaz e Thévoz [10,11] desenvolveram um modelo mais
detalhado para calcular a solidificagdo dendritica equiaxial. Este modelo baseou-se
no conceito de envelope de grdo dendritico. Segundo este modelo, a temperatura
dentro do envelope é uniforme e a interface dendritica esta em equilibrio local com o
liquido interdendritico, ou seja, a concentracdo na interface pode ser obtida a partir
da concentragdo no liquido no interior do envelope. Também foi assumida mistura
completa no liquido interno ao envelope, havendo difusdo de soluto apenas fora do
envelope. Para resolugdo das equagdes diferenciais, foi usado o método das
diferengas finitas [11], ocasionando em um tempo de calculo elevado, o que
inviabilizou o acompanhamento de varios grdos e dificultou a integragdo com um
modelo macroscépico de transferéncia de calor. Para solucionar este problema,
Rappaz e Thévoz [10] propuseram a substituicdo da difusdo de soluto no liquido
extradendritico por uma camada efetiva de difusao, de espessura desconhecida §. A

figura 3.5 apresenta a representagdo esquematica desses dois modelos.

\‘
\‘
\\
\\
\
envelope \
Rg ! de grdao \
a
b
\.
\t
\,\. \\
cl; c
2| & a
0 fg fg 1

Figura 3.5 - Representago esquematica da solidificagdo equiaxial dendritica. (a) Crescimento de um
gréo equiaxia! de raio Ry dentro de um volume total R,r. Regido 1: dendrita sélida; Regido 2: liquido
interdendritico; Regiéo 3: liquido externo ao envelope de grao; (b) perfil de concentragéo baseado no
calculo numérico da difusdo de soluto na regido 3; (c) substituicdo da difusao de soluto por uma
camada efetiva de difusdo de espessura 6 [10].
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A partir de um balango de soluto fora do envelope, Rappaz e Thévoz

propuseram que a fragao de sélido interno ao envelope seria dado por:

g =0+ g(Pe) (23)

onde 0 é a supersaturagéo adimensional de soluto e g(Pe) é uma fungao do nimero
de Péclet (Pe = v-R,/2- D), sendo v, a velocidade de crescimento do envelope, ou

seja, dR,/dt, e D, o coeficiente de difuséo de soluto no liquido. Foi demonstrado

que:
(P)—(1+3+1+ 1) (24)
G\ =\ T 2Pe " Pez " ape?
Ja a supersaturagdo adimensional & dada por:
Ca—Cy
A=———"= 25
Ca(1 —ko) (29)

onde C4 é a concentragdo no liquido interdendritico, C;, é concentragdo no liquido

fora da camada limite e k, é coeficiente de particdo de soluto.

Wang e Beckermann [3] propuseram um modelo muiltifasico para solidificagédo
dendritica equiaxial no qual em cada volume de controle havia trés pseudofases:
sélido (fase s), liquido interdendritico (fase d) (internos ao envelope dendritico) e
liquido extradendritico (fase /) (externo ao envelope dendritico). Essas trés

pseudofases sao esquematizadas na figura 3.6.



38

(a) {b) envelope
dendritico
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dendritico
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Figura 3.6 - Desenho esquematico do modelo fisico implementado por Wang e Beckermann: (a)
crescimento colunar dendritico; (b) crescimento equiaxial dendritico [3].

Foi assumido que o liquido interdendritico esta em equilibrio com a fase sélida
na interface sélido-liquido e, portanto, possui a compaosi¢cao dada pelo diagrama de
fases para uma determinada temperatura, como mostrado na figura 3.7. Foi
calculada a evolugdo da concentragdo de soluto no liquido externo ao envelope,

permitindo que o fluxo de soluto trocado fosse obtido com maior precisao.

C, ¢
i
: o= <!
; 1
Cdﬂx Cu E !
4 <Cp* ! i
) § 5
fase s fase d ) fase | ]
] '
i 2
€ ety 1 €

Figura 3.7 - Perfil de concentragéo de soluto e distancias de difusdo em varias fases para o modelo
de Wang e Beckermann. <C,>° é a concentragio média de soluto na fase solida, C, € a concentragéo
média de soluto na fase liquido interdendritico, <C;>' é a concentragdo média de soluto na fase liquido

extradendritico, ls4 € a espessura de difusdo no solido adjacente a interface sélido-liquido
interdendritico e Iy € a espessura de difusdo no liquido adjacente a interface liquido interdendritico-
liquido extradendritico [3].
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Entretanto, neste modelo, assumiu-se que todos os graos apareciam
instantaneamente no liquido no momento em que seu superresfriamento
ultrapassava um valor critico para a nucleagéo, sendo portanto denominado modelo
de nucleagdo instantdnea. Segundo este modelo, para uma determinada densidade
de numero de substratos, sempre aparecera o0 mesmo numero de nucleos. Portanto,
este modelo ndo é capaz de prever os efeitos da taxa de resfriamento ou do teor de

soluto no tamanho de grao final.

Lameiras e Martorano [16] desenvolveram um modelo de solidificagdo
equiaxial dendritica baseado no modelo de Wang e Beckermann [3]. Neste novo
modelo, foi introduzida a nucleagao continua de grdos equiaxiais que seguiam uma
distribuigdo de superresfriamento Gaussiana, cujo detalhamento esta apresentado
na préoxima segdo. Com isso, foi necessario definir equag¢des especificas para o
calculo da evolugdo de aspectos geométricos dos envelopes de grdo, como a
evolugdo do raio médio do envelope e da concentragdo de area interfacial entre o
envelope e o liquido extradendritico. Também foi adicionada a corregdo de Avrami
para levar em consideracdo a sobreposigcdo entre os graos. Com este modelo, os
autores puderam analisar o efeito das varidveis de processo, como taxa de
resfriamento, quantidade de inoculantes e composi¢cao da liga, sobre o tamanho de

grao final.

3.2.3.1 Modelagem Matematica da Nucleacdo

A formagado de estrutura sélida no interior do liquido inicia-se com o
aparecimento de aglomerados de atomos com estrutura cristalina, o que pode
ocorrer devido a alteragdes aleatérias. Aglomerados que sao muito pequenos para
sobreviver sdo chamados em embrides, enquanto aqueles que sdo suficientemente

grandes recebem o nome de nucleos [24].

A primeira teoria para nucleagdo & conhecida como teoria classica da
nucleagdo homogénea, onde assume-se que os aglomerados podem se formar em
um liquido livre de impurezas. Apesar de facil entendimento, essa teoria leva a
previsbes de taxas de nucleagdo muito menores do que aquelas observadas

experimentalmente. Isto levou ao conceito de nucleagao heterogénea, onde os
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aglomerados formam-se preferencialmente sobre interfaces presentes no liquido
[24].

Teoria Classica da Nucleagdo Homogénea
A variagdo da energia livre na formagéo de um aglomerado sélido de raio R

pode ser dada por [15]:

AG = G 7rR3)AGV +4nR*y, (26)

onde AG,=Gs— G, € a variagdo volumétrica da energia livie de Gibbs na
transformacgao liquido-sélido e y,; € a energia interfacial sélido-liquido por unidade de
area. Para temperaturas superiores a temperatura liquidus, o termo AG, € positivo,
enquanto que para temperaturas inferiores, ele é negativo e proporcional ao

superresfriamento local [24]:

AG, = AS,.AT (27)

W

onde AS, é a variagao de entropia de fusao e AT = (Tuquidus - T) é valor do super-

resfriamento local.

Como o termo que contém a energia interfacial € sempre positivo, ha um valor
maximo para o valor de AG em fungao do raio do aglomerado, como mostrado na

figura 3.8.
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Figura 3.8 - Em temperaturas maiores que a temperatura liquidus (a), tanto a variagdo de energia
volumétrica (AG,) quanto a variagio de energia interfacial crescem com o raio, portanto, a sua soma
(AG) também é monotdnica crescente. Ja para temperatura Jliquidus (b), o valor de AG, é zero, ja que

Gs = G,; assim, AG também cresce monotonicamente devido a parcela interfacial. Por fim, em
temperaturas menores que a liquidus (c), a parcela volumétrica & negativa e aumenta, em médulo,
mais rapidamente que a parcela interfacial a partir de determinado valor de R, denominado raio
critico, R*; dessa forma, a partir de R*, AG passa a decrescer com o aumento do raio {15].

Derivando-se a expressao da equagéo (26) em relagao ao raio e igualando a
zero, pode-se determinar tanto o valor do raio critico quanto o valor maximo de AG,

que sdo apresentados, respectivamente, nas equacgdes (28) e (29).

2y,
R* — sl 2
AG, (28)
x Lyfﬂ"fz (29)
3AG2

Na pratica, entretanto, a nucleagdo homogénea nao ocorre, pois 0os nucleos
se formam preferencialmente em heterogeneidades, como a parede do molde, filme

de éxidos, inclusdes, substratos para nucleagao.

Teoria da Nucleagédo Heterogénea

Quando a solidificagao ocorre sobre algum substrato, ha alteragdo da energia

interfacial, que passa a depender das interagdes solido-substrato (y;), sélido-liquido

(¥s1) e substrato-liquido (yy;), como mostrado na figura 3.9.
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Figura 3.9 - Nucleagao heterogénea de uma calota esférica sobre um substrato [24].

Uma maneira de mensurar a intensidade das interagées entre sélido, liquido e
substrato é através do angulo de contato ou angulo de molhamento 8 apresentado
na figura 3.9 e calculado pela equagéao [15]:

cos @ = Yo Vs (30)

Vsi
onde y;, € energia interfacial substrato-liquido por unidade de area, y;; € a

energia interfacial substrato-sélido por unidade de area e y; € energia

interfacial sélido-liquido por unidade de area.

A alteracdo da variagdo da energia interfacial em fungdo da existéncia do
substrato é contabilizada na barreira para formagao dos nucleos através da equagao
[15]):

f(9) AGromf(6) (31)

onde f(8) & um fator de forma que depende do angulo de contato 8. Para o caso de
uma calota esférica, o fator de forma pode ser calculado através da equagéo [15}]:
(2 + cos 8)(1- cos O)*

()= 2 (32)

Como pode ser visto no gréafico da figura 3.10, o fator de forma apresenta

valores entre 0 e 1 e, portanto, reduz a barreira energética para nucleagdo. Dessa
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forma, a nucleagado heterogénea inicia-se em superresfriamentos menores que a
homogénea. Contudo, f(8) nao altera o valor do raio critico, uma vez que ele atua

apenas sobre a escala de AG.

0.8 auséncia de
molhamento
0.6 | J?:l.
= _
t: -—&
04

condi¢cdes [\ 02

epitaxiais \0 / | | | |

0 30 60 90 120 150 180
o]

Figura 3.10 - Valores do fator de forma em fung¢&o do angulo de contato na nucleagdo heterogénea
{24).

Conforme comentado acima, o numero de nucleos ativados relaciona-se com
o superresfriamento local. Assim, para modelar a nucleagao de graos equiaxiais, &
necessario conhecer-se como varia a quantidade de nucleos ativados em fun¢éo do

superresfriamento, o que sera visto na proxima segao.

Modelos para Nucleagdo Equiaxial

Como mencionado anteriormente, Oldfield [19] foi um dos primeiros a
considerar que a quantidade de graos nucleados estaria relacionada com o
superresfriamento. Neste modelo, a densidade de nucleos ativados era proporcional

ao quadrado do superresfriamento.
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Maxwell e Hellawell [22] desenvolveram um modelo baseado na teoria
classica da nucleacdo heterogénea para prever a nucleagdo em ligas peritéticas.

Segundo este modelo, a taxa de nucleagao seria dada por:

% =(n, —n )4, expl:— (_J_"(H)iﬂ (33)

AT*(T, - AT)

onde ns representa a densidade de numero de substratos para a nucleagéo
heterogénea, n; representa a densidade de numero de grdos nucleados, T, € a

temperatura peritética, A2 é um parémetro experimental.

Thévoz, Desbiolles e Rappaz [25] utilizaram uma distribuigcdo Gaussiana, cuja
equagao é apresentada na equacgdo (34), para modelar a taxa de variagdo de
nimero de nucleos ativados com o aumento do superresfriamento. Um desenho

esquematico desta distribuicao esta apresentado na figura 3.11.
d 1(AT-aAT, Y
n n -
= — lexp| —=| ———=" 34
dAT [,/mATU] x‘{ 2[ AT, J } 4

onde n é a densidade de nucleos, n, € a densidade maxima de nucleos, AT é o

super-resfriamento instantaneo, AT, é o super-resfriamento médio para nucleagéo e

AT, € o desvio padrao da distribuigdo.
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Figura 3.11 - Modelo de nucleagdo gaussiana. Em um determinado superresfriamento (a), AT, a
densidade de nucleos, n4, ativados no liquido € dado pela integral (c) da distribuicdo (b) [25].

Devido a nucleagéo e, principalmente, ao crescimento dos gréos, a
guantidade de liquido diminui. Dessa forma, ha uma reducdo da quantidade de
liguido aonde ainda pode ocorrer nucleagdo. Este fator nao foi considerado pelo
modelo anterior, mas foi introduzido por Lameiras e Martorano [16], através da
multiplicagdo do lado direito da equacgdo (34) pela fracdo de liquido, &, como

mostrado abaixo:

dn _(_en, || L(AT-AT, : )
daT \v2zar, )P T2\ ar

o

Greer et. al. [4] propuseram um modelo para estudar os efeitos de inoculantes
a base de ligas de Al-Ti-B sobre o refino de grdao. Em seu modelo, cada particula de
substrato daria origem a apenas um grao e a cada didmetro de particula estaria
associado um super-resfriamento para o crescimento livie do grédo através da

relacdo dada por:
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AT = [47 SL } (36)
p

onde d, é o diametro de particula de inoculante, ys_ é a energia interfacial entre o
solido e o liquido por unidade de area e AS; é a variagao de entropia na fuséo. Este
modelo, contudo, é valido apenas para os estagios iniciais da solidifica¢do, quando

ainda &; = 1, ou seja, os graos sdo globuliticos (esferas sélidas).

A distribuicdo Gaussiana estende-se de —o a +o0, 0 que € fisicamente
impossivel. Como a distribuicdo de superresfriamento para nucleagdo esta
relacionada com o didmetro das particulas de inoculantes, Quested e Greer [5]
estenderam o trabalho anterior de Greer et. al. [4] e propuseram que a distribuigéo
log-normal é a que melhor se ajusta a distribuicdo de didmetros de particulas de

inoculantes, que esta representada abaixo:
dn | ¢&n, oxn| — ln(a’p)—ln(da) i (37)
dld,) \od,N2m *P o2

onde d, & a média geométrica dos didmetros de particulas e o é o fator de forma da

distribuigdo. A figura 3.12 apresenta a aproximagéo da distribuigdo de tamanhos por

uma distribuicao log-normal.
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Figura 3.12 - As barras verticais indicam a distribuicdo de tamanho medida para inoculantes TiB; em
uma liga comercial Al-5Ti-1B e a linha cheia corresponde a aproximacao log-normal [5].

Através da equacgao (36), é possivel associar um super-resfriamento a cada
didmetro de particula, como mostrado na figura 3.13 para a distribuicdo log-normal
obtida por Quested e Greer [5]. O fato de somente uma pequena parcela do
inoculante ser efetiva na nucleagdo de ligas de aluminio pode ser explicado pelo
modelo da nucleagdo continua. A nucleagdo ndo é governada pela formagéo de
calotas de aluminio sobre as particulas de inoculante, o que ocorre para
superresfriamentos pequenos, mas pela capacidade de crescimento dessas calotas
apds a nucleagdo. Uma pequena parcela de particulas de inoculantes relativamente
grandes sao caracterizadas pelos menores superresfriamentos e, portanto, séo os
primeiros a serem ativados durante o resfriamento. Uma vez nucleados, esses graos
crescem e englobam as particulas de inoculantes menores [24]. A figura 3.13 mostra
a porgao da distribuicéo log-normal de particulas que & geralmente ativada em ligas

de aluminio.

Se a magnitude da taxa de resfriamento aumentar, mais particulas seréo
ativadas antes de serem englobadas pelo crescimento de outras. Assim, idealmente,
seria preferivel ter a distribuicdo de tamanho de particula mais estreita possivel de

modo que todas as particulas sejam ativadas no mesmo superresfriamento [24].
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Figura 3.13 - Distribuigdo de tamanho das particulas de TiB, com as particulas efetivamente ativas
indicadas em preto [24].

A distribuicdo apresentada na equagdo (37) pode ser convertida em uma

distribuicdo de superresfriamento para nucleagdo [24,26], que esta apresentada na

equacao (38).

dn _(_n, . |_(naT-Inar, .
dAT o AT 27 | T o2

A figura 3.14 apresenta a diferenca entre as distribuigées normal e log-normal

de super-resfriamentos.
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Figura 3.14 - Distribuicdo Gaussiana (linha cheia) e log-normal (linha tracejada) para a nucleagéo
heterogénea. AT, = g, = 0,5 [24].

3.3 Efeitos de Instalagdo em Termopares [27,28]

Devido a inércia, nenhum instrumento de medida responde instantaneamente
ou com perfeita fidelidade a mudangas ao seu redor. Em sistemas elétricos e
térmicos, essa inércia é caracterizada pela capacitdncia. Assim, em uma regiao
onde a temperatura estda mudando, os termopares n&o indicardo a verdadeira
temperatura do meio que estd ao seu redor. A figura 3.15 apresenta a defasagem,
tanto no tempo quanto em temperatura, da temperatura medida pelo termopar e a
temperatura real do meio para uma variagao linear ("ramp change"), variagdes
bruscas ("sfep change") e variagbes periddicas ("periodic change"”) da temperatura

deste meio.
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Figura 3.15 - Diversas variagbes de temperatura simplificadas: (a) variagao linear, (b) variagao
brusca, (b) varia¢ao periédica [27].

E uma pratica comum caracterizar a resposta de um sensor de temperatura
através de uma constante de inércia térmica ("thermal time constant”). O seu valor
corresponde ao tempo necessario para um termopar indicar 63,2% (1/e) da

mudanga ocorrida na temperatura real do ambiente, ou seja, indica a defasagem no

tempo.
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Apenas a critério de ilustragdo, se for assumido que toda a transferéncia de
calor para o sensor € por convecgao e que todo este calor € absorvido pelo sensor,

entdo a constante de inércia térmica é dada por:

wVc  capacidade térmica do sensor

T= = — ; ;
hA  condutancia térmica do fluido

onde w é o peso especifico do sensor, V é o volume do sensor, ¢ € a capacidade
térmica do sensor, h é coeficiente de transferéncia térmica do filme de fluido ao

redor do sensor e A é a area superficial do sensor pela qual ha transferéncia de calor

Para avaliar o efeito de termopares no proprio perfii de temperaturas,
Weathers et. al. [29] simularam, através do método dos elementos finitos, como a
insercdo desses sensores afetariam a distribuicdo de temperatura. Eles concluiram
que o posicionamento dos termopares em relagédo as isotermas é crucial. Em suas
simulagbes, os autores obtiveram diferengas de mais de 10°C em relagdo a

situacdes sem a existéncia dos termopares.
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4 METODOLOGIA

No presente trabalho, foi avaliado o modelo matematico implementado por
Aguiar [6] para simular a solidificagdo de ligas do sistema aluminio-silicio, sem e com
adigdo de inoculantes. Neste item, serdo apresentadas as hipdteses e equagbes do
modelo de Aguiar [6]. Uma das avaliagdes foi conduzida a partir de comparagdes de
resultados do modelo com dados experimentais obtidos por Arango [30], portanto
sera apresentada brevemente a metodologia utilizada por Arango {30] para obtengéo
de seus dados. Por fim, sera indicado o procedimento realizado no presente trabalho

para avaliar o modelo implementado por Aguiar [6].

41 Descrigao do Modelo Multifasico e Multigrédos

O modelo matematico desenvolvido por Aguiar [6] para a solidificagao de ligas
binarias baseia-se nos conceitos de envelope de grdo e de elemento de volume
representativo (REV), apresentados na figura 3.1. No interior de cada REV, definem-
se quatro pseudofases: a fase soélido primario (s); a fase sdlido eutético (e); a fase
liquido interdendritico (d) e a fase liquido extradendritico (l). A fase liquido
interdendritico corresponde ao liquido presente no interior do envelope dendritico,
enquanto a fase liquido extradendritico, ao liquido localizado externamente ao
envelope. O campo de temperaturas é assumido uniforme no dominio, porém

variavel no tempo.

Nesse modelo, considera-se a nucleagdo dos gréos equiaxiais em diferentes
super-resfriamentos. Devido a isso, & possivel a existéncia de graos de diferentes
tamanhos no mesmo instante de tempo. Para isso, foram definidas classes de graos,

cada uma nucleando em um super-resfriamento especifico.

4.1.1 Hipoteses Simplificadoras do Modelo

No desenvolvimento das equagées, foram assumidas as seguintes hipoteses:

1. Os transportes de calor e massa por convecgéo sdo despreziveis.

2. O dominio de calculo é assumido isotérmico, porém variavel no tempo.
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3. O elemento de volume representativo foi considerado isotérmico e
utilizado para desenvolvimento das equag¢des macroscdpicas. Neste dominio estéo:

(a) todos os graos, que sdo sempre assumidos equiaxiais (graos colunares nao

foram considerados) e individualmente envoltos por um envelope imaginario

esférico; e

(b) o liquido externo aos envelopes, chamado de liquido extradendritico (1).

4. O dominio de calculo (REV) é assumido ser um sistema fechado, de
modo que a composigao media do sistema mantenha-se constante.

5. Na fase liquida, considera-se a existéncia de particulas de substratos
sobre as quais pode ocorrer a nucleagdo dos grdos. Considera-se que cada
particula pode causar a nucleacdo de um unico grao. A particula é ativada, ou seja,
a nucleagao ocorre sobre ela, quando um super-resfriamento critico predefinido em
relagdo a temperatura liquidus for atingido. As particulas de substratos podem
apresentar super-resfriamentos criticos diferentes, que sao divididos em faixas. Apos
a nucleagdo, cada faixa estara associada a uma classe de graos diferente, ou seja,
0s grao que nucleiam em uma mesma faixa de super-resfriamento fazem parte da
mesma classe i.

6. As pseudofases localizadas no interior de classes de gréo diferentes
foram consideradas como pseudofases distintas. Um subindice foi adicionado ao
simbolo da pseudofase para indicar a classe, ou seja, s; representa a pseudofase
sélida da classe de graos i, o que permite considerar individualmente grdos de
diferentes tamanhos crescendo durante a solidificagao.

7. Os envelopes de grao de cada classe sdo esféricos, tem o mesmo
tamanho e estao imersos em um mesmo liquido extradendritico (I). O contato entre
as pseudofases solido (s) e liquido extradendritico (I) € apenas pontual quando o
solido tem um formato dendritico; porém, ocorre ao longo de toda a interface entre o
envelope e o liquido, quando o gréo € globulitico.

8. Quando o sélido presente no interior do envelope de grdo for dendritico,
existe liquido interdendritico. O liquido interdendritico dentro de cada envelope (d) foi
assumido ter composigdo uniforme, mas esta composicao pode ser diferente para
envelopes de graos pertencentes a classes distintas. Esta hipdtese considera que a
difusdo de soluto neste liquido, que estd presente entre os bragos de dendrita, &

suficientemente rapida para causar a homogeneizagao da concentragéao de soluto.
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9. Existe equilibrio termodinamico local na interface entre a fase soélida
(s) e o liquido interdendritico (d) para cada envelope de grdo. Assim, a concentragao
do sélido na interface sélido-liquido e a concentragdo do liquido interdendritico estao
relacionadas com a temperatura do sistema através da linha liquidus do diagrama de
fases, que foi assumida linear.

10. A pseudofase eutético (e) nucleia na temperatura do eutético (ndo ha
super-resfriamento para a sua nucleagdo) para a liga considerada e tem sempre
composicéo constante, igual a composigao eutética dada no diagrama de fases. Foi
considerado que, se a fragao interna da fase soélida (s) no interior do envelope for
menor do que 1,0 (crescimento dendritico), o eutético nucleia e cresce entre os
bragos de dendrita. Neste caso, assim como a fase soélida (s), o eutético nao
apresenta interface com o liquido extradendritico. Quando a fragao interna de sélido
(s) for igual a 1,0 (crescimento globulitico), o eutético nucleia ou cresce como uma
camada esférica ao redor do glébulo, localizada entre o sdélido (s) e o liquido
extradendritico ().

11. A velocidade de crescimento do eutético (e) em diregdo a fase sélida no
interior do envelope (interface eutético-sélido primario) & nula, o que significa que
uma possivel dissolugdo do eutético foi desprezada. Entretanto, a velocidade de
crescimento do eutético na diregao do liquido ocorre segundo uma equagéo cinética
que é fungado do super-resfriamento local.

12. O calor especifico e a densidade sdo constantes e ttm o mesmo valor para

todas as pseudofases do sistema.

A figura 4.1 apresenta, de forma esquematica, o elemento de volume

representativo com diversas classes de gréos adotado no modelo.
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classe 1

classe 2

Figura 4.1 - Desenho esquematico do elemento de volume representativo (dominio - V) indicando as
classes de envelopes de gréo e as pseudofases presentes: sélido, eutético, liquido interdendritico
imersas no liquido extradendritico.

4.1.2 Equagdes Principais do Modelo

Maiores detalhes em relagdo ao desenvolvimento das equagbes
apresentadas neste item podem ser encontradas na dissertacdo de Mestrado de
Davi Teves de Aguiar [6]. Entretanto, as equagdes e idéias principais relativas ao

modelo utilizado serdao apresentadas nos préximos itens.

41.2.1 Técnica da Média Volumétrica

Para desenvolvimento das equages macroscopicas de conservagio de
massa, espécies quimicas e energia, foi utilizada a técnica da média volumétrica. A
média volumétrica simples (“volume averaging”), também conhecida como media
superficial, de uma determinada grandeza escalar, vetorial ou tensorial (\V,) sobre

uma fase geral k é definida como [13]:

1
(¥,) = -V—I‘Pde (40)

oV
onde ¥, é o volume do REV, que coincide com o dominio assumido no modelo, e V;

€ o volume da fase k no interior do REV. A média volumétrica intrinseca (“intrinsic

volume averaging”) da mesma grandeza é definida como



56

() = Lj‘{lde (41)

k
Estas duas médias estdo relacionadas pela equacgao:

(V) = & <\Pk >k (42)

onde g, é a fragdo volumétrica da fase k, definida como

& = — (43)

Estas médias surgem naturalmente nas equagbdes de conservagao
macroscopicas apods a integragdo das equagbes microscopicas correspondentes,
seguida da aplicagdo do teorema geral do transporte e do teorema de Gauss,
escritos respectivamente abaixo na notagdo do operador de média volumétrica

definido anteriormente:

oF,\ _ d¥.) 1 -
(Go) 3 - L e w
(Vo) =L 9 e,a4 +ij P, o i dA (45)
Va A VD A,

onde w, € o vetor velocidade da interface entre a fase k e uma outra fase em
contato denominada de j; #, € um versor normal a essa interface, com sentido
apontando para fora da fase k; 4,, é a area total dessa interface no interior do REV

de volume ¥, e 4, é a area formada pela por¢do do contorno do volume elementar

representativo que corta a fase k.

A aplicacdo destes teoremas sobre as equagbes de conservagao
microscopicas integradas no REV fornecera equagbes diferenciais de conservagao

para a média de grandezas como a concentragdo de soluto e a temperatura,
- . k ~
definidas genericamente como (‘P,,) , sendo elas fungdes apenas do tempo. As

equagdes finais resultantes destas operagdes serdo apresentadas no proximo item.
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4122 Equacotes de Conservacdo de Massa

As equagbes de conservagdo de massa utilizadas no modelo sé&o
apresentadas nas equacgdes (46) a (48). Para a sua obtencéo, a equacgéao diferencial
de conservagao de massa (equacado (1)) foi integrada no interior do volume de
controle (REV) para cada uma das pseudofases e as hipéteses simplificadoras da

se¢do 4.1.1 foram aplicadas.

. s, (46)
dt e
dgg’ =S di Wdl (47)
dt !
N
g=1-¢, (48)
i=|

onde S,, € a concentragdo de area de interface entre o eutético e o liquido

interdendritico no interior dos graos da classe i e w,, € a velocidade media desta

interface, que independe da classe de graos, pois sera escrita em fungéo apenas do

super-resfriamento no sistema, S, € a concentragdo de area de interface entre os

envelopes de gréo da classe i/ e o liquido extradendritico e w, € a velocidade

média desta interface.

4123 Equacoes de Conservacio de Energia

A equacao diferencial de conservacéao de energia (equacédo (2)) foi integrada
em todo o REV para cada uma das pseudofases do sistema. Essas equagdes foram
entdo somadas para se obter a equagao para a conservacgao de energia de mistura.
Além do equilibrio térmico entre todas pseudofases no interior do REV, as entalpias

das pseudofases foram aproximadas pela equagéo abaixo:

dlp(n,)' )~ pe, dr (49)
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onde <h,(l_ )k é a entalpia média por unidade de massa da fase geral k, onde k = s, e,

d, |, presente no interior da classe de grao i, ¢, € o calor especificodafase k e T

€ a temperatura (assumida uniforme) do sistema.

Apo6s essas simplificacdes, a equagao da energia de mistura final utilizada no
presente modelo foi:
—dT de, +e,) .
a _ AH s YE)_ (50)
v TP T

onde pc, = p(sscps +E,Cpe +E4C g +£,cp,) € o calor especifico médio por unidade de

N
volume; —4H , =(h,)’ ~(h)" & o calor latente de solidificagdo, &, =Y ¢, ¢ a fragao
ay

N
volumétrica total de sélido e ¢, =de,_ é a fragdo volumeétrica total de eutetico,
i=1

ambos considerando todas as classes de graos.

O termo Q na equacgao (50) representa a taxa de entrada de calor com o

tempo e por unidade de volume para o interior do REV a partir do meio externo.
Essa taxa esta relacionada com o fluxo de calor no contorno do REV, §,, como

indicado abaixo:

. 1 .
Q=~ZI& G, ®,dA (51)

onde 4, € a area deste contorno. O fluxo de calor no contorno, g,, pode ser

estimado com base em dados experimentais.

O fluxo de calor no contorno, §G,, pode ser estimado com base em dados

experimentais. Outra abordagem comumente utilizada é considerar que o fluxo de
calor que existe imediatamente antes da solidificagdo ¢ igual ao fluxo durante todo o
periodo de solidificagdo. Portanto, pode-se utilizar a taxa de resfriamento
imediatamente antes da solidificagao e calcular o fluxo, resultando na taxa dada pela

equacao abaixo:
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. —(dT .
Q = mp(_.) = mp R[iq (52)
dt )i,

s

onde (dT/dt)r-7,, = R;;; € a taxa de resfriamento imediatamente antes do inicio da
lig q

solidificagao.

A hipotese de equilibrio termodindmico local entre o sdlido e o liquido
interdendritico no interior de cada classe de grdo i permite a utilizagdo da linha

. . . d
liquidus do diagrama de fases para se correlacionar 7 e <Cd,_> , como apresentado

abaixo

(c,) = (=1, +mG) +{ 2 ]qo (53)

m, m R,
onde C, é a fragdo em massa de soluto da liga, m, é a inclinagao da linha liquidus do

diagrama de fases, assumida linear no conjunto de hipoteses, I é o coeficiente de

Gibbs-Thomson, R, € o raio dos envelopes dos grdos da classe i, que sera

calculado nos préximos itens e ¢ € um fator que indica o tipo de solidificagao da

classe i: dendritica (¢=0), onde ¢, >0, ou globulitica (p=1), onde ¢, =0. O

ultimo termo a direita na equacéo (53) representa a corregdo do efeito de curvatura
na linha liquidus do diagrama de fases, que consiste em um importante fator para a

velocidade de crescimento dos graos globuliticos.

4124 Equacées de Conservacao das Espécies Quimicas

A equacao (3) foi integrada e aplicada para todas as pseudofases do sistema,
com excegéao do eutético, uma vez que, por hipétese, a composi¢do do eutético é
constante e igual aquela dada pelo diagrama de fases (figura 3.2). Aplicando-se as

hipéteses simplificadoras, obteve-se o seguinte conjunto de equagoes:

Aol ). ey S22 () .

sd,
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y ds, d(c,) 8D

5 ; ¢ !
(1 - k Cd,- dt - 8(1,- dt é‘dll ((Cd, > - <C1> )+

0

(59)

del6)) e,y s,m ] 5

dt i=l ! i=l

"2 e,y - (c) )] (56)

onde S, € a concentracdo de area de interface entre o sdlido e o liquido
interdendritico no interior dos graos da classe i, 5, € a espessura de difuséo
efetiva (teoria do filme fino) no solido adjacente a esta interface, J, € a espessura

de difusdo efetiva no liquido extradendritico adjacente a interface entre o envelope e
o liquido extradendritico, D, é o coeficiente de difusdo no sélido e D, é o coeficiente
de difusdo no liquido. No caso da solidificagdo globulitica, tem-se ¢; =0,

implicando na substituicdo da equagéo (55) simplesmente por £y T8y TE, :

4125 Resumo das Equacdes Principais do Modelo

As equagdes principais do modelo foram apresentadas nos itens anteriores.

Um resumo das equagdes principais € apresentado na tabela 4.1. As incognitas

: o /
calculadas a partir dessas equagdes s80 T, &,, &, &, &, €5, &, &5, (C1)

s d
(Cs’_> e (Cd,> . As equagbes para os parametros S, , Sy, Su . Weas Wa v 64, O

S
e R, dependem de alguns modelos especificos formulados na escala microscépica,

que estdo apresentados no proximo item.



Tabela 4.1 - Resumo das equagdes principais do modelo matematico.
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de

“ =S W
a4
de, S W
== w
a4

d g S é
LD 2 52 e )

para &, =0, €, =&, T¢,

dle(cV ud — NS -_D

dol6) . $ie v sm ]+ 3] 22 (e, ()
dt i=l =l 6‘”:'

—dT d(8\+ge)_ -

pcp p ,OAHf dt - Q

¢« (r-1,+mC,) (or
<Cd,> - ,lnl +(m,R,J(p

(46)

(47)

(48)

(57)

(58)

(59)
(54)

(55)

(56)

(50)

(53)
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41.2.6 Equacdoes Suplementares

Nos itens anteriores, as equagdes de conservagéo utilizadas no modelo foram

apresentadas. Nessas equagdes, ha o aparecimento dos parametros S, , Sy, Sy .

Wear Wa, v 04, 04, © R;. Neste itens, seréo apresentadas as equagdes utilizadas

para modelar esses pardmetros.

Concentragées de Area Interfacial

Os termos S,,, S, € S, representam uma determinada quantidade de area

interfacial por unidade de volume. Para o seu célculo exato, seria necessario saber a
morfologia e tamanho de toda a microestrutura a cada instante. Como isto néo é
possivel, adotam-se modelos sobre o tamanho e formato das fases presentes na

microestrutura. As equacdes utilizadas sdo apresentadas a seguir.
A concentragao de area interfacial entre a classe i de envelopes de gréo e o
liquido extradendritico é dada por S, . Como foi assumido que os envelopes s&o

todos esféricos e que, para uma mesma classe de gréos i, ttm o mesmo tamanho,

Sy € dado, apds ser aplicada a corregao de Avrami para contabilizar a

sobreposi¢cao dos graos, por:

S, =& n 4R (60)

onde ¢, é a fragdo de liquido extradendritico.

O parametro S,, representa a concentragao de area de interface entre o

eutético da classe de graos i e o seu liquido interdendritico, considerando que os

graos crescem de forma dendritica (g; >0). No calculo desta concentragéo,

considerou-se que o eutético nucleia e cresce entre os bragos de dendrita e
assumiu-se que o eutético se forma como um filme fino recobrindo completamente o

brago dendritico de sélido primario. Neste caso, pode-se calcular S,; por
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S =25 (61)

ed;
1,

i

onde ¢, € a fracdo de envelopes de gréo da classe i e S, & o espagamento entre

bragos secundarios de dendrita para os grédos desta mesma classe. No entanto,
quando o crescimento da classe de graos /i nao for dendritico, mas globulitico (

&g =(), o eutético é assumido nuclear e crescer como uma camada esférica ao
redor do envelope. Neste caso, Sy =S,; =0, pois a fase liquido interdendritico (d)
ndo existe, mas S,; deve ser substituido por S, (concentracdo de area de

interface entre eutético e liquido extradendritico) na equacéo (46), sendo calculado

por

S, =& n 4R} (62)
Durante o crescimento dendritico de uma classe de graos i, a concentracao de

area de interface entre sélido e liquido interdendritico, S, , € calculada assumindo-

se que o os bragos secundarios de dendrita sdo plaquetas paralelas, com

espacamento S;; e contendo liquido interdendritico entre estas plaquetas. Dessa

forma seu calculo é feito através da equacgéao abaixo:

e, +e,
S.‘-‘l‘_ = Ll') (63)
SII,.
O espagamento entre bragos secundarios de dendrita da classe de graos i,

denominado S;; , € uma escala de tamanho importante da microestrutura bruta de

solidificagdo. Esse pardmetro pode ser calculado, em fungdo do tempo, com auxilio

da equacgio:

S, =S +Ale~rt, ) (64)

Il _inicial

onde S, ;... € © €Spagamento inicial, assumido nulo no presente trabalho, 4 e a
séo constantes empiricas que dependem do material e 7, € o instante de tempo

onde ocorre o inicio da nucleagdo da classe de grdos i. No caso das ligas Al-Si,
Bamberger et. al. [31] obtiveram empiricamente que a = 0,43 e que A depende do

teor de silicio, conforme apresentado na tabela 4.1.
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Tabela 4.2 - Constante A para o célculo do coalescimento de bragos secundarios Al-Si [31].

Si(% peso) | 3,8 5,7 7.5 9.7
A 15,3 14,0 12,8 11,5

Velocidades de Crescimento

Os pardmetros w, e w,, sdo, respectivamente, a velocidade de crescimento

do envelope dendritico e a velocidade de crescimento do eutético. A velocidade de
crescimento do envelope dendritico foi assumida igual @ da ponta do brago primario

e pode ser calculada com auxilio da equagéo abaixo [3]:

40" Dm(k-1)(C,)’ ’

W (@) (©5)
W - @)

onde ¢* ~ 1/(4n?), I é o coeficiente de Gibbs-Thomson, I;* é o inverso da fungéo

de lvantsov, que pode ser aproximada por [3]:

1.195
_ re)
1,70 )= 04567 —= 66
14 ( l) (]—Q) ( )

sendo que €); é a supersaturagao adimensional (equagéao (25)) da classe de gréos i.

Para o caso de crescimento globulitico, deve-se descartar a equacgéao (65) e

utilizar a equagao (47) para o calculo de w,, .

A velocidade de crescimento do eutético pode ser calculada a partir da
equacao [32,33]:
w,,(m/s)=1.81x107 (AT, ) (67)
onde AT, =T, —T representa o super-resfriamento para o crescimento do eutético e

T, é a temperatura da reagéo eutetica.
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Espessuras Efetivas de Difusé&o

A espessura J, , que representa a espessura do filme de difusdo ao redor dos

envelopes de grao, é utilizada para o calculo do fluxo de soluto trocado entre os

envelopes e o liquido extradendritico Para o seu calculo utilizou-se a equacao [12]:

S Y P
I;"f _ (zfi eR3) f| [Edr [rar (68)
' s )RR T

1

onde Pe; = wg, R;/D, é o numero de Péclet para a classe de gréos i, Ré a meia-

distancia de separagdao média entre os envelopes equiaxiais, dada por

r o[ 3 ) (69)
4 [47m}

onde n é a densidade de nimero de grdos, considerando a somatoéria de todas as
classes que surgiram até um dado o instante. Dessa maneira, nota-se que as
primeiras classes a nuclearem terdo uma meia-distancia de separagéo maior. Existe
uma solugdo analitica fechada para a integral dada pela equagéao (69). Esta solugéo
€ apresentada na equagao (70).

R,R R wf2) (R2 R R
[#_‘_R_’_R;Je (Ri ]_(R' + ! ..__f +

Pe R Pe P’ R,
5:14 _ R, I[ Rf
R (RR-R 3| Ry Y e
i ( / ’) PeR/ eP(Rf IJ Ri _[VE)PQ)
, poRs e (70)
R

para Pe <107

) R} - R}
geth, I‘ER,-*( f3 '3)
R, 2 (R, -R)

1
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Na equagdes (68) e (70), foi utilizado R, o raio instantdneo dos envelopes de

grao da classe i. Este raio pode ser calculado a partir da fracéo instantanea de

envelopes da classe i através da equagao abaixo:

1
P 3, P (71
! 4rn,

A espessura J,, representa a espessura de difusdo no sélido adjacente a

interface com o liquido interdendritico, permitindo o calculo do fluxo de difusdo de
retorno (“back diffusion”), geralmente presente nos modelos para a formagéo da
microssegregacao em ligas metalicas. Esta espessura foi calculada utilizando-se a

equacao:

£

Sy = Sy 72
d; mm (72)

Modelo para Nucleagéo de Grdos

Dentre os modelos revisados no item 3.2.3.1, foi assumido que a densidade de
nimero de nucleos ativados em fungdo do super-resfriamento segue uma

distribui¢do log-normal, representada pela equagéo (38) e abaixo reproduzida:

dn InAT ~InAT, ]
(38)

_ R, _
dAT [0'¢AT”\/§;]€XP { o2

O sistema de equagbes apresentado na tabela 4.1 em conjunto com as
equagdes suplementares apresentadas no item 4.1.2.6 foi solucionado
numericamente através do método dos volumes finitos, na sua formulagdo explicita
[14].
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4.2 Coleta das Curvas de Resfriamento

Neste subitem serdo descritos brevemente os procedimentos utilizados para
coleta das curvas de resfriamento no interior do metal durante a solidificagao
equiaxial de ligas Al-Si. Mais informagdes podem ser encontradas na dissertagao de
Mestrado de Juan Marcelo Rojas Arango [30].

Foram utilizadas ligas de composigdo nominal Al-3%Si, Al-7%Si e Al-11%Si
(fragbes em peso), preparadas a partir de aluminio comercialmente puro (AI-CP
99,97% Al) e silicio grau metaltrgico (Si-GM 99,6% Si). Nos ensaios realizados com
inoculante, foi adicionado ao metal liquido inoculante na forma de uma liga-méae Al-

3%Ti-1%B, em formato de vareta, para se atingir o teor nominal de 0,05%Ti.

As ligas metalicas foram preparadas a 760°C e entédo vazadas em um sistema
de solidificagdo que consistiu em um molde cilindrico com comprimento de 0,4 m e
raio de 0,075 m de areia-resina contento trés termopares conectados a um sistema
de aquisi¢ado de dados, esquematizado na figura 4.2. Os termopares utilizados nos
ensaios eram do tipo K e podem apresentar um erro padréo de + 2,2°C ou % 0,75%
da temperatura medida, conforme norma ASTM E230 [34].

(a) (») (c)

Figura 4.2 - Molde com o sistema de termopares utilizado nos ensaios: (a) Representagdo grafica da
cavidade cilindrica e base do molde, (b) Posigao dos termopares na base do molde e (c) Cavidade
cilindrica e base contendo os termopares [30].

Durante o vazamento, que demorou aproximadamente 15 segundos, o molde
permaneceu inclinado aproximadamente 60° para evitar o aprisionamento de bolhas
resultantes da agitagdo do metal liquido durante a queda para o interior da cavidade

cilindrica, conforme esquematizado na figura 4.3. Ap6és o vazamento, uma tampa
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ceramica foi posicionada sobre a cavidade para evitar perdas térmicas pelo topo.
Dessa forma, pode-se considerar que ha transferéncia de calor apenas no sentido
radial.

ASD Conversor

Painel deentrada dos
“\ /-/\ termaopares ¢
-

¥ Cavidade dlindrica

Termapares tipo k

Controle de inicio e

Micmcomputador

parada

Figura 4.3 - Desenho esquematico do sistema de solidificagdo completo [30].

4.3 Simula¢des Realizadas

Em uma primeira analise, a solidificagdo de uma liga Al-7%Si foi simulada a
partir do modelo deterministico implementado por Aguiar [6]. Nesta analise, visou-se
verificar a capacidade do presente modelo em simular o processo de solidificagao e
as potencialidades desse modelo em calcular a curva de resfriamento; a evolugéo da
fracao de sodlidos; a evolugdo da densidade de nlcleos ativados que, por sua vez,
esta associado ao tamanho de grao final; e a evolugdo da distribuigdo de diametros

dos graos nos instantes iniciais da solidificagao.

Em seguida, foi realizada uma andlise paramétrica do presente modelo, de
modo a avaliar o efeito de algumas variaveis de processo (taxa de resfriamento e
quantidade de inoculante) e do tipo de inoculante (super-resfriamento médio e fator
de forma da distribuigdo log-normal). Outro dado de entrada também avaliado foi o
valor adotado para a temperatura liquidus (que esta relacionado com a composi¢ao
da liga), a fim de verificar a sensibilidade do modelo a esta variavel, que pode conter

erros experimentais.

Por fim, foram realizadas comparagoes entre os dados calculados pelo modelo
deterministico utilizado e os obtidos experimentalmente por Arango [30]. Em seu

trabalho, Arango utilizou trés termopares, como mostrado na figura 4.2, para
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acompanhar a solidificagdo de ligas de aluminio-silicio de composi¢do nominal 3, 7 e

11% sem ou com adi¢do de inoculante.

No presente trabalho, esses termopares foram nomeados da seguinte
maneira: To para o termopar mais interno, T4 para o intermediario e T, para o mais
externo. Com valores medidos da temperatura, foi calculado o fluxo de extragéo de
calor de trés diferentes maneiras: interpolagéo linear entre To e T4, interpolagao
linear entre To e T4 e regressao linear, através dos métodos dos minimos quadrados,
dos trés termopares. Uma quarta abordagem ainda foi utilizada, assumindo o fluxo
de calor constante. Neste Gltimo caso, estabeleceu-se o REV no interior do metal e o

seu contorno entre os termopares Tp e Ts.

As curvas de resfriamento calculadas através destes quatro procedimentos de
célculo do fluxo foram comparadas com os dados experimentais do termopar mais
interno (To) no item 5.3.1. A partir da abordagem que propiciou a melhor aderéncia
com as curvas de resfriamento experimentais, calculou-se a evolugdo da fragéo de
solido em funcdo da diminuicdo da temperatura e comparou-se a fragao de eutético
com a medida por Arango [30]. Numa ultima etapa de validagao, comparou-se o

tamanho de grao final com aquele medido experimentalmente.

Para realizagdo das simulagdes, o algoritmo do modelo implementado por
Aguiar [6] foi compilado no compilador CodeGear™ C++Builder® 2009. O cédigo foi
executado em um computador pessoal com processador Core i7 e com 6 Gb de
memoéria RAM.



5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Analise Qualitativa
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Neste subitem, foi realizada uma analise qualitativa do modelo deterministico

utilizado, de modo a verificar a capacidade do presente modelo em simular a

solidificacdo de ligas metalicas e prever o tamanho de grao final. Os dados utilizados

para a simulagao estao apresentados na tabela 5.1.

Tabela 5.1 - Dados utilizados na analise qualitativa do modelo deterministico.

Simbolo Parametro Valor Unidade
Riq Taxa de resfriamento (antes da solidificagdo) 1.0 K/s
C, Concentragao inicial de soluto (Si) 6,3 %peso
D Coeficiente de difusao do silicio no liquido 3,0x10° m?/s
Ds Coeficiente de difusao do silicio no sélido 0,0 m?/s

r Coeficiente de Gibbs-Thomson 1,96x107 m.K
m Inclinagéo da linha liquidus -6,5 K/%peso
ko Coeficiente de partigao 0,13 -
T, Temperatura liquidus da liga 891 K
Te Temperatura eutética 850 K
AH;¢ Calor latente de solidificagdo do aluminio pure 9,50x10° Jim®
AH; out Calor latente de solidificagdo do eutético 1,31x10° Jim?®
;p Calor especifico volumétrico 2,35x10° JmiK'
AT, Super-resfriamento médio para nucleagio 8,0 K
o4 Fator de forma da_distribuiqéo de super- 1.0 )
resfriamentos
No Densidade maxima de particulas 4,0x107 m?>
N Numero de classes de graos 1000 -
At Passo de tempo 0,001 ]

Em todas as simulacgées, os valores de I' (coeficiente de Gibbs-Thomson), m

(inclinagao da linha liquidus), ko (coeficiente de partigdo), Te (temperatura eutetica),

AH; (calor latente de solidificagao do aluminio puro) e El, (calor especifico
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volumétrico) foram obtidos da compilagao de dados sobre propriedades para as ligas
de aluminio-silicio levantada por Gandin [35]. Ja o calor latente de solidificagéo do
eutético foi obtido a partir de dados do Smithells Metals Reference Book [36] para o
calor latente de solidificagdo do silicio puro, que é igual a 4,22x10° J/m*. Foi
assumido que a composi¢do do eutético é dada pelo diagrama de fases da figura
3.2. Dessa forma, a composigao, em massa, do eutético & de aproximadamente 89%
de aluminio primario e 11% de silicio. A partir desta composicéao, foi aplicada a regra
das misturas para o calor de solidificagdo do eutético, obtendo-se o valor de
1,31x10° J/im?.

Os resultados dessa simulagédo sdo apresentados nas figuras 5.1 a 5.5. Como
pode ser visto na figura 5.1, o presente modelo tem a capacidade de simular a curva
de resfriamento durante toda a solidificagdo e durante o resfriamento posterior ate a
temperatura ambiente. Esta era uma das limitagdes do modelo proposto por
Quested e Greer [5], que simula apenas o crescimento globulitico que ocorre no
inicio da solidificagao, ndo considerando a interagédo entre os campos de soluto ou o
encontro ("impingement") entre estes graos. Este encontro afeta significativamente o

crescimento dos graos nos estagios mais avangados da solidificagao.

900 1
_ -\
<
-
g
= i
“.‘-_; 800
@
Q,
£
(0
'—
750 A
700 T T T T T T 1
0 100 200 300 400 500 600 700

tempo, t (s)

Figura 5.1 - Curva de resfriamento para as condigdes apresentadas na tabela 5.1.
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Na figura 5.2, a curva de resfriamento esta associada a evolugéo das fracées
de graos, de solido primario e de eutético em fungédo do tempo. Quando a fragao de
graos atinge o valor unitario, todo o sistema sera composto por sélido (primario e
eutético) e liquido interdendritico. Esse valor é atingido rapidamente porque foi
aplicada a correcio de Avrami para cofrigir a sobreposicdo e encontro
("impingement") entre os envelopes de grédo. No presente modelo, a partir do
instante (a), inicia-se a solidificagéo eutética, mas continua-se o célculo da fragao de
sélido primario simultaneamente ao calculo da fragdo de eutético. Essa abordagem e
menos simplificada do que aquela conduzida por Lameiras e Martorano [16], onde o
calculo da fragéo solido primério é interrompido e considera-se que todo o sdlido que
se forma é eutético. Entretanto, apesar do equacionamento mais robusto, o
resultado do presente modelo também indica que todo o sélido formado a partir do

instante (a) é eutético, uma vez que a fragdo de sélido primario mantém-se

constante.
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Figura 5.2 - Evolugao das fragdes de graos, solido total, s6lido primario e eutético. As linhas
tracejadas verticais marcam o inicio (a) e término (b) da solidificagdo do eutético.
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A figura 5.3 ilustra a evolugdo da concentragdo de soluto nos liquidos inter e
extradendritico. A curva referente ao liquido extradendritico foi interrompida no
momento em que a fragdo deste liquido torna-se nula. A partir deste momento, que
ocorre antes da temperatura eutética, todos os grdos tornam-se coesos, nao
existindo mais o crescimento de grao. Dessa forma, o eutético se formara apenas
entre os bragos dendriticos e ndo entre os grdos. Nos instantes iniciais da curva
referente ao liquido interdendritico, ha um pico de concentragéo, que esta associado
a recalescéncia na curva de resfriamento. Como uma das hipéteses assumidas na
implementacdo do presente modelo & a de equilibrio termodindmico na interface
sélido-liquido interdendritico, a concentragdo no liquido interdendritico esta
relacionada com a composi¢do através do diagrama de fases (figura 3.2). Na
recalescéncia, ha um minimo local na temperatura, que relaciona-se a um maximo
local na curva de composi¢cdo em fungdo do tempo, uma vez que a linha liquidus

decresce com o aumento da composigéo.
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Figura 5.3 - Evolug#o das concentragdes de silicio no liquido extradendritico e interdendritico.

A figura 5.4 também apresenta a evolugao da densidade de nucleos ativados
em funcédo do tempo. A partir da densidade de ntcleos final (n), € possivel calcular o
tamanho de grao final através da equagao abaixo [4]:
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1
3

0,5
TGmédio = (T) (73)

Ainda em relagao a figura 5.4, verifica-se que ocorre ativagdo dos nucleos
apenas antes da temperatura minina na recalescéncia. Nos primeiros instantes apos
essa temperatura minima, a ndo ativagdo pode ser explicada pelo fato da
temperatura local aumentar, causando uma diminuigdo do super-resfriamento do
liquido. Apds um intervalo maior de tempo, a temperatura atinge um valor maximo e
passa a decair novamente, atingindo valores menores que no ponto de minimo na
recalescéncia. No entanto, mesmo assim nao se verifica a ativagdo de novos
nlcleos. Isto ocorre devido a rejeicdo de soluto durante a solidificagéo para o liquido
extradendritico, como observado anteriormente na figura 5.3. O aumento da
concentracdo de soluto diminui o super-resfriamento do liquido pois diminui a
temperatura liquidus, impedindo a ativagdo de novos nlcleos. E por este motivo que
a simulagéo apenas dos instantes iniciais da solidificacéo realizada por Greer et. al.
[4] e Quested e Greer [5] permite a determinagdo do tamanho de gréo final, pois

apos estes instantes nao ocorre a nucleagéo de novos graos.
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Figura 5.4 - Evolugéo da densidade de nucleos e tamanho médio de grao final. A linha tracejada
marca a temperatura minima da recalescéncia.
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A figura 5.5 mostra a evolugdo da distribuicdo de didmetros de grdao nos
instantes iniciais da solidificagdo. Nesta figura, é possivel verificar a rapida mudanga
na distribuigado de tamanhos de grao no inicio da solidificagao, enquanto a nucleagéo
de novos grdos ainda esta ocorrendo. A possibilidade de acompanhar essa evolugao
nos instantes iniciais s6 é possivel com a introdugéo das classes de gréos, proposta
por este modelo. Essa abordagem, contudo, ndo pode ser estendida para os
instantes finais da solidificagdo porque o efeito de encontro dos graos
("impingement") s6 é contabilizado no calculo da fragéo total de solidos.

0.9%

0.8% -

o
3
=X

0.6%

fragdo de substratos (%)

0.0% _— - S ———— ——
0 5 10 15 20 25 30
Super-resfriamento (K)

(a)



76

25%

—t=1s
20% t=2s
. —t=3s
< —t=4s
8 15%
k]
>
(]
-
R 10% )
On ey
g
5% | - ~—~
AN %
0 50 100 150 200
Diametro de grdo (uym)

(b)
Figura 5.5 - (a) Distribuicao log-normal de super-resfriamento para ativagéo dos substratos. (b)
Evolucgao da distribuigio de diametros de grédo com o tempo para instantes iniciais da solidificag&o.

5.2 Analise Paramétrica

Neste subitem, foi realizada uma analise paramétrica do modelo utilizado.
Foram avaliados os efeitos de variaveis de processo (taxa de resfriamento e
quantidade de inoculante) e do tipo de inoculante (super-resfriamento médio e fator
de forma da distribuigcao log-normal). Também foi avaliado o efeito da temperatura
liquidus nos resultados da simulagéo, o que auxiliard durante a comparagéo a ser
realizada posteriormente entre os resultados do modelo e os dados experimentais.
Foram conduzidas diversas simulagdes onde as variaveis que nao estiverem sendo
alteradas foram mantidas nos valores apresentados na tabela 5.2 (caso de

referéncia).



Tabela 5.2 - Dados de referéncia para a andlise paramétrica. As linhas destacadas em negrito

correspondem as variaveis estudadas na analise paramétrica.
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Simbolo

Parametro Valor Unidade
Riiq Taxa de resfriamento 1,0 Kis
Co Concentragao inicial de soluto (Si) 6,3 %peso
D, Coeficiente de difuso do silicio no liquido 3,0x10° m¥s
D, Coeficiente de difusdo do silicio no solido 0,0 m?/s
r Coeficiente de Gibbs-Thomson 1,96x107 m.K
m, Inclinagéo da linha liquidus -6,5 K/%peso
Ko Coeficiente de partigao 0,13 -
To Temperatura liquidus da liga 891 K
Te Temperatura eutética 850 K
AH; Calor latente de solidificagdo do aluminio puro 9,50x10° Jim®
AH et Calor latente de solidificagao do eutético 1,31x10° Jm?®
pe, Calor especifico volumétrico 2,35x10° Jm3K?
AT, Super-resfriamento médio para nucleagao 8,0 K
Fator de forma da distribuigao de super-
0'4, . 1,0 -
resfriamentos
n, Densidade maxima de particulas 4,0x10’ m*
N Nimero de classes de gréos 1000 -
At Passo de tempo 0,001 s

5.2.1 Analise do Efeito da Taxa de Resfriamento

Nestas simulagbes, as taxas de resfriamento imediatamente antes do inicio

da solidificacao foram 0,1 K/s, 1,0 K/s e 10,0 K/s. Deste modo, € possivel utilizar a

equacao (52) para o calculo de Q. As demais condigdes foram mantidas de acordo

com a tabela 5.2. A figura 5.6 mostra a curva de resfriamento em toda a sua
extensao para as taxas iguais a 1,0 e 10,0 K/s. A partir desta figura, pode-se verificar

que a taxa de resfriamento tem forte influéncia sobre o formato global da curva de

resfriamento.
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Figura 5.6 - Curvas de resfriamento calculadas para diferentes valores de taxa de resfriamento (Rug)-

A figura 5.7 mostra o detalhe das curvas de resfriamento na regidao da
recalescéncia e a evolugéo da densidade de nucleos ativados. Observa-se na figura
5.7 que, com o aumento da taxa de resfriamento, o maximo super-resfriamento
atingido antes da recalescéncia (coincidente com a minima temperatura) & maior,
fazendo com que um nimero maior de ndcleos seja ativado. Em virtude disso, o
tamanho de grao final diminui com o aumento da taxa de resfriamento. Este
resultado é consistente com observagées experimentais, pois sabe-se que um
aumento da taxa de resfriamento leva a estruturas de grao mais refinadas. A figura
5.7 mostra também que o intervalo para nucleagdo foi de aproximadamente 1
segundo para a taxa de resfriamento de 10 K/s, enquanto aumentou para cerca de 7

segundos e 42 segundos para as taxas de 1 e 0,1 K/s, respectivamente.
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Figura 5.7 - Evolug&o da densidade de nucleos calculada para diferentes valores de taxa de
resfriamento. Em linhas tracejadas, detalhe das curvas de resfriamento na regi&o da recalescéncia.
Os tamanhos médios de gréo finais (ap6s a solidificagdo completa) também estéo indicados.

5.2.2 Analise do Efeito da Temperatura Liquidus

A andlise do efeito da temperatura liquidus nos resultados da simulagao
auxiliara no momento de comparar os resultados do modelo com os resultados
experimentais. Existe um erro na estimativa desta temperatura e o presente item
mostrara se este erro pode afetar significativamente os resultados do modelo.
Nestas simulagbes, a temperatura liquidus foi alterada através de variagSes na
composigao inicial da liga. Para que a temperatura liquidus assumida fosse igual a
881, 891 ou 901K, adotaram-se composigdes iniciais de, respectivamente, 7,8%,

6,3% e 4,8% Si. Os demais parametros foram mantidos iguais aos da tabela 5.2.

Como pode ser observado nas figura 5.8, o formato global da curva de
resfriamento ndo sofre grande alteragéo com a variagdo da temperatura liquidus. O
que ocorre é uma translagdo vertical da curva antes da temperatura eutética.

Contudo, com o aumento da concentragao inicial de soluto na liga, a difuséo deste
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soluto passa a limitar o crescimento dos gréaos, fazendo com que um maior super-
resfriamento seja atingido. Com um super-resfriamento maior, ha a ativagdo de um
maior niumero de substratos, diminuindo o tamanho de grao final, como mostrado na
figura 5.9. Contudo, o efeito sobre o tamanho de gréo é relativamente pequeno: um
aumentou de 10 K na temperatura liquidus (de 891 K para 901 K) provocou um
aumento da ordem de 4% no tamanho de grao; no outro sentido, uma reducéo de 10
K (de 891 K para 881 K) provoca uma diminuigdo de aproximadamente 3% no
tamanho de grdo. Ambas as alteragdes sdo menores que o desvio padrao das
medidas experimentais, que é da ordem de 10% [30]. Isto significa que os erros
envolvidos na estimativa da temperatura liquidus e da composigdo da liga ndo sao
propagados para o cdalculo do tamanho de grdo final, apesar de alterarem
significativamente as curvas de resfriamento. Isto permite variar a temperatura
liquidus em relagao ao seu valor tabelado e a composigéo da liga a fim de melhorar

a aderéncia entre as curvas de resfriamento experimentais e as simuladas.
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Figura 5.8 - Curvas de resfriamento calculadas para diferentes valores da temperatura liquidus (Tiq).
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Figura 5.9 - Evolug&o da densidade de nucleos calculada para diferentes valores de taxa de
resfriamento. Em linhas tracejadas, detalhe das curvas de resfriamento na regi&o da recalescéncia.
Os tamanhos médios de gr&o (apos o final da solidificag&o) também estéo indicados.

Apesar da variagdo da temperatura liquidus através de alteragbes da
composicdo ndo afetar significativamente o tamanho de grao final, essas variagdes
tém forte efeito sobre a fracdo de eutético. Ao passo que para Tjq = 881 K (Co =
7,8%), a frac@o de eutético calculada foi de aproximadamente 57%, com o aumento
de 10 K para Tjq = 891 K (Co = 6,3%), houve uma diminuigio da fragdo de eutético
para 45% (reducdo de 22%); com um novo aumento de 10 K para Tq = 901 K, a
fragdo de eutético foi calculada em 32% (redugdo de 29%). Este comportamento
pode ser visualizado na figura 5.8, onde o patamar da reagdo eutética aumenta de

extens&o com a diminuigdo da temperatura liquidus.

5.2.3 Analise do Efeito da Quantidade de inoculante
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Neste subitem, foi avaliado o efeito da quantidade de inoculante adicionada
ao banho liquido. Sabe-se que o que o aumento desta quantidade leva a uma

estrutura de graos mais refinadas e a modificagdes nas curvas de resfriamento [3-5].

No modelo deteministico utilizado, a quantidade de inoculante pode ser
alterada variando-se o parametro np, definido na equagao (38), que determina a
densidade total de nimero de particulas de inoculante ou a densidade maxima de
graos, uma vez que foi assumido que apenas um grao poderia nuclear sobre uma
particula de inoculante. Os demais parametros foram obtidos iguais aos da tabela
5.2.

A figura 5.10 mostra a curva global de resfriamento obtidas nessas
simulacdes para valores de ng iguais a 4,0x10%, 4,0x10” e 4,0x10° m™. Como pode
ser visto nesta figura, a variagdo da quantidade de inoculante n&o altera o formato
global da curva, mas apenas a regido da recalescéncia, que esta apresentada em

detalhes na figura 5.11.
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Figura 5.10 - Curvas de resfriamento calculadas para diferentes densidades maximas de nucleos.
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Figura 5.11 - Detalhe da regi&o da recalescéncia para diferentes densidades maximas de nucleos.

Pode-se verificar que o aumento da adigdo de inoculante levou a
recalescéncia a ocorrer mais cedo e em uma temperatura maior. Isto ocorre porque
a adig&o de inoculantes faz com que um maior nimero de nucleos seja ativado para
um mesmo super-resfriamento, como mostrado na figura 5.12. Esses ntcleos
passam a crescer e a fragdo de soélido evolui mais rapidamente quando comparado
com niveis menores de adigédo de inoculante, pois existe uma maior quantidade de
graos no sistema com a mesma fragdo de sélido, resultando em uma fragéo de
s6lido maior. Desta forma, o calor latente é liberado em taxas maiores em instantes

anteriores, causando o aumento da temperatura e, portanto, a formacdo da
recalescéncia mais cedo.
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Figura 5.12 - Evolug@o da densidade de nucleos calculada para diferentes densidade maximas. O
tamanho de grao final também est] indicado.

5.2.4 Analise do Efeito do Tipo de Inoculante

Efeito do Super-Resfriamento Médio para Nucleagao (ATp)

Nestas simulagdes, o efeito do super-resfriamento medio para nucleagao,
definido na equacao (38) para a distribuigdo log-normal, foi analisado. Para tal, seu
valor foi assumido igual a 4, 8 ou 12 K, enquanto os outros parametros foram
mantidos iguais aos da tabela 5.2.

A figura 5.13 apresenta as trés distribuicbes log-normal utilizadas durante as
simulagdes. Pode-se verificar que, com uma redugéo do super-resfriamento médio, a
distribuicdo é deslocada para a esquerda, evidenciando que uma maior quantidade
de ntcleos sera ativada para o0 mesmo super-resfriamento local. Isto acarretaria em
um efeito semelhante ao aumento da quantidade de inoculante, discutido no item
anterior, contudo, como pode ser observado nas figuras 5.14 e 5.15, o efeito € bem
menos pronunciado. Na figura 5.14, nota-se que nao ha alteragbes significativas no
formato da curva global de resfriamento.
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Figura 5.13 - Distribuigao log-normal de super-resfriamentos para ativag&o dos substratos. Nas trés
distribuiges, o fator de forma, oy, utilizado foi igual a 1.
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Na figura 5.15, que mostra em detalhes a regido da recalescéncia, nota-se
que uma redugéo do super-resfriamento médio para nucleagéo provoca a ocorréncia

da recalescéncia em temperaturas maiores e mais cedo, como esperado.
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Figura 5.15 - Detalhe da regido da recalescéncia para diferentes super-resfriamentos médios.

Como a alteracdo da temperatura minima na recalescéncia é relativamente
pequena, a variagdo da densidade de nlcleos ativados também €& pouco
significativa. Um aumento de 200% em relagdo ao super-resfriamento de 4 K, ou
seja, aumentado-se o super-resfriamento médio de 4 a 12 K, provoca um aumento
no tamanho de grao final de apenas 32% (de 2,67 para 3,52 mm), como mostrado
na figura 5.16.
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Figura 5.16 - Evolugao da densidade de nucleos calculada para diferentes super-resfriamentos
médios. O tamanho de grao final também esta indicado.

Efeito do Fator de Forma (o)

Nestas simulagdes, o efeito do fator de forma da distribuicdo log-normal,
definido na equagéo (38), foi analisado. Para realizagdo dessa analise, seu valor foi

assumido igual a 0,1, 1 ou 10, enquanto os outros parametros foram mantidos iguais
aos da tabela 5.2.

A figura 5.17 apresenta as trés distribuicées log-normal utilizadas durante as
simulagdes. O efeito do fator de forma sobre o formato da distribuigdo néo € téo
intuitivo quanto o efeito do desvio padrao sobre as distribuicdes gaussianas
(normais). Para valores cada vez menores que 1,0 formato da distribuicao aproxima-
se do formato de uma distribuicdo normal, com aumento da simetria em relagéo ao
super-resfriamento médio. Ja para fatores de forma cada vez maiores que 1, a

distribuicdo deforma-se ainda mais a esquerda.
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Figura 5.17 - Distribuig&o log-normal de super-resfriamentos para ativag&o dos substratos. Nas trés
distribuigdes, o super-resfriamento médio, AT, utilizado foi igual a 8 K.

De maneira similar ao efeito do super-resfriamento médio, o efeito do fator de
forma ndo é significativo sobre o formato global da curva de resfriamento, como

apresentado na figura 5.18.
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Figura 5.18 - Curvas de resfriamentos calculada para diferentes fatores de forma.

Ja na figura 5.19, que detalha a regiao da recalescéncia, & possivel verificar o
efeito do fator de forma. Para fatores de forma pequenos (0,1), a temperatura
minima & menor, evidenciando que o tempo para ativagéo dos nucleos é maior, pois
a maioria dos ntcleos se forma em maiores super-resfriamentos (figura 5.17).
Entretanto, o aumento de temperatura neste caso é mais acentuado. Isto ocorre
porque a distribuigdo de super-resfriamentos (figura 5.17) é mais estreita,
aproximando-se da nucleagio instantanea, onde todos o nicleos seriam ativados
praticamente no mesmo instante. Por outro lado, para o fator de forma 10, a
distribuigdo € mais larga, de modo que o aumento de temperatura apés a
temperatura minima & menos acentuado, o que esta relacionado com um menor

ativacao dos nucleos, como apresentado na figura 5.20.
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Figura 5.19 - Detalhe da regi&o da recalescéncia para diferentes fatores de forma.
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Figura 5.20 - Evolug&o da densidade de ntcleos calculada para diferentes fatores de forma. 0O
tamanho de grao final também esté indicado.



91

Devido ao formato da distribuigdo variar muito com o fator de forma, o efeito
deste sobre o tamanho de grao nao péde ser analisado de maneira satisfatéria com
apenas trés duplas (og; TGmedio) ( (0,1; 2,97mm), (1; 3,0mm) e (10; 4,06mm), da
figura 5.20). Em virtude disso, novas simulagdes foram realizadas a fim de avaliar o
efeito do fator de forma sobre tamanho de gréo final, uma vez que ja foi discutido
que o fator de forma tem pouco efeito sobre o formato da curva de resfriamento.
Como as distribuigbes sdo muito estreitas, o passo de tempo foi diminuido e o
numero de classes foi aumentado para 0,00025 e 2500, respectivamente. As figuras
521 e 522 apresentam o efeito do fator de forma sobre o tamanho de gréo,
enquanto que a figura 5.23 apresenta o efeito do fator de forma sobre o formato da
distribuicéo log-normal. Devido ao fato do efeito do fator de forma sobre o formato da
distribuicdo ser distinto para valores maiores e menores que 1, o comportamento do
tamanho de grao em fungao do fator de forma também possui dois comportamentos.
Entretanto, é interessante destacar que no intervalo entre 0,2 e 3, o tamanho de

grao se mantém aproximadamente constante e igual a 3,0 mm.
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Figura 5.21 - Efeito do fator de forma, entre 0,01 e 1, sobre o tamanho de gréo final.
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5.2.5 Resumo da Analise Paramétrica

Com base nos gréficos apresentados nas figuras 5.6 a 5.23, pode-se afirmar
que, dentre as variaveis analisadas, a taxa de resframento & aquela que mais
influencia no formato global da curva de resfriamento. O tamanho de grao também €
fortemente dependente deste parametro, decrescendo com o aumento dessa taxa.
Em outro extremo, a temperatura liquidus (bomposigéo inicial) praticamente apenas
translada verticalmente a curva de resfriamento antes do patamar eutético, apesar
de alterar as fracdes finais de eutético e solido primario. Dessa forma, o seu valor

pode ser alterado a fim de melhor ajustar as curvas aos dados experimentais.

Em relagdo ao inoculante, todos os parametros analisados (quantidade,
super-resfriamento médio e fator de forma) alteram muito pouco o formato global da
curva de resfriamento. Contudo, a quantidade de inoculante esta intensamente
relacionada com o tamanho de grdo final, enquanto que o super-resfriamento médio
e o fator de forma apresentam efeitos menos pronunciados. No caso do fator de
forma, pode-se assumir que o tamanho de grdo mantém-se constante quando o fator
de forma varia de 02 a 3, que parecem ser os valores observados
experimentalmente; em seu trabalho, Quested e Greer [5] obtiveram o valor de 0,876

para o fator de forma.

5.3 Comparagao com Dados Experimentais

Neste subitem, foram realizadas comparagdes entre os dados calculados pelo
modelo deterministico utilizado e os obtidos experimentalmente por Arango [30]. No
item 5.3.1 sdo comparadas as curvas de resfriamento calculadas a partir das quatro
abordagens descritas no item 4.3: interpolagdo linear entre T, (termopar mais
interno) e T4, interpolagado linear entre Ty e T, (termopar mais externo), regressao
linear dos valores de Tg, T1 e T e fluxo de calor constante. No item 5.3.2, comparou-
se a fracdo final de eutético com a calculada pela abordagem que propiciou a methor
aderéncia das curvas de resfriamento. E, por fim, no item 5.3.3, o tamanho de grao,
calculado a partir da densidade de nicleos ativados e da equagao (73), foi

comparado com o medido experimentalmente.
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5.3.1 Curvas de Resfriamento

A partir dos dados apresentados nas tabelas 5.3, 5.4 e 5.5, as curvas de
resfriamento para as ligas Al-3%Si, Al-7%Si e Al-11%Si foram calculadas utilizando-
se as quatros abordagens mencionadas anteriormente. As curvas globais e os

detalhes da regido da recalescéncia séo apresentados nas figuras 5.24 a 5.35.

Tabela 5.3 - Dados utilizados para simulagéo da solidificagéo das ligas Al-3%Si.

Valor
Simbolo Parametro Unidade
Sem inoc. Com inoc.
C, Concentragio inicial de soluto (Si) 1,8 1,6 %peso
D, Coeficiente de,dlfgsao do silicio no 3.0x10° ms
liquido
D, Coeficiente de d’lf.usao do silicio no 2.0x10"? m%s
sélido
r Coeficiente de Gibbs-Thomson 1,96x107 m.K
m Inclinagao da linha liquidus -6,0 K/%peso
Ko Coeficiente de partigdo 0,12 -
T, Temperatura liquidus da liga 915 916 K
AH, Calor latente d’elsolidificagéo do 9.50x10° Jm?
aluminio puro
AH; ot Calor latente de' §o||d|f|ca<;ao do 1,31x10° Jm?
' eutético
pe, Calor especifico volumétrico 2,35x10° Jm3K!
AT, Super-resfnamentg médio para 4.0 1.15 K
nucleacdo
dy Fator de forma dq distribuicdo de 1.0 0,876 )
super-resfriamentos
No Densidade maxima de particulas 2,6x10° 5,5x10" m?
N Numero de classes de gréos 1000 -

At Passo de tempo 0,001 s
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Figura 5.24 - Curva de resfriamento comparada com os resultados experimentais de Arango [30] para
a liga Al-3%Si sem adigao de inoculante. Para o fluxo constante, assumiu-se uma taxa de
resfriamento constante e igual a -1,6K/s.
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Figura 5.25 - Detalhe da regido da recalescéncia para a solidificag&o da liga Al-3%Si sem adicao de
inoculante.
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Figura 5.26 - Curva de resfriamento comparada com os resultados experimentais de Arango [30] para
a liga Al-3%Si com adig&o de inoculante. Para o fluxo constante, assumiu-se uma taxa de
resfriamento constante e igual a -1,2K/s.
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Figura 5.27 - Detalhe da regifo da recalescéncia para a solidificacéo da liga Al-3%Si com adi¢gdo de
inoculante.
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Tabela 5.4 - - Dados utilizados para simulagéo da solidificagdo das ligas Al-7%Si.

Valor
Simbolo Parimetro Unidade
Sem inoc. Com inoc.
C Concentragao inicial de soluto (Si) 6,9 6,5 %peso
D, Coeficiente de'dlfl'Jsao do silicio no 3.0x10° m2/s
liquido
D, Coeficiente de d'lf_usao do silicio no 2.0x10™"2 m?s
solido
r Coeficiente de Gibbs-Thomson 1,96x107 m.K
m Inclinagéo da linha liquidus -6,5 K/%peso
ko Coeficiente de partigao 0,13 -
Te Temperatura liquidus da liga 887 889,5 K
AH, Calor latente qe_solldmcagéo do 9.50x10° Jme
aluminio puro
p, Calor especifico volumétrico 2,35x10° JmiK?
AT, Super—resfriamentcz médio para 8,0 1.15 K
nucleagao
o Fator de forma da_ distribuigdo de 1.0 0,876 i
super-resfriamentos
No Densidade maxima de particulas 4,0x10 4,0x10° m*
N Nimero de classes de grdos 1000 -
0,001 s

At

Passo de tempo
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Figura 5.28 - Curva de resfriamento comparada com os resultados experimentais de Arango [30] para
a liga Al-7%Si sem adig&o de inoculante. Para o fluxo constante, assumiu-se uma taxa de
resfriamento constante e igual a -1,0K/s.
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Figura 5.29 - Detalhe da regido da recalescéncia para a solidificagéo da liga Al-7%Si sem adicéo de
inoculante.
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Tabela 5.5 - Dados utilizados para simulagao da solidificagéo das ligas Al-11%Si.

Valor
Simbolo Parametro Unidade
Sem inoc. Com inoc.
Co Concentragao inicial de soluto (Si) 10,5 10,9 Y%peso
Coeficiente de difusdo do silicio no 9 2
D, liquido 3,0x10 m/s
D, Coeficiente de dllf_usao do silicio no 2 0x10°2 m2ls
solido
r Coeficiente de Gibbs-Thomson 1,96x107 m.K
m, Inclinagdo da linha fiquidus -7.0 K/%peso
Ko Coeficiente de parti¢céo 0,14 -
To Temperatura liquidus da liga 864,5 862 K
AH, Calor latente d'e‘solldifica(,:éo do 9 50x10° md
aluminio puro
pe, Calor especifico volumétrico 2,35x10° Jm?K!
AT, Super-resfriamentc_) médio para 12,0 1,15 K
nucleagao
oy Fator de forma dq distribuicdo de 10 0,876 )
super-resfriamentos
No Densidade maxima de particulas 1,5x10° 1,23 x10° m?
N Numero de classes de gréos 1000 -
0,001 s

At

Passo de tempo
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Figura 5.32 - Curva de resfriamento comparada com os resultados experimentais de Arango [30] para
a liga Al-11%Si sem adicéo de inoculante. Para o fluxo constante, assumiu-se uma taxa de
resfriamento constante e igual a -1,17K/s.
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Figura 5.33 - Detalhe da regi%o da recalescéncia para a solidificacao da liga Al-11%Si sem adicao de
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Figura 5.34 - Curva de resfriamento comparada com os resultados experimentais de Arango [30] para
a liga Al-11%Si com adig&o de inoculante. Para o fluxo constante, assumiu-se uma taxa de
resfriamento constante e igual a -1,29K/s.
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Figura 5.35 - Detalhe da regido da recalescéncia para a solidificag&o da liga Al-11%Si com adigdo de
inoculante.

Como pode ser visto nas figuras acima, as curvas que forneceram melhor
aderéncia aos dados experimentais foram aquelas nas quais considerou-se que o

fluxo de calor extraido pelo molde é constante no decorrer do tempo e igual ao fluxo
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imediatamente antes da solidificagdo, apesar de isto ndo ocorrer de fato. Com a
diminuicdo da temperatura do metal, a diferenca entre as temperaturas do metal e
do molde diminui, ou seja, o gradiente térmico e, portanto, o fluxo de extragao de
calor diminui no decorrer da solidificagdo. Isto pode ser verificado pelo fato da
extensao do patamar eutético calculado pelo modelo ser menor do que o patamar
observado experimentalmente. O fato do fluxo constante ser maior do que o real em
tempos mais avangados também pode ser verificado pela constatagdo de que a
inclinagdo da curva de resfriamento apresenta inclinagdo mais acentuada na curva
calculada (em cor preta) do que a curva experimental (em cor vermelha), apés o
patamar da reagao eutética.

A tabela 5.6 apresenta uma comparagdo entre as taxas de resfriamento
utilizadas na simulacdo para se obter o melhor ajuste e aquelas obtidas a partir dos
dados experimentais num intervalo de temperatura de 5K acima da temperatura
liquidus. Como pode ser visto nesta tabela, os valores utilizados séo todos inferiores
ao experimentais e, mesmo assim, nota-se que a solidificagédo encerra-se antes da
experimental, atestando mais uma vez que ha um decréscimo do fluxo de extragao
de calor no decorrer do processo.

Tabela 5.6 - Comparagéo entre as taxas de resfriamento utilizadas nas simulagdes de fluxo constante
e as experimentais antes do inicio da solidificagao. O asterisco (*) denota a adig&o de inoculante.

Al-3%Si  Al-3%Si*  Al-7%Si Al-7%Si* Al-11%Si  Al-11%Si

Simulacao 1,60 1,20 1,00 0,90 1,17 1,29

Experimental 1,60 1,36 1,15 0,92 1,30 1,33

Em virtude da queda real no fluxo de calor, procurou-se calcular um fluxo de
calor variavel a partir das temperaturas fornecidas pelos trés termopares inseridos
no interior do metal, como descrito anteriormente. Contudo, pela analise das figuras
524 a 5.35, o calculo do gradiente de temperatura a partir dos trés termopares
apresentou uma pior aderéncia em comparagéo ao caso do fluxo constante. Apesar
da abordagem de um fluxo variavel no tempo ser considerada mais proxima da
realidade, os erros associados a medicéo das temperaturas prejudicam o calculo do

fluxo de calor, que depende da diferencga entre os valores em termopares diferentes.
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A incerteza da medida chega a ser mais de 19 vezes maior que a diferenga entre os

valores de temperatura em dois termopares no mesmo instante, como mostrado na
figura 5.36.
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Distancia em relagio ao centro molde (m)

Figura 5.36 - Perfil de temperatura em fung8o do raio para o instante t = 0,1 s da solidificagdo da liga
Al-11%Si com adigéo de inoculante.

Provavelmente devido a essas incertezas, o gradiente de temperatura
calculado para se obter o fluxo, em alguns casos, foi até positivo, o que é incoerente
com o fato de o processo ocorrer com extragéo de calor pelo molde. Em fungao
desse gradiente positivo, a curva calculada a partir das temperaturas dos
termopares To e Ty apresentou comportamento contrario ao esperado, com a
temperatura aumentando com o decorrer do tempo, como pode ser observado nas
figuras 5.26, 5.30 e 5.34.

Este erro de medigdo também explica porque o patamar eutético apresenta
temperaturas diferentes nas figuras 5.32 (Al-11% sem adigao de inoculante) e 5.34
(Al-11%Si com adigao de inoculante). A diferenga entre as temperaturas € da ordem

de 2 K, menor, portanto, que a incerteza da temperatura medida pelo termopar.
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5.3.2 Fragao de Eutético

Uma vez que as simulagées utilizando-se o fluxo de calor constante foram as
que apresentaram melhor aderéncia com os resultados experimentais, a partir dos
resultados dessas simulagées, comparou-se a fragdo de eutético calculada pelo
modelo deterministico com aquela obtida experimentalmente por Arango [30]. Os
resultados estdo apresentados na tabela 5.7. As fragdes calculadas pelo modelo
estdo mais proximas dos valores previstos pelo modelo de Scheil, que assume
desprezivel a difusdo de soluto no sélido. E, como esperado, a fragéo fornecida pela
regra das alavancas, principalmente para valores menores de teores de silicio, é
muito menor que a fragdo de Scheil [15]. Os valores calculados pelo modelo
apresentaram boa aderéncia com a fragdes medidas experimentalmente. Para
teores mais baixos de silicio, a aderéncia foi pior em virtude da maior diferenga entre
os teores de silicio medidos experimentalmente e os utilizados como dado de
entrada para as simulagdes. Essa maior diferenga é decorrente do fato da inclinagao
da linha liquidus ser menor para teores mais baixos. Dessa forma, para alterar a
temperatura liquidus a fim de melhor ajustar a curva de resfriamento, € necessario
variar mais o teor de silicio, afastando-se dos valores experimentais. E, como
discutido no item 5.2.2, variagbes na temperatura liquidus e na concentragéo inicial
de soluto alteram a fragdo de eutético final.

Tabela 5.7 - Fragao volumétrica de eutético (Vv), comparada com as fragdes calculadas pela analise

térmica (Vv Fourier), pelo modelo de Scheil (Vv Scheil), pela regra das alavancas (Vv RA) e pelo
modelo deterministico utilizado (Vv modelo). O asterisco (*) denota a adig&o de inoculante.

Composigao 3%Si  3%Si*  7%Si  T%Si*  11%Si  11%Si*

Nominal
Teor de Si [30] 2,7 2,4 7,4 8,0 11,9 12,1
Teor de Si modelo 1,8 1,6 6,9 6,5 10,5 10,9
Vv Fourier (%) [30] 15 15 50 52 85 90
Vv (%) [30] 16 + 2 13+ 2 42+6 41%5 9415 82+4
Vv modelo (%) 10 9 49 46 81 84
Vv Scheil (%) 11 10 50 47 81 84

Vv RA (%) 2 1 48 44 81 84
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A evolugéo prevista pelo presente modelo para a fragéo de sélidos em fungéo
da temperatura é apresentada para os ensaios com Al-3%Si na figura 5.37.
Observa-se que esta fragdo passa a aumentar na temperatura liquidus da liga, como
esperado. A quantidade de sélido aumenta rapidamente no inicio da solidificacdo e a
taxa de formagdo de sélido decresce posteriormente, até o inicio da solidificagao
eutética. Nota-se que, na temperatura da reagio eutética (assumida igual a 850 K),
a fragdo de sélido aumenta abruptamente e, nesta temperatura, a fracao de liquido,
que deve se transformar em eutético, € de aproximadamente 10 e 9% para os casos

sem e com inoculante, respectivamente.
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Figura 5.37 - Fragéo de solido em fung&o da temperatura para a liga Al-3%Si com e sem adi¢do de
inoculante.

A evolucgao da fragdo de solido para a liga Al-3%Si com inoculante calculada
pelo modelo foi comparada com a fragao calculada a partir do modelo da regra das
alavancas e do modelo de Scheil [15]. Os resultados estdo apresentados na figura
5.38. Esta figura melhor representa a constatagao obtida da andlise da tabela 5.7 de

que a fragdo de solido prevista pelo modelo aproxima-se mais do modelo de Scheil.



107

Isto & consistente com o fato da difuséo de Si na liga sélida ser desprezivel, como o
que também foi observado por Arango [30].
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Figura 5.38 - Frag#o de solido obtida pelo presente modelo, pela regra das alavancas e pelo modelo
de Scheil para a liga Al-3%Si com adigdo de inoculante.

5.3.3 Tamanho de Grao Final

O ultimo parametro utilizado para validagdo do presente modelo foi a
comparacao entre o tamanho de grao medido por Arango [30] através do método do
intercepto circular e o calculado a partir da densidade de nucleos ativados ao final da

solidificacdo através da equacdo (73), representada abaixo. Os resultados obtidos
estdo apresentados na tabela 5.8.

W=

0,5
TGmédia = ( n ) (73)



108

Tabela 5.8 - Tamanho de gréo calculado a partir do modelo, comparado com o medido através do
método do intercepto circular. O teor de titanio absorvido pela liga ao final da solidificagao também €
apresentado. O asterisco (*) denota a adigéo de inoculante.

3%Si 3%Si* 7%Si 7%Si* 11%Si 11%Si*
ne (M) 2,6x10° 5,5x10" 4,0x107 4,0x10° 1,5x107 1,23 x10°
Nativados (M) 1,1x10° 1,4 x10" 1,8x107 3,8x10° 6,5x10° 1,21 x10°
No/ Nativados (%) 42 25 45 95 43 08
TG modelo (mm) 1,7 0,15 3,06 1.1 42 1,60
TG (en’:fne)”[g‘;]“ta' 16+01 014401 303404 11+01 44304 16201
Teor de Ti (%)[30] - 0,072 - 0,048 - 0,055

Em primeiro lugar, deve-se destacar que o tamanho de gréo previsto pelo
modelo apresentou 6tima aderéncia com os resultados experimentais. Quando o
efeito da adicédo de inoculante sobre o tamanho de grdo é analisado, nota-se que,
para a liga Al-3%Si, houve uma redugao de aproximadamente 88% (de 1,7 mm para
0,15 mm). Ja para as ligas Al-7%Si (de 3,03 mm para 1,1 mm) e Al-11%Si (4,4 mm
para 1,6 mm), a redugdo foi de cerca de 64%. (de 3,03 mm para 1,1 mm). A
diminuigao do percentual de redugdo do tamanho de gréo (de 88% para 64%) com o
aumento do teor de silicio caracteriza o envenenamento do inoculante pelo silicio.
Esse envenenamento pode ser explicado pela formagao de uma camada sobre as

particulas de inoculante, reduzindo a eficiéncia para inoculagéo [37].

Ainda em relacdo aos ensaios com adigdo de inoculantes, como o teor de
titanio final diminuiu cerca de 33% (de 0,072% para 0,048%) da liga com 3% Si para
a liga com 7% Si, seria esperado, se nao ocorresse envenenamento pelo silicio, que
a redugdo no pardmetro no acompanha-se esse percentual. Contudo, como
apresentado na tabela 5.8, este valor reduziu de 99,93% (de 5,5x10"" para 4,0x10°).
Esse comportamento repete-se quando as ligas com 3%Si e 11%Si sao
comparadas: o teor de titdnio reduziu de 24% (de 0,072% para 0,055%), enquanto
que a densidade maxima de ntcleos diminuiu de 99,98% (de 5,5x10'' para 1,23
x10®%). Portanto, para considerar o envenenamento do inoculante pelo silicio, &

necessario alterar o pardmetro de entrada ny.
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Como nos ensaios realizados por Arango procurou-se adicionar a mesma
quantidade de inoculante nos trés casos, seria esperado encontrar a diminuigao da
eficiéncia do inoculante associada a uma redugdo do percentual de nucleos
ativados. Contudo, isto ndo foi observado nas simulagdes para as ligas com adicao
de inoculante: o percentual de nicleos ativados aumentou de 25% para 98% com o
aumento do teor de silicio de 1,6% (nominal 3%) para 10,9% (nominal 11%). O fato
de uma maior quantidade de nucleos ser ativado pode ser explicado, em parte, por
uma maior taxa de resfriamento, como discutido no item 5.2.1. nos casos
mencionados, a taxa aumentou de 1,2 (Al-3%Si) para 1,29 (Al-11%Si). Além disso,a
densidade de substratos (ng) na liga Al-3%Si (5,5x10"" m™®) é cerca de 4000 vezes
maior do que a na liga Al-11%Si (1,23x10® m®). Como a densidade de nucleos é
maior, ha uma maior quantidade de graos crescendo no inicio da solidificagéo. Este
crescimento esta associado com a liberagdo de calor latente. Devido a maior
liberagdo de calor latente na liga Al-3%S$i, o super-resfriamento maximo atingido na
recalescéncia € menor do que o da liga Al-11%Si. Logo, com um menor super-

resfriamento, uma menor quantidade de classes de substratos sao ativadas.

Em relagao aos ensaios sem adigdo de inoculante, nota-se que o percentual
de nucleos ativados é similar nos trés casos, sendo proximo de 45%. Contudo, foi
necessario assumir um namero maximo de substratos cada vez menor com o
aumento do teor de silicio. Isto seria um indicio de que o aumento do teor de silicio
dificultaria a nucleagdo, visto que o tamanho de grdo aumenta com o aumento do
teor de silicio. Este aumento poderia estar relacionado com um possivel efeito do
silicio sobre a tensao interfacial do aluminio, ja que silicio sélido (a temperatura de
fusdo do silicio & de 1685 K) esta dissolvido no banho de aluminio liquido nas
temperaturas iniciais do ensaio (iguais a temperatura de fus&o do aluminio - 933 K).
Com um aumento da tensdo interfacial, a energia necessaria para formagédo do
ntcleo (que possui uma parcela associada a formagéo da interface solido-liquido)
aumentaria, provocando um aumento do super-resfriamento necessario para
nucleagio e reduzindo o numero de nucleos formados. Como este efeito sobre a
tensao superficial nao é levado em consideragao no presente modelo, é necessario

alterar o dado de entrada, ou seja, o valor de ny.
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CONCLUSOES

As seguintes conclusées podem ser extraidas dos resultados apresentados:

1)

2)

3)

4)

O modelo matematico utilizado pode ser utilizado durante todo o periodo da
solidificacdo e tem a capacidade de prever tanto o tamanho medio de grao

quanto a fragdo volumétrica de eutetico ao final da solidificagao.

Os resultados da analise paramétrica mostram que o efeito da taxa de
resfriamento, dentre os pardmetros analisados, € o mais pronunciado sobre 0

formato da curva de resfriamento e sobre o tamanho de gréo final.

Os parametros referentes ao inoculante (quantidade, super-resfriamento
médio para nucleacgao, fator de forma da distribuicdo) alteram muito pouco o
formato da curva de resfriamento. O super-resfriamento médio e o fator de
forma também afetam muito pouco o tamanho de grao final; variagbes do

fator de forma entre 0,2 e 3 praticamente nao alteram o tamanho de gréo.

As incertezas associadas a medicdo da temperatura inviabilizam o uso de
medidas experimentais para o calculo do fluxo de calor através do gradiente
de temperatura. Dentre as abordagens utilizadas, as curvas de resfriamento
que forneceram melhor aderéncia aos dados experimentais para a
solidificacdo de ligas aluminio-silicio foram aquelas nas quais considerou-se
que o fluxo de calor extraido da liga € constante no decorrer do tempo e igual

ao fluxo imediatamente antes da solidificagéo.

Para as simulagdes com fluxo de calor constante, os resultados obtidos pelo
modelo para a fragdo volumétrica de eutético e tamanho médio de grao
apresentaram boa aderéncia aos dados experimentais durante a solidificagao

de ligas de aluminio-silicio.
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6) O modelo reproduz a redugao da eficiéncia do inoculante com aumento do

teor de soluto, efeito conhecido como envenenamento do inoculante.
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