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Resumo

O presente trabalho tem por objetivo analisar um modelo mateméatico estocastico
bidimensional que prevé a macroestrutura bruta de solidificacdo para ligas metélicas
binarias. As respostas de saida geradas por este modelo implementado em trabalho
anterior, s@o tratadas com novos cédigos computacionais, que permitem extrair
dados como a regido da CET, a largura média dos grdos colunares e o didmetro
médio de grdos equiaxiais.Estas respostas de simulagdo sdo analisadas através de
uma anaise paramétrica que permite observar a influéncia dos parametros de
distribuigdo gaussiana nas respostas obtidas na simulacdo.A densidade maxima do
numero de nlcleos (nmax), @ posicao média da gaussiana para o super-resfriamento
médio (ATn) e o desvio padrdo para o super-resfriamento (AT,).O resultado da
analise paramétrica é discutida frente ao comportamento teérico
esperado.Posteriormente, simula-se um resultado experimental real, ajustando as

varidveis estudadas com base na analise paramétrica.



Abstract

The present work aims to analyze a stochastic two-dimensional mathematical model
that predict the as-cast macrostructure in binary alloys. The output responses,
generated by a model implemented in previous work, are treated with new computer
codes, which allow extracting data such as the CET region, the average width of
columnar grains and average equiaxed grain diameter. These simulated responses
are analyzed through a parametric analysis that allows observing the influence of the
parameters of Gaussian distribution in the responses obtained in the simulation. The
maximum density of number of nuclei (nmax), the middie position of the Gaussian for
the average undercooling’s (ATn,) and standard deviation for undercooling (ATy).
The result of the parametric analysis is discussed against the expected theoretical
behavior. Later, a real experimental result is simulated, adjusting the studied
variables based on parametric analysis.
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1 Introducao

A macroestrutura de grdos de uma pega produzida pelo processo de fundicao
afeta fortemente as suas propriedades. Sabe-se que o limite de resisténcia, o
alongamento e a tenacidade melhoram com a diminui¢do do tamanho de gréo e a
eliminagao de graos colunares.

Os modelos mateméticos tém auxiliado na definicdo de condigdes dos processos
de fundicdo para alterar a macroestrutura da forma desejada e melhorar as
propriedades das pecas fundidas. Nos modelos de previsdo macroestrutural
propostos até o momento, é necessario geralmente adotar um submodelo para a
nucleagdo de grédos. Entre os modelos, aquele que emprega uma distribuicdo
Gaussiana de super-resfriamentos para a nucleagdo heterogénea tem sido muito
utilizado. Este modelo é baseado numa distribuicdo Gaussiana ou normal, sendo
completamente definido pela média, desvio padrdo e pela densidade de substratos
para nucleagdo heterogénea. Estes pardmetros sdo usualmente assumidos ou
ajustados para que a macroestrutura calculada corresponda & macroestrutura
medida. No entanto, nenhum estudo sistematico foi realizado para levantar esta
distribuicao em diversas situagdes experimentais.



2 Objetivos

O presente trabalho tem como objetivo obter as distribuicdbes de super-
resfriamentos para diversos casos para 0s quais existem dados disponiveis na
literatura. As distribuicbes serdo obtidas através do ajuste dos trés parametros
mencionados até que a macroestrutura de graos, especificamente a posicdo da
transicdo colunar-equiaxial e o tamanho de grdo médio equiaxial, sejam
reproduzidos por um modelo matematico. Este modelo ja foi implementado em um

trabalho anterior e esta baseado na técnica do autdmato celular.



3 Revisao Bibliografica

3.1 Transicao Colunar-Equiaxial (CET)

Geralmente trés zonas distintas de estruturas de grdos sio observadas na
macroestrutura bruta de solidificagao de liga metdlicas [1]:
* Uma zona denominada coquilhada formada por varios pequenos cristais,
provenientes de uma rapida extragdo de calor junto a interface metal molde;
¢ Uma zona denominada colunar, formada por grdos alongados na dire¢ao
aproximadamente paralela a do fluxo de calor, estendendo-se a frente da

zona coquilhada.

¢ Uma regido equiaxial de cristais aproximadamente esféricos, no centro do
fundido.

As trés zonas descritas estao representadas na Fig. 1.

Equiaxed zone Mold \

OO O

IR S

Columnar zo0e ~ Chilt zone

Figura 1: Representagdo esquematica das trés zonas macroestruturais.1]



Todas as trés zonas descritas podem nao estar presentes em um mesmo caso.
Porém, se tivermos a presenca das zonas colunares e equiaxiais em um metal
fundido, a transi¢cdo entre essas duas morfologias (a transigdo colunar-equiaxial ou
CET) é geralmente estreita, com as zonas colunares e equiaxiais bastante distintas.

Um grande esforgo tem sido dedicado a fim de compreendermos os mecanismos
de formagao das macroestruturas durante a solidificagio, pois a estrutura de gréos
influencia nas propriedades do fundido, que passa suas caracteristicas ao futuro
metal a ser trabalhado.

Na auséncia de graos equiaxiais, o fundido apresentard somente cristais
colunares. Grdos equiaxiais crescem a frente das dendritas colunares e a transigio
colunar-equiaxial ocorrerd quando estes grdos equiaxiais forem suficientemente
grandes e numerosos para impedir 0 avango da frente colunar. A extensao da zona
equiaxial é o resultado da concorréncia entre os graos colunares e equiaxiais. Logo,
a formagéo da zona equiaxial requer a presenga de nlcleos no metal liquido e
condi¢gbes que promovam o crescimento destes nlcleos em relagciao as dendritas
colunares.

Nas décadas de 60 e 70, o escopo dos estudos era explicar tendéncias na
transicdo colunar-equiaxial somente em fungdo de diferentes mecanismos para o
fornecimento de nucleos equiaxiais. Supunha-se que os niicleos eram desenvolvidos
dentro da zona equiaxial, se presentes. A tendéncia e a capacidade dos graos
crescerem ndo eram consideradas. Entretanto, se o crescimento equiaxial é
relativamente mais lento que o colunar ou restrito a uma peguena regido super-
resfriada a frente da frente colunar, temos que, embora os niicleos equiaxiais
existam, o crescimento colunar ainda pode predominar na macroestrutura. Esta
frente de crescimento, por sua vez, absorve os pequenos graos equiaxiais enquanto
avancga.

Até recentemente, o crescimento de graos ndo era estudado nos mecanismos de
formagao da transicdo colunar equiaxial, mas ao longo dos Ultimos anos, muitos
trabalhos tém considerado este aspecto. Os importantes processos de sedimentagéo

e movimento convectivo de graos ainda devem ser cobertos de forma satisfatoria.



3.2 Parametros de Solidificacdo e sua Influéncia na Macroestrutura

A macroestrutura € afetada por fatores como: superaquecimento, tipo de liga,

composic¢ao, escoamento do fluido, perturbacoes e vibragbes mecanicas, adigdo de

refinadores de graos e o tamanho do fundido. Estes fatores estdo resumidos na

tabela 1. Os varios mecanismos e modelos para a transi¢cdo colunar-equiaxial

precisam ser discutidos e avaliados com

experimentais.

referéncia a estas observagdes

Tabela 1: Variaveis de fundigao e seus efeitos na macroestrutura

Variaveis de Fundicédo

Efeitos

Superaquecimento

Aumentando o superaquecimento,
aumenta-se a extensao do crescimento
colunar. A tendéncia € menos notada
em grandes fundidos.

Parametros do sistema da liga

Baixos valores de -m(1 - K)Co/k
favorece estruturas colunares. Altos
valores, favorecem estruturas

equiaxiais.

Composicao

Aumentando a quantidade de elemento
de liga Gy , favorecemos a diminuigao
da extensao da regiao colunar. Alguns
pesquisadores descrevem que a regiao
colunar ndo é uma simples funcdo da

concentragao da liga.

Escoamento de Fluido (natural ou

forcado)

Aumentando-se o escoamento do
fluido, diminui-se a extensao da regido

colunar.

Refinadores de graos inoculadores

Adigoes de refinadores de grao podem
reduzir a extensao do crescimento

colunar




Vibrag&o mecénica promove o
Vibracado Mecénica refinamento de grdo e pode estender a

zona equiaxial.

Superaquecimento tem menos efeito
na estrutura de graos de grandes
) ) fundidos. Aumentando a segéo
Geometria do fundido _
transversal, aumenta a propor¢cao de
graos equiaxiais. Ha maior
sensibilidade variando-se a altura dos

fundidos.

3.3 Mecanismos pra a Transicao Colunar-Equiaxial

A transig@o colunar-equiaxial ocorre na solidificacdo quando os graos equiaxiais
impedem o crescimento da frente colunar [2]. A origem da zona equiaxial depende
da nucleagao e crescimento de pequenos nicleos de grdos durante a solidificagao.
Muitos mecanismos foram propostos pelos autores, que tentam explicar o
aparecimento da zona equiaxial. Trés mecanismos propostos concordam que € na
regido super-resfriada constitucionalmente, a frente da zona colunar, que ocorre o
crescimento dos nucleos dos graos equiaxiais. No entanto, existem diferengas nos
mecanismos propostos para a nucleagao destes grdos e eles sdo usados para
formar a base para a discussao dos efeitos dos parametros de fundicdo na transigao
colunar-equiaxial. Os mecanismos estdo apresentados abaixo:

* Nucleagao Heterogénea na Zona de Super-Resfriamento Constitucional
¢ Mecanismo “Big Bang”

* Mecanismo de Destacamento Dendritico

3.3.1 Nucleag¢ao Heterogénea na Zona de Super-Resfriamento Constitucional

Neste mecanismo consideras-se que um super-resfriamento constitucional forma-

se a frente da interface de crescimento, promovendo a nucleagao heterogénea de



graos equiaxiais [3]. Pesquisadores previram que o super-resfriamento constitucional
existe a frente da interface planar quando [4]:

G,D —m,Cy(1-k)
by S A [1]

onde G, é o gradiente de temperatura no liquido, v é a velocidade de deslocamento
da frente de crescimento do soélido, m_ é o valor da inclinagao da linha liquidus, Cq é
a composigao inicial da liga, k é o coeficiente de distribuicdo do soluto e D é o
coeficiente de difusao de soluto no liquido.

Este mecanismo tem sido criticado, pois o super-resfriamento constitucional, em
uma liga, deve existir a frente da frente colunar na fase inicial do resfriamento, pois o
gradiente de temperatura no liquido cai rapidamente e a camada de soluto é entao
estabilizada. Entretanto, a transigao colunar equiaxial sé ocorre algum tempo depois
[5].

Chalmers [5] mostrou, através de um mecanismo de isolamento do centro de um
fundido com um metal cilindrico, que o modelo de nucleagdo heterogénea na zona
de super-resfriamento constitucional ndo é o Unico responsavel pelo crescimento da
regiao equiaxial. O centro solidificado apresentou graos equiaxiais sem o cilindro,
mas quando o centro foi mecanicamente isolado, estes graos foram substituidos por
gréaos em pequena quantidade e menos refinados, mesmo que o centro estivesse
constitucionalmente super-resfriado [5]. Além disso, outro pesquisador [1] mostrou
que graos equiaxiais podem ser produzidos em uma fuséo, na auséncia de niicleos
heterogéneos pré-existentes a solidificacio.

3.3.2 Mecanismo “Big Bang”

Segundo o0 mecanismo do “big-bang”, os gréos equiaxiais resultam da nucleagao
pré-dendritica durante o vazamento do metal liquido pela agdo de um resfriamento
inicial provocado no contato com a parede do molde. Os gridos sdo entio levados
em sua maior parte pelo fluxo de fluido em um movimento convectivo e sobrevivem

até o superaquecimento ser removido [5]. A sobrevivéncia de nlcleos resfriados até



0 superaquecimento se dissipar € bastante provavel para superaguecimentos
moderados, por causa do relativamente alto calor latente de solidificacdo dos metais.

Diferentemente do mecanismo de nucleagdo heterogénea na zona de super-
resfriamento constitucional, este mecanismo pode explicar os efeitos do
superaguecimento e conveccdo nos estigios iniciais da fundicdo. Variagbes no
superaquecimento e convecg¢ao nao alteram significativamente o inicio e o grau do
super-resfriamento do fundido, mas exerce consideravel influéncia na estrutura do
fundido [6]. Aumentando a temperatura de vazamento, reduz-se o tamanho da
regido equiaxial e aumenta-se o tamanho de grdos. Reduzindo a convecgéo pela
introdugdo de um campo magnético estatico, podemos eliminar totalmente a regido

equiaxial [1]. Este mecanismo proposto fornece duas explicagdes viaveis:

- Aumentando o superaguecimento, diminui-se o resfriamento do fundido ao
longo do vazamento e aumenta-se o tempo levado para dissipar o
superaquecimento. Conseqlientemente, menos nlcleos sdo produzidos ao
longo do vazamento e menos sobreviverdo para crescerem como grios
equiaxiais.

- Diminuindo a convecgéo, reduz-se o nimero de ntcleos formados no contato
com o molde de fundigdo que chegam ao centro.

Chalmers [5] sugeriu que, isolando mecanicamente o centro dos fundidos, altera-
se a macroestrutura pela obstrucdo do fluxo de nuacleos resfriados [5]. Entretanto,
outro pesquisador [7] modificou o experimento de Chalmers, deixando uma lacuna
na base do cilindro central.Com isso, a estrutura de grdos no centro mostrou ser a
mesma, seja com a fundi¢ao sendo preenchida por um vazamento no tubo central ou
na parte externa. Isto causou davidas na interpretagcdo do mecanismo “big bang”
descrito por Chalmers, pois as duas condigdes de fundi¢do (através do tubo central
ou na parte externa) deveriam ter apresentado diferentes nimeros de nucleos
resfriados na parte central se o mecanismo fosse valido. Outro ponto fraco da teoria
do “big bang” é a sua incapacidade para explicar a formagao da zona equiaxial na
auséncia de um molde refrigerado [1].



3.3.3 Mecanismo de Destacamento Dendritico

Outros pesquisadores [1] relatam que misturando convecgéo e agitagdo durante
a solidificacdo de compostos orgénicos andlogos a metais, produz-se um grande
numero de nucleos no liquido [1]. Assim, foi postulado que flutuagbes na taxa de
crescimento fazem com que os bragos de dendritas se refundam e migrem para o
interior do liquido. A refusao é devida a energia de superficie, sob condi¢es
isotérmicas, mas a recalescéncia é tida como o principal mecanismo para o
destacamento de bragos de dendritas. A refusdo é promovida pela presenca
suficiente de soluto para alterar consideravelmente o ponto de fuséo do solvente. Foi
proposto que a convecgdo poderia causar destacamento dendritico, pois o limite de
escoamento do material € muito baixo perto do seu ponto de fusdo [1].Também foi
demonstrado que a refusdo dos bragos de dendritas laterais pode ocorrer a
velocidades de fluxo interdendriticos muito baixas.

A camada de superficie dendritica no topo do molde é uma importante fonte de
graos equiaxiais [1]. Outros pesquisadores acreditam que a estrutura equiaxial
menos refinada produzida em grandes fundidos com altos superaquecimentos e
aplicagdo de um campo magnético constante originou-se de gréos nucleados no
topo do molde. O superaquecimento e a falta de convecgéo prejudicariam a criagdo
e sobrevivéncia de nicleos provenientes do big bang e do destacamento de bracos
de dendritas. Fragmentos de dendritas rejeitadas a frente da interface colunar,
causados por um fluxo interdendritico orientado pelo gradiente de densidade e
subseqUiente canalizagdo sdo uma fonte adicional de graos equiaxiais [1].

O destacamento de dendritas é coerente com a influéncia da conveccdo. Com a
redugdo da convecgdo no liquido através da aplicagdo de um campo magnético
estéatico[6] ou através da forga de Coriolis, reduz-se a extensdo da zona equiaxial e
0s graos tornam-se maiores [1], até eliminar-se a zona equiaxial completamente. A
convecgdo pode favorecer o destacamento de dendritas por meios mecéanicos ou
refusdo local e entdo transportar os fragmentos de dendritas a frente da interface de
crescimento.

Em experiéncias, pesquisadores tém relatado que os mecanismos de “big bang”
e destacamento de dendritas operam em conjunto [8]. Entretanto, na auséncia de

turbuléncia no vazamento, a remogdo do campo magnético estatico quando a
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temperatura central alcangar um patamar durante resfriamento faz com que néo
tenhamos zona equiaxial [6]. Isso indica que o mecanismo de destacamento
dendritico ndo ocorre. Entretanto, dos trés mecanismos de nucleagdo, somente o
destacamento dendritico pode explicar a formagdo de uma zona equiaxial em que ha

auséncia de nucleos heterogéneos e o molde nido tenha exercido efeitos de
resfriamento [1].

3.4 Modelos Estocasticos para a Transicdo Colunar-Equiaxial

O controle e previsao da estrutura de solidificagdo sdo fundamentais para que se
obtenham ligas com elevada resisténcia mecéanica. Geralmente, uma estrutura com
a presenga de uma regido refinada de grdos equiaxiais fornece uma liga com
qualidade desejavel. Para tanto, a modelagem matematica torna-se uma ferramenta
essencial para esta previsdo e controle da estrutura almejada, relacionando a
estrutura requerida com as condi¢gbes de processamento. Diversos estudos foram
desenvolvidos com este escopo.

A previsdo da CET é de extrema importante para inferirmos as propriedades da
liga estudada. Foram desenvolvidos modelos a fim de se prever esta regido, bem
como a estrutura de graos. Os modelos matematicos estocasticos possuem uma ou
mais variaveis aleatérias, diferentemente dos modelos deterministicos. Estes
modelos simulam a nucleagdo e crescimento de cada grdo, prevendo a
macroestrutura bruta de solidificagao e, com isso, a CET. O inconveniente deste tipo
de simulagao é a necessidade de uma grande capacidade computacional.

Pode-se tragar uma tendéncia da transicdo colunar-equiaxial através da andlise
qualitativa dos fatores que influenciam esta transicdo. Porém, uma anélise
quantitativa mais acurada requer uma compreensdo de todos 0s mecanismos
envolvidos no fenémeno. Como exemplo, o crescimento competitivo das regides
colunar e equiaxial afeta o campo térmico, visto que o crescimento colunar é afetado
pelas isotermas liquidus e solidus. Por outro lado, o crescimento a frente da interface
colunar altera o campo de temperaturas, através da liberagao de calor latente desta
etapa de crescimento. Estes mecanismos com varios fenémenos envolvidos
ocorrendo simultaneamente dificultam a modelagem matemética, devido ao seu alto
grau de complexidade.
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Spittle e Brown [9] desenvolveram os modelos estocasticos precursores,
utilizando o método de Monte Carlo. Esta modelagem divide-se o dominio contendo
solido e liquido em diversas células e a interface entre elas contém um nivel de
energia associado. A simulagido do crescimento de graos envolveu o conceito de
minimizacdo de energia total das células. Com isso, o modelo forneceu
macroestruturas simuladas comparaveis as reais, porém o modelo era incapaz de
associar o tempo ao fendémeno.

Um novo modelo estocastico foi proposto por Gandin e Rappaz [10], eliminando-
se o problema referente a escala de tempo, descrita anteriormente. Eles utilizaram
uma técnica conhecida como “Autémato Celular” (CA), onde foi associado o tempo
as equagbes de crescimento dendritico. Cada sitio de nucleagdo heterogénea
compreendia um substrato diferente, com um super-resfriamento critico
caracteristico associado a cada substrato. Foi considerada uma distribuicdo normal
estatistica para os super-resfriamentos associados aos substratos. Esta distribui¢cdo

normal é construida a partir das seguintes variaveis:

- super-resfriamento médio para nucleagao ( AT, ).
- desvio padrao ( ATy ).

- densidade maxima do nimero de nicleos ( Nmax ).

Foram utilizadas duas distribuigbes normais, uma para a fronteira do dominio
(superficie do molde) e outra para o interior da cavidade do molde. Apos a
nucleagao, o crescimento do nlcleo era simulado pela técnica do “Autdmato
Celular”. Neste método, um quadrado era associado a cada célula e seu crescimento
era guiado pelas equagdes de crescimento dendritico. Ao crescer, este quadrado
acaba por tocar o centro de uma célula vizinha, ativando-a e passando
caracteristicas da célula anterior, gerando um novo quadrado. Com isto, tem-se a
simulagao do crescimento de um envelope dendritico.

Posteriormente, Gandin e Rappaz associaram este modelo, denominado
microscopico, a um outro modelo, denominado macroscdpico, baseado na
transferéncia de calor, utilizando o método dos elementos finitos [11]. O crescimento
e nucleagdo de graos foram modelados de modo semelhante ao modelo
apresentado anteriormente, porém com melhorias significativas. Neste modelo, o

nucleo inicial era um quadrado, porém as células ativadas tinham aspecto
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retangular. A seguir uma representacdo do crescimento de grdos do modelo em
questao (Fig. 2).

STy Babr,

Figura 2: Representagao esquematica do crescimento retangular do envelope
dendritico, inicialmente quadrado, defasado de um angulo 6, em relagéo ao eixo da

malha do autdémato celular [11].

Este modelo descrito foi testado e validado perante sua capacidade de simular o
crescimento dos envelopes dendriticos e a capacidade de gerar uma estrutura bruta
de solidificagdo similar a experimentos reais realizados, obtendo uma boa aderéncia
de resultados entre os casos simulados e reais.

Posteriormente, Gandin e Rappaz [12] extrapolaram o modelo, passando de duas
para trés dimensdes. Somente uma modificagéo técnica do autdémato celular foi feita.
Todos os envelopes crescem em forma quadratica, mas apenas o nucleo inicial
possui 0 centro coincidindo com o centro da sua célula. A medida que o tempo
passa, as células vao sendo ativadas e os quadrados sdo arranjados para manter a
orientagdo do nucleo inicial. Este modelo foi simulado em condigdes de temperaturas
uniformes, a fim de obter a aferigdo e validagdo do novo método de crescimento das
células.

A seguir, uma representacdo do crescimento de células (Fig. 3). Salienta-se a
observacdo em que em (a) temos o centro do nlcleo inicial coincidindo com o centro

da célula. Em (b) isto ndo é uma condi¢ao necessaria.
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no Y

Figura 3: Representacéo esquematica do crescimento do autdémato celular
quadrado descentralizado para a célula de nucleagao (a) e uma célula arbitraria (b)
[12].

Posteriormente foi desenvolvido um modelo por Biscuola [13], baseado no
modelo de Rappaz e Gandin [12], onde se utiliza o método dos volumes finitos para
os calculos de transferéncia de calor.
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4 MATERIAIS E METODOLOGIA

4.1 Modelo Matematico Estocastico Utilizado

No presente trabalho, foi utilizado um modelo desenvolvido por Biscuola [13],
baseado no modelo de Rappaz e Gandin [12]. A principal alteracdo consiste na
utilizagdo do método dos volumes finitos, ao invés do método dos elementos finitos,
a fim de se solucionar numericamente a equagéo de conducgéo de calor.

Foi realizado o acoplamento de dois modelos para gerar o modelo final: um
modelo responsavel pela transferéncia de calor, denominado submodelo
macroscopico e um modelo responsavel por gerar o nucleamento e crescimento de
graos, denominado modelo microscépico. Desse modelo houve a necessidade de

acoplar esses dois submodelos e gerar o modelo matematico em questao.

4.1.1 Submodelo Macroscopico

Este modelo tem como escopo solucionar a equagéo de conservagao de energia
em coordenadas retangulares, a fim de simular a transferéncia de calor,

considerando seu fluxo nas diregdes (x;y), como mostrado a seguir:

oH d oT\, 0 (  oT
W—ax(K ax]+8y[K ay}[zl

O dominio retangular utilizado definiu os contornos norte, leste e oeste do molde
contendo condigdes adiabéticas. A extracédo de calor de-se no contorno sul do molde
(base do molde).Essa situagdo descrita permite a utilizagdo das seguintes condicées
de contorno:

g=0 condig¢des adiabaticas [3]
g=h(Tmoige-T) interface molde/metal [4]
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Onde g é o fluxo de calor saindo através dos contornos do dominio; h é o

coeficiente de transferéncia de calor na interface metal/molde;Tmode € a temperatura
do molde e T é a temperatura do contorno do dominio.

A condigdo adiabética da Eq. [3] foi utilizada nas paredes laterais e no topo do

molde, onde existe interface metal/molde e molde/ambiente, onde foi definido que a
transferéncia de calor € nula. A condigdo de transferéncia de calor por condugao
apresentada pela Eq. [4] foi utilizada na superficie inferior, onde tem-se uma base de
molde refrigerado.

Para obter-se a resolugdo numérica da equacgao [4], foi utilizado o método dos

definida por Patankar [14]:

SHY = (aETE’ +a,T, +a,Ty +aT, )+[—aE —a, —da —aN].T'

onde
_ K Ay _ K, Ay
T 6x), Y (ox),
K, Ax K Ax
a, = ag =
(6y), (6y),

volumes finitos, resultando na seguinte equagao algébrica, com formulagdo explicita,

At
Ax.Ay

pe

(3]

onde Ax e Ay representam as dimensdes de um volume finito, K a condutividade

tempo.

térmica, dx e Oy a distancia entre os centros dos volumes finitos e At o passo de

Utilizando este método explicito, deve-se atentar ao critério de estabilidade do

como mostrado abaixo:

pC, (Ax)’
K, +K,+K,+K,

At <

método, que impde um limite superior para o passo de tempo utilizado na simulagao,

para Ax=Ay=0x=0y
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Neste caso, tem-se uma malha quadrada, onde Ax e Ay possuem mesmo valor. A
seguir uma representagao de um volume finito (Fig. 4).

vaxln
4 ‘ n
ytAy [-------- | * I
puly Puly e
T ey
We *P ée
Yil--------- T »>
: | s ;
' pvix . :
X X +Ax

Figura 4: Representagéao esquematica de um volume finito bidimensional. No caso

particular, tem-se Ax e Ay possuindo valores iguais, gerando um volume quadréatico

Com este método, calcula-se a entalpia no instante t +8t a partir das
temperaturas no instante t utilizando a equagéo [5] em cada volume da malha pré-
definida.

4.1.2 Submodelo Microscopico

No submodelo microscépico, foram feitas subdivisbes no dominio dos volumes
finitos, a fim de serem obtidas células quadradas para simular a nucleagdo
heterogénea e o crescimento de grdo, bem como a macroestrutura. Em um primeiro
instante, ocorre a nucleagdo heterogénea da célula e esta passa a simular o
crescimento do envelope dendritico. O primeiro envelope criado possui o0 centro
coincidente com o centro da célula. As células nucleadas irdo incorporar uma
orientacao especifica a cada uma, definida por um angulo formado entre as direcdes
cristalograficas [1 0] e [0 1], com o eixo X, variando de -45° a +45°,
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Apods nuclear, as células sdo atualizadas a cada passo de tempo, simulando
assim o crescimento do envelope dendritico. O calculo do crescimento da metade do
lado do envelope dendritico é calculado por:

1 t+0t

L= N7k [ v[AT () Jat g

t

Onde L representa o lado da célula, v é a velocidade de crescimento da ponta da
dendrita e AT o super-resfriamento local dependente do tempo t, no centro da célula
em questao. Esta célula irda encontrar uma célula vizinha e, ao toca-la, ela ativara
esta nova célula, que recebera a orientagdo da célula que a tocou. A célula nova
passa entdo a crescer com o super-resfriamento calculado em seu centro, como
mostrado a seguir (Fig. 5).

centso de crescimento
ativado

célula ativada

nicleo original

Figura 5: Representagdo esquematica do crescimento celular onde o centro de
crescimento ativado néo coincide com o centro do nucleo original. A célula inicial (v)
tocou e ativou a sua vizinha (u), que por sua vez tem o seu envelope descentrado

em relagdo a sua célula.

A fim de evitarem um crescimento muito grande indesejado de envelopes
dendriticos, Rappaz e Gandin [12] resolveram truncar as células, limitando seu
crescimento por um valor maximo, dado por:
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L= —;-.[Min(L,.“ ,],\E.l) + Min(l,,.“”,\/i-l” [7]

onde L[11] e Li{11] s&o distancias entre o centro da célula e o lado do envelope
dendritico.

Uma vez definida o L, um envelope de tamanho 2L; é posicionado na nova
célula, com sua aresta coincidindo com a aresta mais préxima do envelope que a
ativou (Fig. 5). Assim, o centro do novo envelope ndo coincidird necessariamente
com o centro de sua célula. Quando esta célula crescer e ativar as quatro células ao
redor, ela desativara e seu crescimento nao mais serd atualizado a cada passo de
tempo.

A ponta da dendrita cresce com velocidade v. Esta velocidade é calculada

segundo as equag¢des empregadas por Rappaz e Gandin [11], dada por:
V(AT) = a, X AT? + a, X AT [g]

onde v(AT) é a velocidade de crescimento da ponta da dendrita ou da parede do
grdo e AT é o valor do super-resfriamento calculado no centro da célula.

A nucleacdo em questao é heterogénea. Utilizam-se duas distribuigdes
gaussianas normais: uma para o contorno do dominio (parede interna do molde) e
outra para o interior do molde. A seguinte equagéo foi utilizada a fim de se calcular a

formag&o de nucleos (n) com o aumento do super-resfriamento do liquido (AT):

dn . l AT B A]-;IHC

n
— max ex - T hnuc
daTy amar | 2\ ar, ) |@

onde nmax representa o numero maximo de substratos, AT, representa o valor
médio do super-resfriamento no liquido para nucleagbes e AT, representa o desvio
padrdo. Deste modo definem-se seis parametros para a nucleagdo: trés para a
parede interna do molde e trés para o interior do molde.

Deste modo, a densidade de nucleos em um liquido perante um super-

resfriamento AT é dada pela seguinte equacgao:
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dn

n (AT) = jo 200 |

d(AT) [10]

Inicialmente, escolhe-se uma célula de modo aleatério e um super-resfriamento
sorteado segundo a distribuicdo gaussiana normal. Os super-resfriamentos sao
distribuidos nas células até que o nimero maximo de substratos seja atingido, tanto
para a parede interna do molde quanto para o interior do mesmo. Caso a célula
aleatéria sorteada ja contenha um valor de super-resfriamento, utiliza-se o maior
valor dos dois nimeros.

Na simulagdo, as células sdo verificadas quanto a nucleacdo. Se o super-
resfriamento no centro de uma célula for maior do que o seu super-resfriamento para
nucleagdo, a célula é ativada. Para tanto, atribui-se uma orientagdo escolhida de
modo aleatdrio entre 48 classes na faixa de —45°2 a 45°.

4.1.3 Acoplamento entre os Submodelos Macroscépicos e Microscopicos

O acoplamento entre os modelos é necessario, a fim de simular simultaneamente
o calculo do campo de temperaturas e o crescimento dos envelopes dendriticos.
Deste modo, a variagdo de entalpia do volume finito € fornecida pelo modelo
macroscopico (através da resolugdo da Eq. [5]).Como no interior do volume finito
temos varias células ,a variagdo de entalpia foi interpolada para cada célula a partir
das variagbes ocorridas nos volumes finitos.A fragao de sélido no préximo passo de
tempo do método numérico (fs ") foi calculada para cada célula, utilizando a
variagdo de entalpia (OHca) interpolada no passo de tempo anterior. O célculo
realizado é dado por:

§HCA :IO'CP[TH& _Tt]_AHf 'p[szJ —f;t][ﬁ]

A temperatura no instante de tempo t +8 t (T **) era desconhecida, logo precisar-

t+5t

se-ia de uma relagdo entre T*" e fg para que se pudesse solucionar a equagao

[11]. Obteve-se a relacéo através do modelo de Scheil [15], dada por:
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T, ~T &
_r | 12
T, -1,

lig

f=1-

Substituindo-se esta relagéo na Eq. [11], obteve-se a equagéo para o calculo da
variagao da fragao de sélido, dada a seguir:

~SH"
p-Cp-(T,~T,)- k=D-[1=fle, | +AH,-p

t+Ar
5fs,CA - [13]

1+AL . . . e t+At . -
Onde 5f s,CA representa a variagao na fragao de solido, e OH ca avariagdo de

entalpia e k o coeficiente de particdo do soluto.

A fragdo de solido foi atualizada apds cada passo de tempo até que a
temperatura do eutético fosse atingida. Se neste ponto a fragdo de soélido ainda
fosse menor que 1, fazia-se uma transformacéo isotérmica, (ATca = 0 ), utilizando-se

a Eq.[11], até que a fragao de sodlido se igualasse a 1. Com isso obteve-se:

1+At OHG
Ofica = —ﬁ [14]
f

O calor latente de todas as células associadas a um volume finito (VF) foi
calculado, e este valor foi utilizado no submodelo macroscépico para o célculo das
temperaturas. A seguir, o calculo mencionado:

of,
5fs,VF = Zn < [15]
CA

4.1.4 Sequéncia de Execucdo dos Passos do Modelo Implementado

O modelo em questao, implementado por Biscuola, apresenta uma seqiéncia de

execucao de passos descrita a seguir [13]:
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a) Todos os substratos sao distribuidos aleatoriamente pelas células segundo os
parametros de nucleagéo;

b) Os volumes finitos tém a sua temperatura inicial igualada a temperatura de
vazamento do metal liquido;

c) Afracéo de sdélido de todas as células é igualada a zero;

d) Calcula-se, através do submodelo macroscépico, a variagao de entalpia de
todos os volumes finitos;

e) Atualiza-se o crescimento de todas as células, através do submodelo
microscopico;

f) Verifica-se a nucleagio e atualiza-se a fragéo de s6lido;

g) Calcula-se a variagao da entalpia de cada célula por interpolacao linear a
partir da variagao de entalpia dos volumes finitos;

h) A partir da variagéo da fragdo de sélido de cada célula, calcula-se a variagao
da fragao de sélido do volume finito;

i) Tendo a variagao da fragdo de sélido para cada volume finito, atualiza- se a
temperatura no instante posterior para todos os volumes finitos;

j) Considera-se a temperatura do instante posterior como sendo a atual e
comega-se um novo passo de tempo com o submodelo macroscapico,
calculando a variagéao de entalpia;

k) Retorna-se ao subitem d) se o tempo de simulagéo for menor do que o tempo
total desejado.

4.2 Métodos de Quantificacido

A fim de realizar-se uma andlise paramétrica do modelo, foram quantificados
parametros a partir dos resultados da simulagao, descritos a seguir:
- Uma macroestrutura
- Perfis de temperatura em fungéo do tempo para diferentes posicées.
- O perfil do fator de forma dos graos em questio em fung¢éo da distancia da
base do molde.
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A partir desses dados, foram definidos e implementados métodos em linguagem
¢ de computagao para quantificar as respostas dadas pela simulagdo. Estes cédigos
e métodos serdo descritos a seguir.

4.2.1 Quantificagcao do Limite Superior e Inferior da CET

A fim de analisar a influéncia dos paradmetros descritos anteriormente na CET,
deve-se primeiro defini-la. Ndo ha como estabelecer perfeitamente a faixa da CET,
porém pode-se razoavelmente definir uma faixa na qual ela ocorre. Ao estabelecer
os fatores de forma para os graos, consegue-se determinar uma faixa de fator de
forma na qual a transicdo colunar-equiaxial ocorre. Esta faixa foi definida para
valores de fator de forma entre 0,3 e 0,4. Quando o perfil do fator de forma
comecasse a assumir valores imediatamente acima de 0,3, assumiria-se esta altura
correspondente como sendo o limite inferior da CET. Quando este perfil comegasse
a assumir valores acima de 0,4 assumiria-se a altura correspondente como sendo o
limite superior da CET.

A seguir um perfil de fator de forma de uma das simulagdes realizadas,
destacando seus aspectos importantes (Fig. 6):
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Figura 6: Perfil do fator de forma para um dos testes realizados.Nota-se claramente
o Limite Inferior e Superior da CET, ao atingir o valor de 0,3 e 0,4 , respectivamente.

4.2.2 Quantificagao da Largura Média dos Graos Colunares

De posse do limite inferior dg CET, consegue-se estabelecer um método para a
quantificagdo da largura média do grao colunar. A macroestrutura gerada na
simulagdo, primeiramente consiste de um arquivo de texto com diversos conjuntos
de numeros. Esses numeros representam as 48 classes de orientagdo possiveis
geradas no nucleamento e determinam os grdos simulados, em sua etapa de
crescimento. Logo um grao é formado por diversos niumeros de mesmo valor,
dispostos ao redor, uns dos outros. A seguir, uma representagdo esquematica deste

arquivo (Fig. 7):
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Figura 7: Representagdo esquematica da macroestrutura gerada pelo arquivo de

texto. Podemos notar a existéncia de 3 graos, coloridos de forma a explicitar

De posse deste arquivo de texto e do limite inferior da CET, foi gerada uma rotina
computacional a fim de se calcular a largura média do grdo colunar. Esta rotina
consiste nos seguintes passos:

a) A partir do limite inferior da CET, varre-se esta linha, contando quantos gréaos

diferentes existem nesta linha.

b) Repete-se o item anterior, guardando o nimero de graos diferentes existentes
em cada linha.

c) Apos varrerem-se todas as linhas, do limite inferior da CET até a base do
molde, pode-se calcular a largura média dos graos colunares. Para tanto,
dividi-se a largura do molde pela somatoéria de graos diferentes contados ao
longo da varredura da regido colunar. De posse deste numero, multiplica-se
pela quantidade de linhas varridas ao longo da regiao colunar, obtendo assim
a largura média dos graos colunares.

4.2.3 Quantificagdao do Diametro Médio dos graos equiaxiais

O refinamento de grdos da regido equiaxial € um parametro muito importante,
pois de certo modo indica o aspecto da qualidade mecanica da pega. Esta regiao
apresenta isotropia de propriedades fisicas € mecéanicas. Caso obtenha-se para uma
mesma area de regido equiaxial um maior refinamento de graos, ter-se-ia
propriedades mecéanicas, de um modo geral, superiores. Logo, um parametro
importante a ser extraido da macroestrutura gerada, € o tamanho médio dos graos
equiaxiais.
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De posse do limite superior da CET, desenvolveu-se um método para

calcularmos a quantidade de grdos equiaxiais existentes na regido equiaxial,

definida anteriormente. Deste modo conseguiu-se extrair o nimero de gréos

equiaxiais por unidade de drea, transformando-o através de uma relacao

estereoldgica para o dominio em trés dimensées. Apos isso faz-se uma relagao

entre o nimero de graos por unidade de volume e seu didmetro médio.A seguir, os

passos deste método:

a)

b)

d)

Gera-se um arquivo de texto anterior a etapa de solidificagio, contendo
apenas os nucleos que poderao crescer, promovendo o crescimento de gréo.
Compara-se este arquivo com o arquivo posterior a solidificagcdo, contendo
todos os graos e nenhuma fragdo de liquido. Contam-se todos os nlcleos da
regido equiaxial (entre o limite superior da CET e o topo do molde) que
cresceram, originando graos, excluido aqueles que nao cresceram, ou seja,
0s nimeros isolados sem iguais ao redor no arquivo de texto.

De posse do numero de gréos equiaxiais, divide-se este nimero pela area da
regido equiaxial, gerando o nimero de graos por unidade de area.

O numero calculado anteriormente é transformado para o dominio em trés
dimensodes, através da seguinte relagao:

n;D —(n, ,——6/7[2/3

2D, . - o . . ;
onde My é o nimero de grdos equiaxiais por unidade de area e nt é o

nimero de graos por unidade de volume.

Com o niimero de graos por unidade de volume, calcula-se o diametro médio

de grao equiaxial através da seguinte relagéo estereoldgica:
_ 3
n.=0,5/1

onde | é o didmetro médio de grao equiaxial.

Com estes passos calculamos o didmetro médio de grao equiaxial.
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4.3 Meétodo Utilizado na Analise Paramétrica

A analise paramétrica de modelos matemaéticos é de extrema importancia, pois
mede a sensibilidade do modelo quanto as variaveis utilizadas. A técnica consiste
em simular diversos casos, variando uma varidvel e mantendo as outras constantes.
Desse modo consegue-se analisar como as respostas da simulagido se comportam
perante cada variavel isoladamente, para os casos definidos previamente.

As variaveis que se mantiveram constante assumiram o valor do caso padrao do
trabalho de Biscuola [13]. No presente estudo, analisa-se o comportamento do
modelo perante as variaveis da distribuicao normal gaussiana de super-resfriamento

para o interior do molde, a seguir mencionadas:

- densidade maxima do nimero de nicleos ( Nmax ).
— super-resfriamento médio ( ATnyc ).

— desvio padrdo ( ATg ).

Na presente andlise ndo se estuda estas varidveis para a superficie do molde,
apenas para o interior do mesmo.

A seguinte tabela ira resumir as propriedades comuns a todos os testes
paramétricos.



Tabela 2: Parametros constantes de simulagcdo nas anélises paramétricas

Paramertos de simulagdo Valor utilizado
Base do molde 0,07m
Altura do molde 0,154m
VF; 1
VF; 20
CA 100 ou 200
CA 11 ou 22
Passo de tempo para o crescimento 0,002 s
Tempo maximo de simulagao 1400 s
Temperatura do eutético 850K
Temperatura liquidus 891K
Temperatura de fusao do metal puro 933K
ATnue  superficial 0,1 K
AT, superficial 0,1K
Nmax Superficial 0,5m*
Timolde 298 K
Trmetal 991 K
Cp 1126 J/Kg.K
p 2452 Kg/m®
Hs 387400 J/Kg
k 0,13
h 250 W/m“K

Cabe observar que a malha da célula utilizada foi preferencialmente CA=100 e
CAj=11.S6 foi usado CAi=200 e CA=22 quando a malha era insuficiente para
suportar o numero maximo de substratos.Demais parametros ndao mencionados
podem ser encontrados no caso padrdo apresentado por Biscuola [13].
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5 Resultados e discussao

5.1 Analise Paramétrica

A seguir, serdo discutidos os resultados apresentados pela andlise paramétrica.

5.1.1 Analise da Influéncia da Densidade Maxima do Numero de Nucleos (Nmax)

A fim de estudarmos a influéncia de nmax, foram realizadas diversas simulagoes,
variando esta variavel e mantendo as outras constantes. O valor utilizado de ATque
foi 4,0 e o valor de AT, foi 0,3.

Observou-se uma clara correlagdo negativa para os valores da altura da CET e a
densidade maxima do nimero de nicleos. A correlagdo se ajusta com uma boa
aderéncia para uma correlagdo logaritmica, apresentando valores de erros
quadréticos préximos a 1, como mostrado a seguir (Fig. 8):

y =-0,017In(x) + 0,2893

Posi¢ao da CET (m)

0,04 R? = 0,9493
0,02 y =-0,018In(x) + 0,2825
0 R?=0,8922 *
0 1000000 2000000 3000000 4000000 S000000 6000000

2d -2
¢ Limite Superior  ® Limite Inferior n (m )

Figura 8: Gréfico representando a relagéo entre n® e a regido da CET, através de
correlagao logaritmica.
Esta tendéncia é coerente com a teoria de solidificagdo, pois quanto mais substratos
existem para a nucleagdo, maior a tendéncia destes barrarem a frente colunar.
A variacdo da largura média dos graos colunares em fungao da variagao de Nmax
nao forneceu uma correlagdo linear positiva ou negativa. Ela apresenta correlagéo

negativa em seu inicio e depois passa a ter um aspecto correlacional positivo, como
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mostrado na Fig. 9. Nao foi encontrada uma explicagéo para a tendéncia observada
para o caso acima mencionado.

0,0035
0,003
0,0025
0,002
0,0015

0,001

Largura m[édia (m)

0,0005

0 1000000 2000000 3000000 4000000

n%d (m?2)

Figura 9: Gréfico representando a relagdo entre n® e a largura média dos gréos

colunares.

O didametro médio de graos colunares apresentou clara correlacdo negativa, se
ajustando muito bem em uma regressdo nao linear de equagdo y = 559,34.x%4'7.0
valor do erro quadratico foi de aproximadamente 0,97 (Fig. 10). Esta correlagdo se
deve ao fato de que, quanto mais substratos existirem para nucleagdo, mais graos

equiaxiais irao se formar e , com isso, menor o seu didmetro médio, baseado no
numero de nucleos por unidade de area.
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Figura 10: Grafico representando a relacédo entre n®® e o diametro médio de graos

equiaxiais.

Na Fig. 11, uma comparagao de diferentes macroestruturas, para diferentes valores
de nmax €std sendo mostrada.

0,14
0,12 -

0,1
0,08
0,06
0,04 |

0,02

Figura 11: Diferentes macroestruturas para diferentes valores de Nmax.
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5.1.2 Analise da Influéncia da Posicao Média da Gaussiana para o Super-
Resfriamento médio (ATnyc)

A fim de estudarmos a influéncia de AT, foram realizadas diversas simulagdes,
variando esta variavel e mantendo as outras constantes. O valor utilizado de nmax
utilizado foi de 267.301 e o valor de ATo foi de 0,3.

Observou-se uma clara correlagao positiva entre a altura da regido da CET e
ATnuc. Ao fazermos uma correlagdo polinomial quadratica encontramos um 6timo
ajuste, com valores do erro quadratico de 0,9891 e 0,9953 para os limites superiores
e inferiores da CET, respectivamente. O valor do erro quadratico para o limite inferior
foi obtido excluindo-se o dltimo ponto (do eixo x), pois ele entra em um platd, sé
exibindo regido colunar.A seguir a nuvem de pontos para a correlagdo determinada
(Fig. 11):

0 2 4 6 8 10

== imite Superior —a=—Limite Inferior

AT (KY

Figura 12: Grafico representando a relagéo entre AT, € a regido da CET. Observa-

se o limite para a regido inferior da CET, quando atinge a altura total do molde.

Esta correlagdo se deve ao fato de que, quanto maior o super-resfriamento
necessario para a nucleagao de graos equiaxiais, menor sera 0 numero de graos
equiaxiais nucleados. Desta forma, estes graos demoram mais tempo para bloquear
a frente colunar, que acaba crescendo mais aumentando o tamanho desta zona na

estrutura final. Assim, quanto maior o AT, maior a altura da regido colunar e
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portanto, mais distante da base se encontrard a CET. Ao analisar a equagéo [9],
chega-se a conclusdo semelhante.

A relagéo entre a largura média dos graos colunares e o AT, Se apresenta com
uma correlagdo claramente positiva para valores de AT, superiores a 4. Para
valores de AT, entre 2 e 4 temos uma relagdo aproximadamente constante. Para

valores de ATn,c menores e iguais a 2, nao obtivemos regido colunar (Fig. 12).

0,005
0,0045
0,004
0,0035 |
0,003

0,0025 |
0,002

Largura média(m)

0,0015
0,001

0,0005

o] 2 4 6 8 10

ATnue (K)

Figura 13: Gréfico representando a relagao entre a largura média dos graos

colunares e AT,,.. Observa-se uma clara correlagcéo positiva.

O diametro médio dos graos equiaxiais mostrou clara correlagdo positiva com
ATae. Para valores altos de AT. (5 e 8), ndo houve regido equiaxial, apenas
obteve-se regido colunar. Ajustou-se a correlagdo por uma regressao polinomial do

segundo grau, obtendo excelente aderéncia, com um valor de erro quadratico de
0,9975 (Fig. 13).
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Figura 14: Gréfico representando a relagio entre AT, € o tamanho médio de gréos

equiaxiais. Observa-se uma clara correlagdo negativa.

Esta correlagdo pode ser explicada pelo fato de que, quanto maior o super-
resfriamento para a nucleagéo dos graos equiaxiais, uma menor quantidade destes
graos acaba nucleando. Desta forma, o tamanho médio destes grdos deve
aumentar. Na Fig. 15 estd uma comparacdo de diferentes macroestruturas, para
diferentes valores de ATy .
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Figura 15: Diferentes macroestruturas para diferentes valores de ATyc.

5.1.3 Analise da Influéncia do Desvio Padrao para o Super-resfriamento (AT,)

A fim de estudarmos a influéncia de AT,, foram realizadas diversas simulagdes,
variando esta variavel e mantendo as outras constantes. O valor utilizado de Nmax
utilizado foi de 267.301 e o valor de AT, foi de 4,0. Observou-se uma clara
correlagdo negativa entre a altura da CET e AT,. Ajustou-se a correlagao para uma
regressdo linear e polinomial de segundo grau, obtendo boa aderéncia dos
resultados (Fig. 14).
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Figura 16: Grafico representando a relagao entre AT, e a altura da regido da CET.

Observa-se uma clara correlagdo negativa.

Esta correlagdo vai de acordo com a teoria, pois quanto maior o desvio
padrdo para o super-resfriamento, maior a probabilidade de grdos que estdo na
extremidade de menores super-resfriamentos da distribuigdo acabarem nucleando.

Desta forma, a probabilidade de bloquear a frente colunar aumenta, diminuindo o
seu tamanho [9].

A relagdo entre a largura média do grao colunar e AT, mostrou uma correlagdo
positiva, embora os pontos ndo oferecessem um ajuste de regressédo tdo aderente
como nas outras correlagées (Fig. 15).
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Figura 17: Gréfico representando a relagao entre a largura média dos graos

colunares e ATy Observa-se uma certa correlagao positiva.

Por Gltimo, relacionou-se a relagdo do tamanho médio de grdo equiaxial com ATy,
Nao houve uma correlagdo clara entre as varidveis, porém observa-se um
decaimento inicial seguida de uma possivel ascensdo do tamanho médio de grao
equiaxial em fungdo de AT, .A nuvem de pontos da relagdo mencionada esta
mostrada na Fig. 16.

Diametro Médio (mm)

0 0,5 1 1,5 2 2,5

AT~ (K)

Figura 18: Grafico representando a relagéo entre o tamanho médio dos graos

equiaxiais e AT, .

Teoricamente, com um maior desvio padrdo para o super-resfriamento, temos
um maior nimero de nucleos formados através dos substratos.lsso aumentaria o
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numero de graos equiaxiais, diminuido o tamanho médio de grdo equiaxial. Em
contrapartida, tem-se um aumento da regido equiaxial, evidenciado pela diminuigao
da altura da CET. Logo o numero maior de graos equiaxiais fica distribuido em uma
area maior para o céalculo do tamanho médio de grdo equiaxial. Deste modo a curva
se comporta entre a competicdo destes dois fendmenos. Na Fig. 19 estdo as
macroestruturas relativas a estas simulagoes.

0,14
0,12
0,1

0,08

0,06

0,04

S AT

0,02

AT, =0,01 K

ATo=05K
Figura 19: Diferentes macroestruturas para diferentes valores de AT,

5.2 Repeticao de um Resultado Experimental

No presente trabalho,um caso experimental demonstrado na dissertacdo da tese
de mestrado de Arango [16] sera simulado.A liga simulada foi a Al-7%Si sem adigao
de inoculante.Em comparagdo com a andlise paramétrica, poucos parametros foram
alterados.A geometria do molde foi alterado, apresentando 0,14m de altura e 0,056m
de alrgura da base.Em fungéo disto , a malha teve que ser alterada, para continuar
geométricamente quadrada.Foi usado VF=1, VF=20, CA;=320, CA;=40.

Para encontrar o coeficiente de transferéncia de calor na interface metal-molde
gue melhor se ajustasse ao experimental, obteve-se iterativamente, através das
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curvas de resfriamento experimentais de Arango [16], um valor de h que tivesse boa
aderéncia coma s curvas de resfriamento geradas pelo modelo.Foi encontrado um

valor de h=900 (W/m?*K). Na Fig.17, as curvas de resfriamento em questao estao

apresentadas.
1000
950
900
850
800
£ 750 \
700

650 \\
N

=
600
550 \_
500 *
0 200 400 600 800
—— Curvade resfriamento experimental t(s)

—— Curva de resfriamento simulada

Figura 20: Curvas de resfriamento para o experimento de Arango [16] e para a
simulagdo, utilizando h=900 (W/m?*K)

Outra alteragdo foi realizada para melhor simular a experiéncia em
questao.Observou-se que no inicio da solidificagdo experimental os termopares
apresentavam um gradiente de temperatura, apresentando um menor valor para a
base e um maior valor para o topo.Usou-se os valores do topo e da base a fim de
interpolar uma fungdo do primeiro grau que contivesse esses dois pontos.para a
base foi utilizada uma temperatura inicial de 935,97 K e para o topo utilizamos uma
temperatura de 949,84 K.

A fim de obter-se os pardmetros da Gaussiana que melhor representasse o
reultado experimental em questéo, foram feitas diversas simulagdes, usando como
base a andlise paramétrica para melhor orientar as tentativas.Na tabela a seguir,
serd explicitado os parametros encontrados.
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Tabela 3: Parametros da Gaussiana utilizados na repeticdo do resultado

experimental de Arango.

Parametros da Gaussiana Valor
Nmax SUperficial 3412 m™*
ATne superficial 0,5K
AT, superficial 01K
Nmax  iNterno 267301 m”
ATne interno 55K
AT, interno 0,01 K

A macroestrutura gerada foi analisada e obteve-se uma regido da CET préxima

da regido encontrada por Arango [16]. A fig. 17 mostra estas posigdes.

(b)

Figura 21: Macroestruturas da liga Al-7%Si sem adi¢do de inoculante obtida

experimentalmente: (a) no trabalho de Arango;(b) na simulagéo realizada.




40

O limite superior e inferior da CET obtido por Arango foi de 0,118 e 0,097
respectivamente.Os mesmos limites simulados obtidos valem 0,116 e 0,101 para o
limite superior e inferior da CET, respectivamente.

O tamanho de grao encontrado foi menor do que o obtido experimentalmente.O
didmetro médio de grao equiaxial apresentado experimentalmente vale 3,1 mm e o
simulado vale 2,2 mm.

Assim, a andlise paramétrica mostra-se fundamental para nortear simulagdes que
buscam representar um resultado obtido experimentalmente, facilitando a busca pela

macroestrutura.
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6 Conclusoes

No presente trabalho, através dos resultados obtidos, pode-se concluir que:

a) o modelo matematico baseado na técnica do autébmato celular mostrou que
aumentando a densidade de nimero de graos (nmax) reduz-se o tamanho da
zona colunar e o didmetro médio dos graos equiaxiais;

b) o modelo matematico mostrou que aumentando o super-resfriamento médio
para a nucleagao de graos { ATc), aumenta-se o tamanho da zona colunar, a
largura média dos graos colunares e o didmetro médio dos graos equiaxiais;
¢) o modelo matematico mostrou que um aumento no desvio padrao da
distribuigao de super-resfriamentos para a nucleagao (ATo) diminui o tamanho
da zona colunar e aumenta a largura média dos graos colunares e o didmetro
médio dos graos equiaxiais;

d) utilizando o modelo de autdmato celular foi possivel obter um coeficiente de
transferéncia de calor entre o lingote e a base refrigerada igual a 900 Wm2K'
que possibilita o calculo das curvas de resfriamento de um experimento de
solidificagao direcional apresentado na literatura;

e) utilizando este modelo, também foi possivel reproduzir a macroestrutura de
graos obtida no experimento citado no item anterior.
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8 Anexos

8.1 Tabela resumo das simulacoes da analise paramétrica

Teste | AT, [ATpuc| Nmax | Limite Superior (m) | Limite Inferior (m) | Largura Média (m) | Didme tro médio (mm)
1 03| 4 |267301 0,0823 0,063 0,00114 2,82
2 03] 4 12407 0,1285 0,101 0,00293 15,26

14 103 4 36278 0,0942 0,092 0,00194 6,07
8 03] 4 57588 0,0942 0,086 0,00188 4,85
15 103 4 | 168389 0,0907 0,082 0,00132 3,35
9 03] 4 |1240701 00445 0,008 0,00121 1,66
3 03| 4 |5758824 0,0082 N/D N/D 0,90
20 1 03| 4 [3627832 0,0310 0,008 0,00278 1,10
23 [ 03| 4 | 781593 0,0599 0,048 0,00094 1,92
4 03 1 | 267301 0,0319 N/D N/D 1,75
25 [ 03] 1,5 | 267301 0,0354 N/D N/D 1,79
16 03| 2 | 267301 0,0361 N/D N/D 1,84
21 | 03| 2,5 | 267301 0,0417 0,019 0,00103 1,93
10 1 03| 3 |[267301 0,0522 0,021 0,00101 2,05
17 1 03] 35 | 267301 00613 0,046 0,00103 2,30
11 | 03] 5 | 267301 N/D 0,154 0,00294 N/D
5 03] 8 |267301 N/D 0,154 0,00469 N/D
6 |00i] 4 |267301 0,0928 0,073 0,001 12 2,08
12 [ 05| 4 |267301 00816 0,063 0,00124 2,54
19 [0,75] 4 | 267301 0,0774 0,054 0,00123 3,25
18 I 4 | 267301 0,0732 0,059 0,00126 3,31
22 [125] 4 | 267301 0,0655 0,059 0,00128 3,18
13 15| 4 | 267301 0,0599 0,043 0,00127 3,12
24 [1,75] 4 | 267301 0,0571 0,048 0,00129 3,04
7 2 4 | 267301 00613 0,044 0,00132 3,09




