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1. RESUMO

Desenvolveu-se um modelo matematico que simula a formagdo e a
evolugdo da macroestrutura bruta de fundigdo num sistema cilindrico que se

solidifica unidirecionalmente.

O modelo é baseado no acoplamento entre uma rotina macroscépica de
calculo do campo de temperaturas e uma rotina microscépica que, além de simular
a evolugéo macro e microestrutural, fornece ao modelo térmico a forma pela qual o

calor latente vai sendo liberado ao longo do tempo.

O modelo macroscépico implementado utilizou o método de diferengas
finitas, explicito, ja 0 modelo microscépico desenvolvido foi baseados nos modelos

probabilisticos propostos por Spitlle e Brown [10.11.12 |

N&o s as curvas de resfriamento de determinadas regides no interior do
metal mas também as macroestruturas obtidas nos ensaios realizados por
Martorano 201, foram simuladas, obtendo-se uma aderéncia satisfatéria entre as

simulagdes e os resultados experimentais.

O modelo matematico possibilitou a previsdo da ocorréncia da transigéo
entre as zonas colunar e equiaxial presente nas macroestruturas obtidas

experimentalmente.

A utilizagdo de técnicas probabilisticas de Monte Carlo, resultou em
dados de variac@o da fragcdo de sélido com a temperatura muito proximos aos da

teoria de redistribuigcéo de soluto, proposta por Brody - Flemings - Clyne — Kurz [9] .
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2. INTRODUCAO

O processo de solidificagdo é de extrema importancia, ja que qualquer
componente metalico com aplicagdo em engenharia, para ser fabricado, deve ter
passado por uma etapa de solidificagdo, mesmo que posteriormente deva ser
conformado mecanicamente.

Tendo isto em mente, o conhecimento dos conceitos basicos dos fendmenos
que regem a solidificagdo pode ser de extrema utilidade para o desenvolvimento de
um modelo matematico que auxilia na previsdo de aspectos importantes.

Um modelo matemético que visa a simulagdo da evolugio da macroestrutura
bruta de solidificacdo e do campo térmico pode ser Util tanto para prever as
propriedades mecanicas do componente fundido através da macroestrutura
simulada, como para prever antecipadamente, através da simulagio do campo
termico, falhas no projeto de alimentagéo.

O objetivo do presente trabalho é o de desenvolver um modelo matematico, a
fim de se obter a evolugdo da macroestrutura bruta de solidificagéo e do campo de
temperaturas durante a solidificagdo de pegas com formatos cilindricos submetidas
a diferentes condigdes de resfriamento. Os resultados do modelo s&o comparados

com alguns dados disponiveis na literatura.

3. REVISAO DE LITERATURA

O modelo matematico de um determinado fenémeno natural deve levar em
conta, na sua implementagéo, a maior gama possivel de conhecimentos empiricos,

tedricos e de mecanismos apresentados pela comunidade cientifica especializada.



Modeiagem matemética da formacdo macroestrutural de ligas bindrias solidificadas unidirecionalimente

Trés grandes grupos de fendmenos basicos ao processo de solidificagdo tém
sido considerados nos modelos até hoje propostos. O primeiro relaciona-se aos
fenémenos térmicos que ocorrem durante a solidificagdo, sem considerar detalhes
da evolugdo macro e microestrutural. Os modelos assim propostos tém sido
denominados [1345618] de modelos macroscopicos e serdo explicitados mais
adiante. O segundo grande grupo de fendmenos normaimente considerados nos
modelos de solidificagdo abrange os que simulam a formagdo macroestrutural
resultante do fendbmeno de solidificagéo. A esse grupo, pertencem os fenémenos
de redistribuigéo de soluto na solidificagdo de ligas, de nucleag¢io e de crescimento
da fase sélida. Os modelos pertencentes a este grupo sdo intitulados,
genericamente, de modelos microscépicos, conforme se verificara posteriormente.

Um terceiro grupo é o dos fenémenos de fluido-dindmica que ocorrem
durante a solidificagéo. Tais fendmenos caracterizam a movimentagéo convectiva
da massa ainda liquida. Eles se tornam importantes, tanto para o estudo de
macrossegregagéo em estruturas brutas de solidificag8o, quanto para a previsdo da
macroestrutura bruta de solidificagéo de lingotes [181 .

Ao utilizar uma simulag&o apenas macroscépica do fenémeno de solidificagéo
(modelo do campo térmico), deve-se conhecer como o calor latente é liberado no
decorrer do processo, ou seja, & preciso saber como evolui a fase solida com o
tempo.

A consideragdo de interdependéncia entre o campo de temperaturas e a
evolugéo da macroestrutura num processo de solidificagio tem sido feita através da

variagéo da fragdo da fase sélida com o tempo no decorrer da solidificagéo [3.4.56],
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Nesse sentido, o modelo microscopico calculara uma determinada variagéo
temporal da fragdo de sdlido, que servird, como informag8o necessaria para a
obtengdo do campo de temperaturas através dos modelos macroscépicos.

Duas s&o as formas existentes e propostas para a obtengéo da variagio da
fragéo de sodlido com o tempo durante o processo de solidificaggo. A primeira
considera teorias de redistribuigdo de soluto ¥ | muito utilizadas em estudos sobre
microssegregacéo. Tal abordagem, embora utilizada com sucesso 134561 na
obtengdo do campo de temperaturas, falha ao tentar prever a macroestrutura
resultante. A segunda forma de se obter a variagéo da fragio de fase sélida com o
tempo simula fendmenos de nucleagéo e crescimento de forma probabilistica.

O acoplamento entre os modelos microscépicos e macroscépicos [1.2.18.21]
vem sendo freqlientemente utilizado em processos de solidificagéo, tais como,
fundigdo, soldagem e purificagéo 211 | entre outros, e tem previsto, com sucesso,
caracteristicas macroestruturais.

Entre os aspectos macroestruturais passiveis de previsdo {1.2.10,11,12,16,17,18]
estéo o grau de refino macroestrutural, o tamanho das zonas colunar e equiaxial
101112 g transicdo entre as zonas coquilhada/colunar [10.11.121617,18] ¢
colunar/equiaxial ['%.111218] | a dependéncia da macroestrutura ao grau de inoculagéo
e a dependéncia da macroestrutura aos parametros de processo (temperatura de
vazamento e temperatura do molde) ('l e da liga (composigéo) (121,

Seguem- se duas pequenas revisdes sobre alguns modelos macroscépicos e

microscdpicos ja propostos.
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3.1 MODELAGEM MACROSCOPICA DA SOLIDIFICACAO

DE LIGAS BINARIAS

Kurz e Fisher [91 mostram algumas dificuldades de se simular o fenémeno
térmico durante a solidificagdo. Tal dificuldade reside no fato de que o modelo
macroscopico deve ndo so simular o transporte de calor, mas também a liberagéo
de calor latente.

A equacéo 1, abaixo mostra que a taxa de resfriamento de um corpo que se
solidifica depende de trés fatores, a saber:

1) como o calor é extraido para fora do sistema (primeiro termo ao lado

direito da equagéo 1);
2) como o calor latente é liberado com o decorrer do tempo (segundo termo

o lado direito da equacéo 1);

dT A dfs
dt "V ¢ d 7 c

Onde
T é a temperatura do sistema;
t € o tempo;
ge é o fluxo de calor que é extraido do sistema;

A é a area de troca de calor entre o sistema e 0 meio;
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V é o volume do sistema;
¢ é o calor especifico do material que se solidifica;
fs € a frag@o de sdlido presente no sistema;

AHfv é o calor de solidficagdo liberado por unidade de volume;

Pela equagéo 1 tiram-se algumas conclusGes que serdo de grande valia para
o entendimento de modelos macroscopicos de solidificacdo. O primeiro termo do
lado direito da igualdade reflete a presenga de um fluxo externo (qe) de calor que
age sobre o sistema.

O segundo termo do mesmo lado da equago revela-nos a evolugdo do calor
latente que é liberado pelo material durante a transformacdo de fase. Se este
segundo termo da equagéo for maior que o primeiro, tem-se um aquecimento do
sistema. Este fendbmeno é chamado de recalescéncia [10],

A analise da equagdo acima mostra claramente a interdependéncia entre os
modelos de formag&o macroestrutural e de célculos térmicos.

Neste caso fica claro que a forma com que a frag&o de sélido evolui com o
tempo dentro do sistema é a chave para o correto entendimento do acoplamento
entre os dois modelos.

Prosseguindo com tal raciocinio, percebe-se, através da equagdo 2, que a
variagdo temporal da fragdo de sélido (dfs/dt) pode ser obtida diretamente, dos
modelos microscopicos, ou do conhecimento da variagéo da fragdo de sélido com a

temperatura [1.9]
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dfs dfs dT
dt dT’ dt

(2)
Onde
fs é a fragdo de solido do sistema;
T é a temperatura;

t € o tempo;

Uma das formas de acoplamento mais difundidas 3456l até o presente
momento € a de se obter, por meio de modelos de segregagdo ¥ , a variagdo da
fragdo de sdlido com a temperatura.

Grandes esforgos foram realizados 6] no sentido de simular de forma
analitica o fluxo térmico presente num processo real de solidificagéo.

Porem as complexidades do processo de solidificagdo, tornam a solugdo
numerica importante, sendo a Unica ferramenta para abordagem do problema.

Foi relatada por Rappaz [l a existéncia de duas metodologias distintas para
se obter numericamente o campo de temperaturas de uma peca que se solidifica, a

saber:

1) método de dois dominios;

2) meétodo de um dominio.
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Figura 1: Método de dois dominios (a); Método de um dominio.(b) ; )

Sera descrito, nesta revisdo, apenas o método de um dominio, ndo sé por
ser o0 mais utilizado nos modelos de solidificag@o propostos, mas também por ser a
linha adotada no modelo proposto no presente trabalho.

Como observa Clyne 34581 | um modelo numérico macroscopico de um
dominio possui trés aspectos basicos para a sua implementagéo:

1) a interagdo entre a formulagdo do problema e como este sera
implementado (método numérico, por exemplo cenario implicito ou
explicito, no caso da ferramenta de diferengas finitas,
armazenamento de dados ,em memoéria ou em disco, e tempo de
execucio);

2) aadogéo de condigbes de contorno apropriadas ac problema fisico
a ser simulado;

3) finalmente, a elaboragdo de uma teoria real de como o material

dara resposta a uma mudanga do campo de temperaturas e de

9
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como essa mudanga afetara o campo de temperaturas. Esta
abordagem pode ser : ou através da determinago da variagdo da
fragdo de sélido com a temperatura, utilizando-se para isso
modelos ¥l de difusdo de soluto que serdo mostrados no préximo
item, ou através da determinagdo de variagdo da fragéo de soélido
com o tempo, obtido através do acoplamento do modelo térmico e

do modelo de formacgao estrutural.

3.1.1) MODELOS DETERMINISTICOS DE DETERMINAGAO DA
VARIAGAO DA FRAGAO DE SOLIDO COM A TEMPERATURA

DURANTE PROCESSOS DE SOLIDIFICAGAOQ

O terceiro aspecto basico indicado acima depende do conhecimento de como se
da a solidificagéo no sistema, ou seja, de como varia a frag&o de sélido formada na
zona pastosa.

A forma pela qual os modelo macroscopicos tratam da zona pastosa, onde
efetivamente ocorre a liberagdo de calor latente durante a solidificagdo, é
simplificada. Pode-se obter a variagdo da fragdo de sélido, quer através de dados
empiricos, quer através da utilizagdo de teorias de redistribuigdo de soluto [
durante a solidificagao de ligas, ou, até mesmo, através de modelos deterministicos
[2,18,21} oy estocasticos [10.11,12,16,17] .

Os fendmenos de redistribuicdo de soluto, que séo extensivamente aplicados em
estudos de microssegregagdo 9201 | sdo utilizados também nos modelos

macroscdpicos.

10
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Alguns modelos propostos €1 de difusdo de soluto na zona pastosa

consideram que néo ha gradiente de soluto na fase liquida, como mostra a figura 2.
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Figura 2: CondicGes de campo de soluto, junto a interface de solidificagfio, consideradas para o balango de massa

que ird deduzir a variagsio térmica da fragaio de sélido . 9]

Portanto, a concentragdo de soluto no liquido é constante em relagéo a
distancia da interface e igual & concentragdo da interface CL*. Sob essas hipbteses,
trés diferentes situagbes de difusdo no sélido podem ser consideradas:

1) Completa homogeneizagdo na fase sodlida, o que implicaria num

coeficiente de difuséo de soluto na fase soélida tendendo ao infinito. Tal
situacdo é a conhecida regra das alavancas [9;

2) Nao ha difusédo de soluto na fase sélida, ou seja, o coeficiente de difusdo

de soluto na fase sdlida tende a zero. Tal situagdo é conhecida por

modelo de Scheil 91,
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3) Parcial difusdo de soluto na fase sélida, o que se obtém considerando-se

um valor finito para o coeficiente de difuséo de soluto na fase solida.

Brody e Flemings ! propuseram um modelo simplificado para o terceiro caso
acima, onde a difus&o no estado sélido € considerada de forma aproximada.

Para isso, Brody e Flemings [® definiram um parametro adimensional

equivalente ao nimero de Fourier:

_ Dsitf
L

a

(3)
Onde
Ds é o coeficiente de difusdo na fase solida;
tf € o tempo local de solificagéo;
L € o comprimento total do sistema por onde o soluto sera
transportado;
Dessa forma, quando o = 0.5, a expressdo matematica da fracdo de sélido
encontrada por Brody e Flemings reduz-se aquela dada pela regra das alavancas.
Por outro lado, quando néo ha difusdo no estado sélido, o adifnensional seria
nulo e outra situagéo, conhecida como regra de Scheil, determinaria a fragdo de
s6lido para esta condigéo.
Qualquer valor do adimensional entre 0 e 0.5 , pela regra demonstrada por
Brody e Flemings, retrataria uma situagdo intermediaria entre difuséb total e difusdo

nula do soluto na fase sélida. A figura 3 abaixo relata o descrito

12
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Figura 3: Variag#o térmica de fragéo de solido deduzida por Brody e Flemings. &)

Kurz e Clyne 91 propuseram uma modificagdo no pardmetro adimensional
original, colocado por Brody e Flemings 9, apds observarem algumas

inconsisténcias.

A equagéo final 1, proposta por Brody e Flemings e modificada por Clyne e

Kurz, é a seguinte:

( 1—2.a'k~‘
— k
f(Ty=—1 11| T =T >
l -« f - 1711
(4)

13
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Onde:
K é o coeficiente de particdo de equilibrio;
Tf é a temperatura de fusdo do metal puro;
Tl é a temperatura liquidus da liga;

o’ € o adimensional modificado proposto por Clyne e Kurz [9]

onde,
. 1 1 -1
a =a. 1-ex - —) |- —ex —_—
p( a) 5 p( 20{)
(5)
Onde

a € 0 adimensional proposto Brody e Flemings [10.31];

a' € o adimensional modificado proposto por Clyne e Kurz (1 ;

Tais teorias de distribuicdo de soluto durante a solidificagéo fornecem como
a fragdo de sélido varia com a temperatura como mostra a figura 3.

Nédo existem apenas as teorias deterministicas (1218211 | relatadas
anteriormente, para o célculo da variagdo da fragdo de solido no decorrer da
solidificagdo. Existem, também, métodos estocasticos [10.11.1216,17] de variagio de
fragdo de sélido com o tempo. Esses modelos [10.11.1216,17] = apresentados na segéo
“modelos microscopicos” utilizam técnicas probabilisticas de Monte Carlo, para
simular fenémenos de nucleagdo e crescimento. Tais modelos terdo atencio

especial, ja que o presente trabalho também se utiliza desse tipo de acoplamento.

14
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O préximo item apresentara como o calor latente liberado durante a
solidificag@o e a interface sélido-liquido séo tratados nos modelos macroscépicos de

transferéncia de calor.

3.1.2) METODO DA ENTALPIA E DO CALOR ESPECIFICO

EQUIVALENTE APLICADOS A ABORDAGEM DE UM DOMINIO

Ao implementar o método de um dominio, deve-se criar uma metodologia
eficiente para possibilitar a distingdo entre as fases sélida, liquida e zona pastosa
no dominio considerado 13451,

Existem , basicamente, duas formas de se realizar tal fungéo: com o uso do
meétodo do calor especifico equivalente [11 | ou com o uso do método da entalpia
[135]

O metodo do calor especifico equivalente calcula diretamente a temperatura
de um elemento de volume e o método da entalpia calcula a sua entalpia. Ambos
sdo similares, mas o método do calor especifico equivalente tem sido descrito [1]
como o de maior facilidade de implementagao.

Tais métodos (da entalpia e do calor especifico equivalente) sdo necessarios
quando se adota a abordagem de um dominio, pois deve-se diferenciar as
possiveis trés regides existentes: fases liquida, sélida e zona pastosa.

Um fator a ser levado em conta no célculo do calor especifico equivalente,
na hipétese do volume de controle pertencer, no instante analisado, & zona pastosa,
seria a liberacdo de calor latente de solidificagdo. Com este conceito, de calor
especifico equivalente, para uma dado volume de controle que esta sofrendo

solidificagéo, havera um aumento de energia disponivel, devido & disponibilidade de

15
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calor latente liberado pela fragcdo de soélido solidificada dentro dele. Isso faz com
que, sob tais condigdes, o calor especifico equivalente do material seja
incrementado.

Rappaz [l alerta que o volume de controle térmico no método de um
dominio, deve representar um tamanho fisico suficientemente pequeno para que
valores intermediarios entre 0 e 100% de fragdo de sélido, sejam quantificados
dentro do mesmo.

Por outro lado perdem-se informagGes macroestruturais ao se dividir o
dominio a ser analisado numa malha de véarios volumes de controles térmicos,
justapostos, e ao tratar tais volumes como sendo pontuais.

Desejando, entdo, predizer a macroestrutura bruta de solidificagéo, deve-se
ter volumes de controle térmicos de tamanhos inferiores ao tamanho do maior grao
presente na macroestrura simulada.

Embora, como foi dito antes, o método do calor especifico equivalente seja
de implementag&o mais facil, ele possui duas desvantagens intrinsecas em relagéo
ao método da entalpia.

Metais puros na sua temperatura de fusdo ou ligas binarias que possuem
liquido eutético ou peritético solidificam isotermicamente, ou seja, um determinado
calor ¢ liberado sem que haja mudanga de temperatura.

Esse fato acarreta um incémodo durante a implementagdo do método do
calor especifico equivalente, pois nessas temperaturas tem-se uma descontinuidade
no valor do calor especifico equivalente e também na variag@o de fragéo de sélido

com a temperatura. Isto pode ser visualizado com a curva abaixo.

16
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Figura 4: Descontinuidade na determinac¢3o do calor especifico volumétrico equivalente. )

O problema pode ser contornado durante a implementacéo, considerando-se
um intervalo de temperatura artificial no qual tal solidificagédo (metal puro, eutética
ou peritética) estara ocorrendo. Faz-se, com isso, um remanejamento de tipos de
calor liberado, antes latente, (patamar em sistemas binarios), para calor sensivel.

O item seguinte mostra o método numérico utilizado para a modelagem

matematica do campo de temperaturas.

3.1.3) METODOS NUMERICOS UTILIZADOS PARA A

IMPLEMENTAGAO DE MODELOS MACROSCOPICOS

Como vem sendo relatado [1:2186171 | 0 método macroscopico consiste, quase

sempre, no método numérico de volumes finitos ou diferengas finitas [7] para

17
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calcular o perfil de temperatura com o tempo durante o processo de solidificagdo da
liga especificada.

Conforme extensivamente discutido na literatura técnica 781 | o método
numérico dos volumes finitos divide o dominio considerado em volumes de controle,
sendo que tais volumes possuem pontos no seu interior, formando uma malha.

Dois tipos [7.8] de métodos de diferengas finitas ou volumes finitos, podem ser
considerados: o método explicito e o método implicito. No método explicito, a
temperatura num né é calculada através das temperaturas em instantes anteriores.

Tal método, entretanto, pode tornar-se instavel. A equagéo que descreve a

condigdo de estabilidade em coordenadas cilindricas é dada por [7)

K(T).At

T 7 <0.25

(6)
Onde
K é a condutividade térmica do material (fungdo da temperatura);
Cp e o calor especifico do material (fungéo da temperatura);

Ar € o menor espagamento da malha de nés;

O método implicito € aquele no qual as temperaturas, num determinado
instante, s&o calculadas simultaneamente através da resolugdo de um sistema de
equagdes. Este processo é estavel incondicionalmente.

Aplica-se o método de diferengas finitas em qualquer sistema de

coordenadas fazendo-se um balango de energia [l sobre cada um dos volumes de
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controle existentes sobre o dominio (sélido, liquido ou zona pastosa) ou utilizando-
se técnicas 7] baseadas em séries de Taylor [,

O balango de energia conduzido [7] num dado volume de controle é :

di\{k.graa(T(r,z,t))].}_% = CpaL;;ZZQ

(7)

Onde

T é a temperatura dependente da posigdo em coordenadas cilindricas
(r.z);

t € o tempo;

k é a condutividade térmica do material (sélido, liquido ou uma mistura
deles), sendo dependente da temperatura;

Cp € o calor especifico do material (solido,liquido ou uma mistura
deles), sendo dependente da temperatura;

r e z sdo as coordenadas radiais e longitudinais respectivamente do

sistema cilindrico.

O primeiro termo do primeiro membro da equagéo 7 relaciona-se a variagio
dos fluxos de calor por condugéo (Lei de Fourier) [7.8] que entram e saem do volume
de controle.

Ja o segundo termo do primeiro membro da equacéo 7 relaciona-se a taxa
de liberagdo de calor latente que ocorreu dentro do volume de controle.

A taxa de liberagéo de calor latente € fungéo da variagéo da fragio de sdlido

com o tempo, ou seja, tem-se que:
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calor

5_Q_L dfs(T(r,z,t)) _J dfs dT
or dt dT  dt

(8)
Onde
T é a temperatura;
t é o tempo;
Q é o calor latente liberado durante a solidificagéo;

L é o calor latente de solidificag&o por unidade de volume;

fs é a fragéo de solido.

Rearranjando-se as equagdes 7 e 8, tem-se a equagdo geral da condugdo de

utilizada no método do calor especifico equivalente (equagdo 9), a ser

discretizada pelo método das diferengas finitas ou volumes finitos.

Onde:

oT(r,z,t)

div[K.gradT (r,z,t)] = Cpe(T(r,z,1)). ry

9

Cpe é o calor especifico equivalente por unidade de volume;

T é a temperatura;
K é a condutividade térmica;

t € o tempo;
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O calor especifico equivalente é definido como sendo [1;

Cpe(T(r, Z, t)) = Cp(T(r, z, t)) ~L dfg(TcS;s Zst))

(10)

A equagdo discretizada pelo método de volumes finitos explicito utilizada no
modelo macroscopico e amplamente divulgada na literatura especializada 7.8 é a

seguinte:

pI+AL _ ot At

=T + {2 (fluxo.A) entre os 4 volumes vizinhos ao volume (r,z)}
(r.z) (r,2) Cpe (T(r,z,1)).volume do elemento(r ,z)

(11)

Onde
T (r,z) é a temperatura num elemento de coordenadas r e z;
t € o tempo no qual conhece-se o campo térmico;
t+At € o instante posterior no qual calcular-se-a4 o novo campo térmico;
Cpe(T) é o calor especifico equivalente em fungéo da temperatura;

A s8o as areas de troca de calor entre dois volumes vizinhos
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Os quatro (nos sentidos ao norte, sul ,leste e oeste) fluxos considerados na

analise bidimensional do cilindro podem ser apreciados através da primeira Lei de

Fourier:
Q(i > P)=[(areade trocai — P)].(Ri— p)(T lt, - Tl-t)
(12)
Onde
Tp € a temperatura no volume térmico de ordem p
Ti é a temperatura no volume térmico de ordem i, vizinho ao volume de
ordem p;

Q(i—>P) é o calor trocado por unidade de tempo entre dois volumes
térmicos, i e p, vizinhos;
R (i—»P) é a resisténcia térmica é fungio da condutividade térmica
entre os volumes i e p;
Na equagdo 12 acima, o ponto i pode ser um ponto a norte, sul, leste ou
oeste do ponto P analisado. (modelo com geometria bidimensional). A figura a

seguir relata as quatro taxas de calor possiveis ao redor de um volume térmico

qualquer.
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fluxo vertical

P
o]
1 - I b < i
= p N -

fluxo radial radial

fluxo vertical

Figura 5: Troca de calor possivel enfre um volume térmico e o seu vizinho no caso de um sistema

cilindrico bidimensional.

A area de troca entre os pontos i e P constituem-se de areas de volumes de

controle vizinhos.

Finalmente, as condicdes de contorno a serem consideradas num modelo

térmico podem ser basicamente de dois tipos, segundo Rappaz [ :

1) Condicdo de Cauchy : Onde se define um fluxo de calor através

determinada interface pertencente ao contorno do sistema:

— K.QI—1 =h()(T-T,,.,)
on

(13)

Onde

K é a condutividade térmica do material pertencente ao sistema

analisado;

T é a temperatura;
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n € a coordenada ao longo do versor normal a superficie de troca de
calor;

h(t) € o coeficiente de transferéncia de calor, dependente do tempo;

T é a temperatura de um ponto pertencente ao contorno;

Tmeio é a temperatura do meio, com o qual o volume troca calor :

Os modelos macroscopicos recentemente propostos 2341 supdem, para
simular um regime de extragdo de calor unidirecional, apenas a dependéncia
temporal do coeficiente global de transferéncia de calor h(t) associado a base do
cilindro.

2) A segunda condicdo de contorno que, normalmente, se aplica num

modelo macroscdpico, diz respeito a uma condigdo de Dirichlet !l | onde
as temperaturas de todos os nos superficias num dado tempo tém seu

valor atribuido

Finalmente, deve-se dizer que varios pesquisadores como [123.458] tém
trabalhado no campo da solidificagdo através de modelagens macroscopicas de
processo de solidificagdo. A figura abaixo mostra curvas de resfriamento obtidas
atraves de termopares e simuladas em processos de solidificacdo unidirecional em

sistemas cilindricos de lingotes de liga Al 4.5%Cu, obtidas por Wong e Cho 2
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Figura 6: Curvas de Resfriamento medidas e simuladas de lingotes que solidificam unidirecionalmente & partir da base. Fonte

[2]

3.2 MODELOS MICROSCOPICOS

Quando o presente trabalho se refere a modelos microscdpicos, quer
significar as tecnicas que foram desenvolvidas no sentido de simular a formagéo da
macroestrutura bruta de solidificagéo.

Basicamente, duas linhas de modelos microscopicos foram desenvolvidas.
Uma linha pioneira e totalmente probabilistica, atribuida a Spittle e Brown [10.11.12] ¢
outra, quase deterministica, proposta principalmente por Rappaz et al ['.1821] | Estes

modelos serdo apresentados nos itens a seguir.
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3.2.1 MODELOS MICROSCOPICOS PROBABILISTICOS OU

ESTOCASTICOS:

Spittle e Brown [10.11.12] propuseram uma modelagem matematica totalmente
probabilistica, capaz de simular a evolugdo macroestrutural em um processo de
solidificag&o, particularmente a transigdo entre as zonas colunares e equiaxiais.

Tal transicdo acontecia dentro de condigbes ja relatadas por outros
estudiosos da area como Flood e Hunt que previam [15] a sua ocorréncia quando a
fragdo de sélido que cresce equiaxialmente, no seio de um liquido, na frente da
zona colunar, fosse de 50% em volume.

' Outros motivos de éxito do modelo proposto foram: a previsdo da
dependéncia entre o tamanho da zona colunar em fungédo das temperaturas do
molde e de vazamento e a previsdo do tamanho de grdo em fungéo de parametros
da liga e mais precisamente em fungdo do conhecido pardmetro de super-
resfriamento constitucional 9] .

Inicialmente [11] , a evolugdo macroestrutural foi implementada de um modo
bem simplificado, em condigbes isotérmicas e com composicdo uniforme
(solidificagdo de metal puro) e as macroestrututuras obtidas foram bem préximas

das experimentais. A figura 7 mostra as macroestruturas simuladas por Spittle e

Brown [10,11,12]
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Figura 7. Macroestruturas resultantes das simulagdes propostas por Spitlle e Brown.

10,11,12]

A forma de simular a nucleacdo neste modelo somente verificava se uma
determinada posic8o aleatdria no liquido tinha condigbes necessarias para se
solidificar (super-resfiamento suficiente para nucleagéo). O super-resfriamento era
considerado como um valor constante e ndo consideravam familias distintas de
substratos disponiveis dentro de um lingote, como descrito anteriormente por

Rappaz ['] . J4 a simulagdo de crescimento da fase sélida nada mais era do que
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uma adaptacdo de um algoritmo utilizado em crescimento de gréo e portanto de
crescimento de fase sélida sobre fase sodlida 11314, Tal modelo, mesmo com o
sucesso na obtengdo de macroestruturas semelhantes as observadas
experimentalmente, era incapaz de prever a influéncia tanto de parametros do
processo, como de parametros do material.

Em um modelo mais moderno ('], além de fungbes que descreviam a
evolugdo macroestrutural, como nucleagdo e crescimento, outros efeitos foram
adicionados, tais como extrag8o de calor. Considerou-se simplificadamente a
movimentagdo de nucleos sélidos pela fase liquida através da realocagdo aleatéria
no seio do liquido de nucleos sélidos formados na parede do molde, nos estagios
iniciais do vazamento.

Os autores objetivaram com isso assumir o mecanismo de formagéo de gréos
equiaxiais chamado de “Big Bang®, proposto por Chalmers [151 . A sobrevivéncia
destes nlcleos foi simulada através de uma busca aleatdria daqueles que
estivessem num liquido superaquecido. Se encontrado, por acaso, tal nicleo seria
refundido. Este modelo !'2 obteve sucesso, pois consegui prever de forma real as
macroestruturas. O modelo de Spittle e Brown [19.11.12] considerou apenas a teoria
do “Big Bang”, porém simulou a dependéncia do tamanho da zona colunar com
temperatura do molde.

Um outro modelo 112, proposto por Spitlle e Brown, incluia uma rotina que
simulava de modo simplificado a redistribuicdo de soluto durante a solidificagdo. Tal
modelo, além de apto a simular a dependéncia [¥1 do tamanho de grdo com a
composicdo da liga, também forneceu a dependéncia macroestrutural com
parametros como o coeficiente de partigdo de soluto e a inclinagdo da linha

liquidus.
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Os modelos de Spitlle e Brown 110.11.12] ysaram o conceito de mapeamento
macroestrutural, onde a macroestrutura a ser analisada é discretizada em pequenos
volumes ou células. Em cada célula ficam armazenados dados instantaneos locais
de temperatura, composigéo (caso o material seja uma liga), fase (sélida ou liquida),
orientagéo cristalografica (sélido). Alguns autores [1.2.1821] denominam tal método de
“cellular automata”.

Spittle e Brown [10.11.12  adotaram, entdo, para o caso da solidificagéo,
procedimentos de Monte Carlo associados ao conceito “cellular automata” (figura 8).

O metodo de mapeamento, utilizado por Slorovitz e Anderson [13.14 e
aplicados por Spittle e Brown [10.11.121 no crescimento da fase sdlida durante a
solidificagdo, pode ser entendido como sendo um algoritmo baseado na
minimizagdo de energia interfacial com o andamento do processo. Isto é
conseguido, pois a macroestrutura é, como ja foi dito, dividida em células, e
considera-se uma energia hipotética associada as células de diferentes fases ou
cristalografias (vizinhos soélido/liquido ou vizinhos sélido/sélido de diferentes
orientagdes cristalograficas).

A movimentagdo destas interfaces se d4, entdo, ac gerar-se aleatoriamente
uma nova orientagdo para uma dada célula liquida analisada , dentro das possiveis
cristalografias que a rodeiam (cristalografias dos vizinhos). Se a nova configuragio
gerada a célula em questdo tiver associada a si uma energia interfacial menor do
que a anterior, a mudanga na orientagao da célula é feita efetivamente, simulando-

se, assim, a movimentagéo da interface (figura 8).
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~

Caso contrario, ou seja, se a nova configuragdo estiver associada uma
energia interfacial maior que a original, a mudanga de orientagdo da célula

analisada néo é feita e a interface ndao se movimenta.

Figura 8: Mapeamento em que cada valor representa uma orientagdo cristalografica para as

células sélidas, proposto por Spitlle e Brown, [10,11.12]

O modelo desenvolvido por Spittle e Brown 121 pode ser dividido em
transporte de calor e massa (no caso de ligas); nucleagdo e crescimento da fase
solida. A rotina de nucleagdo busca uma célula ao acaso dentro do volume
analisado e verifica se a célula possui super-resfriamento para ocorrer a nucleagéo.
O modelo apenas considera o super-resfriamento térmico, ndo sendo considerado
super-resfriamento constitucionai.

Além disso a nucleagéo simulada ndo leva em conta a diferenga nos tipos de
substratos existentes.

A principal limitagdo do modelo estocéastico proposto por Spittle e Brown
[t0.11.12] &: O método utilizados por eles para simular o transporte de calor para fora

do sistema apenas se aplica a certas condigdes particulares. Isto porque estes
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consideram um método de diferengas finitas onde a temperatura de um elemento é
obtida através de uma média aritmética entre as temperaturas entre seus vizinhos
mais proximos. Sabe-se através da literatura especializada, em métodos de
diferengas finitas [/l que isso s6 ocorre para determinados valores de difusividade

termica do material e para determinadas dimensdes da malha espacial, ou seja,

guando:
a = —-K—= 0.25
p.Cp . Ax
(14)
Onde

K é a condutividade térmica do material:
p & a densidade do materia!;

Cp € o calor especifico do material;

Ax é a dimens&o da malha.

Nota-se que, para a situagdo proposta por Spittle e Brown [19,11.12] ocorrer, as
propriedades térmicas do material (condutividade térmica, calor especifico) e
densidade deveriam ser consideradas constantes com a temperatura, fato este
limitante também.

Outra limitag&o ainda mais significativa que a primeira diz respeito ao fato de
que nenhum acoplamento entre o célculo do campo de temperaturas e a evolugéo
macroestrutural € feito nos modelos ['0.11.12] propostos por Spitlle € Brown, ou seja,
ndo ha nenhuma ligagio da rotina térmica por eles sugerida e a liberagio de calor

latente obtida pelo modelo microestrutural.
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O modelo proposto por Spittle e Brown [121 também ndo levou em
consideracdo propriedades de materiais reais. Com isso, consideraram, seus
autores, valores como energia interfacial sélido-liquido, de valor unitario,
temperaturas de fuséo do metal puro 1.0, temperaturas liquidus das ligas simuladas
0.8, 0.9, temperaturas do molde 0.2 .

A simulagéo de distribuigdo de soluto proposto no terceiro artigo, também é
injustificada teoricamente pois é executada apenas nos instantes inicias da
solidificagéo, ou seja, apenas os sélidos formados inicialmente expulsariam soluto.
A forma de movimentagéo de nicleos formados no inicio da solidificagdo junto &
parede do molde, que € implementada no modelo proposto para dar suporte a teoria
do “Big Bang” 1'%l de formacéo de gréos equiaxias é aleatdria. Assim os modelos
propostos por Spitlle e Brown [10.11.12] n3o consideram aspectos fluido-dindmicos
envolvidos durante o processo de solidificagéo.

Pelas limitagbes acima relatadas, Zhu e Smith, [16.17] desenvolveram outros
modelos microscopicos que nada mais sdo do que aperfeicoamentos dos modelos
de Spittle e Brown [19.11.12], Entre as principais mudangas propostas por Zhu e
Smith estéo:

- aimplementagio de transporte de calor e massa € através da correta aplicagéo
do método de diferengas finitas;

- aincluséo de valores de energia interfacial e de parametros caracteristicos do
diagrama de fases de materiais reais, no caso a liga Al 4.5%Cu;

- a abordagem do fendmeno de nucleagéo, ndo s6 levando em conta condigdes
termodinamicas de disponibilidade de super-resfriamento, mas também pelo uso
da teoria de Oldfield que, segundo Rappaz ['], trata a nucleag&o junto & parede

do molde de uma forma muito mais provavel que a do seio do liquido;
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- neste caso, o mecanismo implementado que dara suporte a formacgdo da
transigio colunar/equiaxial ndo foi o do “Big Bang” ['8] ,como nos modelos de
Spitlle e Brown [10.11.121  mas sim o super-resfriamento constitucional ! 3 frente

da zona colunar;

- 0 acoplamento entre o0 modelo macroscopico de diferengas finitas, que calcula o
campo térmico, e o modelo microscépico é teoricamente justificada, ja que em
cada passo de tempo em que se calcula o campo de temperaturas e de soluto,
executam-se rotinas de nucleagdo e crescimento que fornecerdo informagdes
da evolugéo da fragdo de sodlido durante o passo de tempo considerado, para o

posterior calculo do campo térmico.

3.2.2. MODELOS MICROSCOPICOS DETERMINISTICOS

UTILIZADOS EM METODOS ESTOCASTICOS:

Descrevem-se, a seguir, os modelos 2 21 que, ao darem suporte fisico
aos mecanismos de nucleagdo e crescimento, simulam o processo de formagéo

macroestrutural.

Devem-se a Rappaz e Kurz !9 | os principais trabalhos desenvolvidos
nessa area. Os modelos deterministicos utilizados em métodos estocasticos

simulam a ocorréncia de fenédmenos como nucleagéo e crescimento.

Segundo Rappaz U'® partindo-se de dois fendmenos, a saber,
nucleagdo e crescimento, pode-se entender como um modelo deterministico simula

a formagao da macroestrutura bruta de solidificagio.
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O primeiro, esta em que a nucleagéo deve ser considerada em separado,
tanto do ponto de vista homogéneo, quanto do heterogéneo, sendo que a densidade
volumétrica de nucleos formados deve ser baseada no super-resfriamento ao qual o

liquido esta submetido.

O segundo aspecto é o de fornecer uma teoria mais justificavel para o
crescimento da fase sélida. Nesse caso, ao invés de se considerar um mecanismo
de crescimento por minimizagdo de energia interfacial, como é feito nos modelos
estocasticos ['*"121817 ptiliza-se a teoria de crescimento da fase sélida baseada na
cinética de crescimento da ponta da dendrita, através do uso do modelo KGT

'l proposto por Kurz, Giovanola e Trivedi.

O proximo item analisara abordagem do fenémeno de nucleagdo e

crescimento utilizado pelos métodos deterministicos.

3.2.2.1) NUCLEAGAO

Rappaz ""® afirma que, para considerar o fendmeno de nucleagdo, um
modelo microscépico deterministico deveria basear-se em teorias como a de
nucleagdo heterogénea, proposta por Turnbull e Fisher (de nucleagdo “quasi-
instantanea figura 9) ', pela qual a taxa de nucleagdo depende da densidade de
sitios iniciais propicios a ocorréncia da nucleagio e, também, da exponencial do

inverso do quadrado do super-resfriamento local.

Essa teoria, entretanto, quando aplicada a um modelo, falha quando
tenta predizer o tamanho do gréo final de uma amostra, solidificada em condicdes

conhecidas™.
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A referida falha deve-se a duas causas; a primeira, é o fato de que, nos
processos comerciais de solidificagdo, ha um super-resfriamento critico em que,
uma vez atingido, a nucleagdo da-se quase que instantdneamente, o que faz com
que se atinja com muita rapidez a concentragdo de nicleos criticos de equilibrio,

ndo ocorrendo quase nenhuma outra nucleagdo em super-resfriamentos maiores.

12

< LUndercooling, K
-—— Undercooling K
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a nucleation rate; b grain density

Figura 9: Aspecto da nucleag¢io “quasi- instantanea”, descrita por Rappaz ", em familias de sitios.

A segunda explicagdo para a falha relativa a predicdo do tamanho de
grao final da macroestrutura estd no fato de que, em processos comerciais de
solidificag@o, ha mais de um tipo de familia de sitios para nucleagéo heterogénea.
Cada sitio exigird uma energia livre para a formagdo do nucleo critico diferente;
portanto, tais sitios estardo ativos em diferentes situagdes de super-resfriamento, ou

seja, em diferentes instantes de tempo no decorrer da simulagio.

Tendo em vista, entdo, a insuficiéncia da teoria de Turnbull e Fischer,

descrita por Rappaz ['l , quanto ao relato da realidade, alguns autores 12181718
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sugeriram o uso da teoria de nucleagéo, proposta por Oldfield e descrita por Rappaz

[

Nessa proposta, Rappaz %! aconselna a adogdo de fungdes
estatisticas para simular, tanto a ocorréncia dessa nucleagéo quase instantanea,

como a da ativagdo em diferentes super-resfriamentos das diferentes familias de

sitios disponiveis.

O proposto por Oldfield e mencionado por Rappaz M é obtido ao se
considerar distribuicdes probabilisticas (Guaussianas ou até polinomiais) da
densidade de nucleos formados em fungdo do super-resfriamento. Rappaz
aponta, ainda, que os parametros de ajuste das curvas estatisticas (figura 10)

podem ser obtidos empiricamente ou ajustados ao préprio modelo do qual se utiliza

a teoria.
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Figura 10: Curvas estatisticas Gaussianas que simulam a distribuicdo de sitios de nucleaglio disponiveis com o

superresfriamento, "
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3.2.2.2) CRESCIMENTO

A outra teoria, sempre presente em modelos microscopicos
deterministicos, acolhe o uso de teorias ®'¥ que relacionam a velocidade da ponta

da dendrita em fung&o do super-resfriamento na ponta dessa dendrita.

No caso, a diagonal principal da malha quadrada que discretizou o
sistema cresceria com a velocidade calculada por tal modelo 1919 e, como relata
Rappaz ! ", quando tal diagonal encontrar o centro de uma célula liquida vizinha,

esta se solidificara e a interface movimentar-se-a.

O processo de crescimento da fase sdlida utilizado nos modelos
propostos por Rappaz " " #1 ¢ obtido através de consideragdes da dependéncia da

taxa de crescimento com o comportamento da regido da ponta da dendrita.

Os processos difusivos s&o regidos por gradientes no liquido, na frente
do cristal sélido em crescimento. Esses gradientes, na frente da ponta da dendrita,
podem ter super-resfriamento de origem térmica, super-resfriamento devido a
gradientes de composigdo que, através de andlises do diagrama de fases, podem
ser entendidos como gradientes térmicos, super-resfriamento devido & curvatura na

ponta da dendrita e super-resfriamento de caracteristicas cinéticas.

A velocidade de crescimento da fase sélida dependera, portanto, da

resolugcdo de fendmenos de transporte de massa e calor.

Como na realidade, em processos comerciais de solidificagdo, o super-

resfriamento térmico € pequeno (1 a 10K), sua influéncia pode ser desprezada.
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Os conceitos basicos propostos por Kurz-Giovanola-Trivedi ['®, na teoria
conhecida como KGT, sdo amplamente usados em modelos microscopicos
deterministicos“'2"5'2” e estabelecem que uma dendrita cresce com um “raio de
curvatura® da ponta dado pelo menor comprimento de onda que promove uma
instabilidade da interface sélido-liquido (conceito conhecido como estabilidade
marginal) ®'¥; ent&o, o potencial termodinadmico para que ocorra difusdo de massa
na ponta da dendrita, € dado pela supersaturagéo, definida esta como a diferenga
entre a concentragdo das fases liquida e sdélida na interface, de forma que,
aumentando-se a supersaturagdo, aumenta-se a taxa de crescimento da dendrita e

da fase sodlida.

Ha dificuldades nesse modelo, em virtude da interdependéncia entre a

supersaturagdo e a geometria da ponta da dendrita ©.

Tal geometria pode ser aproximada por um semi-hemisfério, para que o
tratamento matematico que fornega a velocidade de crescimento dendritico em
fungédo do superresfriamento, figue mais facil, ou, se se considerar uma geometria
paraboldide, a obtengdo de tal abordagem matematica deve utilizar a fungéo de

Ivantsov 191,

Tais modelos, alcancaram resultados satisfatérios, como mostram as

simulagbes e experimentos propostas por Hang-Cho @.
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Simulation | |

Experimenf

Figura 11: Simulag8es (a,b,c) e macros experimentais (d,e,f) .

Entretanto, segundo Rappaz ['®, no caso de nucleagdo e crescimento, as
ferramentas usadas em modelos deterministicos ndo s&o, por si s, suficientes para
prever importantes fendmenos observados na macroestrutura de um lingote, como a
transigdo entre gréos coquilhados para colunares, que ocorre proximo a parede do

molde, a variagdo da sec¢éo transversal de grdos colunares durante o crescimento,
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nem, e transi¢céo entre gréos colunares e equiaxiais . Ainda segundo Rappaz '®, os
modelos deterministicos ndo conseguem simular graficamente a evolugdo

macroestrutural por ndo levarem em conta aspectos de cristalografia.

4. MATERIAIS E METODOS

4.1 CONSIDERAGCOES GERAIS:

Foi proposta uma modelagem matematica para solidificagdo de ligas
binarias baseada no acoplamento de um modelo macroscépico, que usou como
ferramenta o método de diferencas finitas explicitas, com um modelo microscépico
estocastico de formago macro e microestrutural, que representa uma evolugéo da

linha de modelos probabilisticos propostos por Spitile e Brown ['01"12

Neste item serdo descritas as principais equagbes utilizadas pelo modelo
matematico proposto e os dados experimentais obtidos por Martorano 120, Estes
dados experimentais serdo utilizados para comparagdo com as simulagdes geradas
pelo modelo desenvolvido. Inicialmente descrevem-se as duas experiéncias

realizadas por Martorano [201, em seguida, descreve-se o modelo desenvolvido.

As duas experiéncias utilizaram a liga Cu 8%Sn, solidificada
unidirecionalmente num molde cilindrico de raio 16,5mm e altura 56mm, como

mostrado na figura 12, abaixo.
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Figura 12: Fotografia do molde cillndrico e dos termopares utilizado por Martorano ® para a execugio das experiéncias.

No primeiro ensaio, Martorano [20] obteve uma macroestrutura bruta de
solidificagdo completamente colunar e, na segunda experiéncia, obteve-se parte da
estrutura colunar e parte equiaxial, onde se observa claramente a transi¢éo entre

as zonas colunares e equiaxial, como mostra a figura 13, abaixo.
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EXPERIENCIA 1 EXPERIENCIA 2

Figura 13: Macroestruturas brutas de solidificagao obtidas por Martorano®™ nas duas experiéncias analisadas.

As condigdes de realizagdo dos dois ensaios estiio descritas em detalhes

na tabela 1,abaixo.

O primeiro ensaio utilizou uma base refrigerada no qual circulou agua em
temperatura de 25°C para promover a extragdo de calor do sistema. A temperatura
de vazamento do primeiro ensaio foi de 1134°C enquanto que do segundo ensaio foi

de 1074°C.
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No segundo experimento, Martorano 1291 ndo utilizou refrigeragdo na base de
cobre, todo calor é extraido pela base sem esta ser refrigerada e um revestimento
com tinta isolante térmica foi utilizado sobre a superficie interna da base de cobre.
Portanto as condi¢gdes de extragdo de calor foram mais severas no primeiro do que
no segundo experimento. Tal fato é notado através da analise dos coeficientes de
transferéncia de calor entre a base e o sistema obtidos por Martorano 0. Tais

dados encontram-se nas tabelas 3 e 4 abaixo.

Nos dois experimentos, Martorano 129 descreve que a condigdo de extragéo de
calor do sistema foi unidirecional, sendo o calor extraido a partir da base inferior do
molde cilindrico. Obteve-se, portanto, uma situacdo de isolamento térmico nas

paredes laterais do molde cilindrico.

Em ambas as experiéncias, Martorano 201 mediu o perfil térmico de
pontos no interior do cilindro através da utilizagdo de termopares conectados a um
sistema de aquisigdo de dados. Abaixo apresenta-se na figura 16 um esquema de
posicionamento dos termopares utilizados dentro dos cilindros para ambos os
ensaios. O posicionamento preciso destes termopares e apresentado nas tabelas 2
e 3. As curvas de resfriamento dos termopares foram, entdo, confrontadas com as

curvas de resfriamento simuladas pelo modelo ora proposto.

A figura (14) e as tabelas (1,2,3,4,5 e 6) a seguir relatam as condigbes

em que se procederam as experiéncias.

43



Modelagem matemética da formacédo macroestrutural de ligas bindrias solidificadas unidirecionalmente
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Figura 14:Esquemas do posicionamento dos termopares utilizados por em suas experiéncias Martorano {20]

TABELA 1:Condigdes experimentais dos ensaios usados

EXPERIENCIA TEMPERATURA TEMPERATURA TEMPERATURA DA AGUA TEMPO TOTAL
DE VAZAMENTO AMBIENTE {°C) REFRIGERANTE DA BASE DE

€C) DO MOLDE (°C) SIMULAGAO(s)
1 1134 25 25 250
2 1074 25 Nao utilizou-se 500
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TABELA 2: Descrigdo do posicionamento dos termopares na experiéncia 1 cujas medidas foram utiizadas na

confrontagio com o modelo proposto.

EXPERIENCIA 1

N° DO TERMOPAR POSICIONAMENTO * POSICIONAMENTO **
RADIAL DO TERMOPAR (mm) VERTICAL DO TERMOPAR (mm)
0 10,5 5,5
1 1,5 8,5
2 10,5 30,5
3 1,0 15,0
4 0,5 34,0

TABELA 3: Descricdo do posicionamento dos termopares na experiéncia 2 cujas medidas foram utilizadas na

confrontagio com o modelo proposto.

EXPERIENCIA 2
N° DO TERMOPAR POSICIONAMENTO * POSICIONAMENTO **
RADIAL DO TERMOPAR {mm) VERTICAL DO TERMOPAR (mm)
1 0,5 7,3
2 13,5 33,0
3 0,0 18,5
4 0,0 34,5
6 0,0 56,2

*: medida a partir do eixo de simetria vertical do cilindro

**: medida a partir da base inferior de cobre refrigerado do cilindro

As tabelas a seguir mostram a evolugdo do coeficiente global de

transferéncia de calor estimado por Martorano®”:
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TABELAS 4 € 5: Variagéo temporal do coeficiente global de transferéncia de calor na base do moide,
calculado por Martorano™ .

EXPERIENCIA 1 EXPERIENCIA 2
TEMPO (s) "ase ( “ime . k) TEMPO(s) "gase ("I k)

0 989425 0 74552

125 5330.56

25 5361.14 300 990.65

50 4286.75

75 4063.59 400 475.93

100 3047.63

175 2323.40 500 39353

250 2025.74

Os dados de variagdo térmica das propriedades termofisicas da liga
ensaiada (Cu - 8% Sn) foram retiradas também de Martorano ® e apresentam-se a

seguir, nas tabelas:

TABELA 6: Dados de calor especifico utilizados no modelo proposto.

CALOR ESPECIFICO DAS FASES SOLIDO E LIQUIDO:

Cp solido = 320.79 + 008278 . T ( *IKg . k)

Cp Liquido = 437.2 ( /Ky k)

TABELA 7: Dados de densidade utilizados no modelo proposto.

DENSIDADE DAS FASES SOLIDO E LIQUIDO:

pSélido = 8.800 "9/m?

pLiquido = 7903.9 *¥/m?

46



Modelagem matemética da formacdo macroestrutural de ligas bindrias solidificadas unidirecionalmente

TABELA 8: Dado de calor latente de solidificagdo usado no modelo proposto.

A usso = 1935766 (1K)

TABELA 9: Dados de condutividade térmica utilizadas no modelo proposto.

Ksélido =62 + 0.127 (T-293) ( “/m . x)

Kliquido =95 .48 ( Y/ )

Os dados relativos as propriedades do diagramas de fase Cu-Sn, como
curva liquidus, solidus, coeficiente de particdo de soluto de equilibrio e declividade
da curva liquidus foram obtidos através da interpolagdo linear entre pontos extraidos
de' Martorano [201 . A tabela a seguir descreve a sequéncia de pontos colhidos do

diagrama de fases do sistema Cu-Sn.

Tabela 10: Pontos das curvas solidus e liquidus para o sistema Cu - Sn.

TEMPERATURA (°C) % Sn DA CURVA SOLIDUS % Sn DA CURVA LiQuiDus
1084.5 0.0 0.0
1075.0 0.38 1.667
1050.0 0.90 5.0
1028.0 1.52 8.0
1000.0 220 11.2
975.0 2.96 13.75
950.0 _ 3.7 16.01
925.0 4,66 17.97
900.0 5.80 19.78
875.0 7.09 21.39
850.0 8.57 22.85
825.0 10.64 24.31
799.0 135 255
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De posse dos dados da variagdo das temperaturas liquidus e solidus com
a porcentagem de estanho, para qualquer valor local da porcentagem de estanho na
fase liquida, a temperatura liquidus local podera ser estimada através de uma
simples interpolagdo linear entre o intervalo de pontos experimentais que

contenham o valor da composigdo local.

O mesmo raciocinio, quanto & interpolagzo, é implementado pelo modelo
proposto, para a determinagcdo de um valor instantdneo do coeficiente global de

transferéncia de calor, na base do molde de cobre refrigerado a agua.

No caso da experiéncia 1, a temperatura da agua que refrigera a base

inferior de cobre varia durante o processo.

Portanto, Martorano ™ obteve experimentalmente uma variagdo temporal

da temperatura da agua.

Novamente, o mesmo raciocinio de interpolagéo foi aplicado, pelo modelo

proposto, para obter a temperatura instantdnea da agua refrigerante.

A parte superior do molde esta aberta ao ambiente, de forma que, em
ambas as experiéncias, poder-se-ia ter adotado, no modelo, uma condigdo de
contorno do tipo de Cauchy, sendo que o fluxo de calor externo seria dado por

irradiagdo e convecgado junto ao ar.

Porém, a condi¢éo de contorno na parte superior do cilindro adotado pelo
modelo, foi a de atribuir aos elementos do sistema pertencentes a essa condi¢do de
contorno, temperaturas medidas empiricamente através dos termopares de n° 5,

como indicado na figura 14.
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Os dados acima relatados, de variagdo das temperaturas liquidus e
solidus, com a porcentagem de estanho, de variagdo temporal do coeficiente global
de transferéncia de calor na base de cobre, de variagdo dla temperatura da agua
(experiéncia 1) e de variagdo temporal da temperatura do liquido na superficie
superior, s&o armazenados em arquivos de texto que alimentardo de informagbes, o

modelo proposto.

4.2 DESCRIGCAO DO MODELO

Neste item ser&o descritos detalhes da implementagdo do modelo
matematico proposto no presente trabalho. Ao final desta segéo, apresenta-se um

fluxograma do modelo proposto.
O modelo proposto compde-se de duas rotinas basicas.

A primeira diz respeito ao modelo macroscépico, que calcula o campo térmico
do metal, a cada intervalo de tempo. Ja a Segunda rotina, refere-se a execugao de
um modelo microscépico probabilistico que simula a evolugdo da macroestrutura

bruta de solidificagao.

O modelo macroscopico divide o sistema em estudo, ou seja, um cilindro de
16,5mm de raio e 556mm de altura, em volumes térmicos, sendo que, na dire¢éo
radial, ha 17 volumes, e, na altura, 29 volumes. Isso resulta em elementos

quadrados que medem 1,94mm, de lado.

As experiéncias anteriormente relatadas deram-se numa situacdo de quase

que perfeita isolagdo térmica na superficie lateral do molde cilindrico, como
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mostrado por Martorano 2% | ou seja, supds-se que todo o calor do sistema seria

extraido unidirecionalmente através da base de cobre.

A figura a seguir mostra a divisdo da massa liquida em elementos de volume,

nos quais sera aplicado o método das diferengas finitas.

Figura 15:Discretizag&o num plano do sistema cilindrico.

dr

dz

Figura 16:Volume térmico em apresentag&o tridimensional..

O modelo macroscdpico utilizou 0 método numérico de diferengas finitas para

o calculo do campo térmico e de soluto durante a solidificagéo.

A equagdo geral de condugéo de calor aplicada ao sistema cilindrico foi a

seguinte:
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(K ﬁ) ﬁ(/ﬂ)wﬂf pCp—

1
v

14
O
(15)

Onde
T é a temperatura dependente do ponto e do tempo considerado;

r e z sdo as coordenadas do sistema cilindrico;

k, p e Cp, séo a condutividade térmica, a densidade e o calor especifico

dependentes da temperatura e da fase em que o material se encontra;

AHf é a taxa de calor de solidificagdo por unidade de volume, liberado pelo

sistema que esta solidificando.

A resolugdo numérica da equagéo de calor exposta acima envolve que o
sistema cilindrico analisado seja discretizado em elementos de volume térmico em

que, através de balangos térmicos, chegou-se a equagéo

T8 = 71 +—<&“’;°-‘5’i“- fp%-)

(16)

Onde
T [r][2] é a temperatura do volume térmico no pontor, z;

r, z s8o as coordenadas do volume térmico analisado;
t & o instante anterior no qual conhece-se todo o campo térmico;

(t+At) e o instante posterior, no qual busca-se o campo térmico;
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p,Cp séo respectivamente a densidade e o calor especifico do volume

térmico;

At é o intervalo de tempo no qual o método de diferencgas finitas se aplica;

AHf é o calor de solidificagdo por unidade de massa liberado (tabela 7);

fs € a fragdo de sdlido existente dentro do volume térmico existente no

instante t.

Implementaram-se as fun¢des densidade e calor especifico, que calculam a
densidade e o calor especifico de um dado elemento pertencente a uma
determinada fase em fungéo da temperatura, través dos dados das tabelas 5 e 6.
Implementaram-se, também, fungdes geomeétricas que, dado um elemento através
das coordenadas r e z, calculam o volume do elemento em questdo, bem como
suas areas (norte, sul, leste, oeste) de troca de calor. A convengdo das areas a

norte, sul leste e oeste de um volume térmico é mostrado na figura 17.
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Figura 17: Fluxos de calor através das areas de froca de calor relevantes para uma extra¢do unidirecional de calor

.Neste caso q representa os fluxos através das quatro faces do volume térmico.

Construiu-se uma fungéo que, dado um determinado ponto através das
coordenadas r e z, calcula a somatéria das taxas de calor ao redor do elemento
considerado. A fungdo que calcula a condutividade térmica entre dois elementos de

diferentes temperaturas foi implementada através da seguinte equagao:

pip2 = g d
+
Kp(T) Kp2(T)

(17)
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Onde:
kp1p2 € a condutividade térmica entre o centro de dois volumes térmicos;
d € a metade do lado do volume térmico de geometria quadrada;

kp1(T) e kp2(T) sdo as fungdes que calculam a condutividade térmica de
um elemento em fungéo de sua temperatura e da fase em que ele se apresenta

(tabela 9).

Deve ser ressaltado que, embora o regime térmico de extragéo de calor
seja unidimensional, o modelo foi implementado tanto na dire¢c&o do eixo z, como na
do eixo r, para que a macroestrutura simulada pelo modelo microscépico pudesse

ser obtida bidimensionalmente.

Trés condi¢des de contorno necessarias para que o modelo simule os

fendmenos na periferia do sistema foram adotadas, a saber:

1°. Na base inferior refrigerada do molde de cobre: os elementos que
pertencem a esta condigéo de contorno terdo como condigéo de balango energético

a seguinte equacgao, para z=0:

k E;—T = hy,. (Tno superficial - Tbase)
Z

(18)
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Onde
T é a temperatura do volume térmico
K é a condutividade do material;
hbase é o coeficiente de transfer6encia de calor entre o sistema e a base.

Tanto a temperatura da superficie superior, como a temperatura da agua na
experiéncia 1 foram medidas experimentalmente por Martorano {20 e tais dados s&o

alimentados ao programa através de arquivos de texto.

Os valores de hpase foram obtidos por Martorano 201 e estido mostrados

nas tabelas 4 e 5.

Os valores de h, temperatura dos nés superficiais, e temperatura da dgua
(experiéncia 1) e da base néo refrigerada (experiéncia 2) séo obtidas pelo modelo, a

qualquer instante por interpolagéo linear entre os pontos experimentais disponiveis.

A equagdo de diferencgas finitas para os volumes térmicos localizados
junto & base de cobre é semelhante a aplicada a um elemento qualquer interno ao
sistema, com a diferenga de que a taxa de calor proveniente da face sul (figura 17)
do volume térmico € calculada através da condigdo de contorno descrita pela

equagao anterior.

2°. A segunda condig@o de contorno presente no sistema, diz respeito ao

isolamento térmico lateral do cilindro.

A equacéo que descreve tal condigdo é a seguinte:
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9T _
or

(19)
Onde
K é a condutividade térmica;
T é a temperatura;
r € a coordenada radial do sistema cilindrico.

A equagdo de diferengas finitas, quando aplicada para um elemento de
volume pertencente & superficie lateral do sistema, &€ analoga a de um elemento
interno ao sistema, a ndo ser pelo fato de que a fungdo que soma as taxas ao redor
do volume considerado atribui um valor nulo, ou para a taxa proveniente da face

oeste ( figura 17) do volume, ou para a taxa proveniente da face leste do elemento.

3°. Finalmente, a terceira condigdo de contorno aplica-se aos pontos que

estéo na superficie superior do metal liquido.

Atribuem-se aos nés pertencentes a esta condigdo de contorno, as
temperaturas medidas experimentalmente por Martoranol2] através do termopar

nuamero 5 indicado na figura 14 .

A equacgao que descreve a terceira e Ultima condigdo de contorno é a

seguinte:
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T'[r][z sup] = Tatribuida

(20)
Onde
T é a temperatura dos volumes superficias;
r € a coordenada radial do volume térmico superficial;
zsup é a coordenada superficial do elemento;

Tatribuida é a temperatura num dado instante obtida experimentalmente pelo

termopar namero 5 (figura 14).

Todas as fungbes que calculam o volume do elemento considerado, bem
como suas quatro areas de troca de calor (norte, sul, leste e oeste figura 19), foram

obtidas com o auxilio das dedugbes presentes na literatura especializada 1781 .

Para as duas experiéncias simuladas, utilizou-se uma discretizagdo
temporal diferente. Quer dizer, para ambas, estimou-se qual seria o diferencial de

tempo At no qual a relagdo de estabilidade do sistema seria aceita.

r= KAt < 0,25
p.Cp I

(21)

Onde

57



Modelagem matemética da formacéo macroestrutural de ligas bin4rias solidificadas unidirecionalmente

k, p e Cp séo, respectivamente, a condutividade térmica, densidade e

calor especifico do volume térmico considerado;.

| € o tamanho do volume térmico quadrado;

At é o intervalo de tempo usado no método de diferencgas finitas;

A tabela 11, abaixo, mostra os valores de At usados nas simulagdes das

duas experiéncias onde o processo estabilizou-se:

Tabela 11: Discretizagdes de tempo que levaram o modelo 3 estabilidade.

EXPERIENCIA At (s)
1 0,01
2 0,001

O método de diferengas finitas foi também utilizado para simular
distribuicdo de soluto que ocorre durante a solidificagio de ligas. Basicamente, a

equagéo geral a ser resolvida para tal fenémeno é a seguinte:

oCL = DL.V%C
ot

(22)

Onde
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Cl é a concentragio de soluto na fase liquida;
t € o tempo;
-DI é o coeficiente de difusdo de soluto na fase liquida.

No presente modelo, adotou-se o valor de 3.10° m#/s para o coeficiente de

difusdo do Sn na liga Cu - 8%$Sn, tal valor foi obtido de Martorano [28] .

No caso da redistribuicdo de soluto, como o coeficiente de difusdo é bem
menor do que a difusividade térmica dos materiais, a discretizagdo espacial capaz
de representar de forma precisa 0 campo de soluto deveria ser menor que o campo

térmico.

Entdo, para cada um dos elementos térmicos considerados (17 pelo
diametro e 29 pela altura do cilindro simulado), dividiu-se cada lado volume térmico

em 11 células, incritas a esse volume, de acordo com a figura abaixo:

Elemento
Térmico

v

Célula

v

Figura 18: Esquema das 121 células inscritas a um elemento térmico.

Com tal discretizagdo, cada célula terda uma dimensdo quadrada de
0,17mm, ficando assim a célula entre 10 e 100um, capaz de reproduzir segundo

Rappaz 18 0 tamanho de grdo macroestrutural, normaimente encontrado nos

processos comerciais de solidificagdo.

59



Modelagem matemdtica da formacdo macroestrutural de ligas binérias solidificadas unidirecionalmente

A equagdo de diferengas finitas explicitas aplicada as celulas é a

seguinte:

C™29r] [2] = CY [r] [2] + At [Z(&rea.fluxo)]

(23) |

Onde
C é a composig¢ao do soluto a ser redistribuido;

At é a discretizagdo temporal utilizada e a fungéo;

Z (fluxo.area) é a fungdo que calcula a taxa de massa ao redor da célula

considerada.
Aqui, algumas consideragdes devem ser feitas:

1#) A discretizagdo temporal, At, utilizada, é a mesma utilizada no
fendmeno de distribuicdo de calor. Com isso, como a difusividade
térmica é ordem de grandeza maior que o coeficiente de difusédo de
massa, mesmo sendo o tamanho da célula menor que o do
elemento, a discretizagdo de tempo que estabilizara o processo de
transporte de calor, estabilizarda o processo de redistribuicdo de

massa.

2%) A simulagdo de transporte de massa s6 € processada em células que
se encontram na fase liquida; células na fase sdlida sdo admitidas

como tendo coeficiente de difusdo desprezivel.
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3% A fungdo que soma a taxa de massa ao redor da célula liquida a ser
processada verifica primeiro a condi¢gdo dos quatro vizinhos a celula
considerada. De acordo com a cond)ig:éo dos vizinhos, um fluxo de
massa entre as faces é calculada de acordo com a seguinte

informagao:

a) Se a célula vizinha considerada ja se solidificou a mais que um At

anterior, nenhuma taxa de massa se da entre a célula processada

e 0 vizinho considerado.

b) Se a célula esta sdlida, mas se solidificou num instante anterior, o
fluxo de massa entre a célula processada e o vizinho é dado pela
quantidade de soluto a ser expulso quando um sélido se forma. Tal
taxa & proporcional ao coeficiente de partigdo de soluto de

equilibrio e da composi¢do do vizinho sélido, antes de esse se

solidificar.

Tal coeficiente de particdo de equilibrio foi considerado como dependente
da temperatura. A tabela 10 mostra, para o sistema simulado (Cu - Sn), pontos das
curvas solidus e liquidus do diagrama de fases. De forma que, para se calcular a
temperatura liquidus de uma célula, basta interpolar valores de composi¢gdo de

soluto da célula entre os pontos retirados do diagrama de fases.

Para o caso de distribuigdo de soluto, apenas um tipo de condigdo de
contorno se faz necessaria. Tal condigao diz respeito ao fato de que o sistema néo
troca massa nem pelas suas superficies basais, nem pelas laterais do molde

cilindrico.
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Isto implica na utilizagdo da seguinte equagido de contorno, para as

células que estdo nessa condigdo de contorno.

a) para r = Raio do cilindro:

oc \:0
or

oc |:()

0z

b) para z=0 ou z=altura do cilindro
(24)
Onde

C é a concentragao de soluto;

r e z sao as coordenadas cilindricas do sistema analisado.

Por fim, deve-se ressaltar que o processamento da distribuigdo térmica
calcula a temperatura num ponto central ao elemento térmico considerado.
Espacialmente, isto quer dizer que a célula que contém este ponto central desse

elemento tem a sua temperatura calculada por tal processo. Qualquer outra célula
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inscrita a esse elemento tem sua temperatura estimada através de uma interpolagéo

linear, com o auxilio de um polinémio de Taylor.

Tesiapgy) = Teewia + 0T (X = Xcaiuia ) + OT (Y - Yeeiula)
central ox central ay central

(25)

Onde
Tcélula é a temperatura interpolada da célula considerada;

QD

oT e JT sédo os gradientes calculados por diferengas finitas centrais.
ox oy

4.3 MODELO MICROSCOPICO

Como ja foi dito na introdugdo ao presente trabalho, a fungdo deste
modelo é a de primeiro simular a evolugdo macroestrutural e depois, fornecer a
equagéo de diferengas finitas (equagdo 16) a variagdo temporal da fragdo de sélido.
E claro que, neste caso, o modelo microscopico (que simulara fendmenos de
nucleagdo e crescimento da fase solida) € executado num mesmo intervalo de
tempo utilizado pelo modelo macroscépico de diferengas finitas, no caso At de 0.01

para a experiéncia 1 e 0.001, para a experiéncia 2, como mostra a tabela 11.

Como também referido na introdugdo, 0 modelo microscopico sera
baseado no mapeamento ou “cellular automata” em que o sistema cilindrico sera
discretizado. Tal mapeamento é 0 mesmo daquele realizado para o célculo da
composi¢do de soluto, conforme descrito anteriormente no modelo macroscopico. A

figura 18 esclarece tal mapeamento.
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Portanto, em cada célula, além de informagdes de temperatura
(interpolada) e composigdo quimica de soluto, j& calculadas pelo modelo
macroscopico, outras informagfes, como a da fase em que a célula se encontra
(sélida ou liquida), bem como a sua orientagéo cristalografica (caso a célula ja tenha

solidificado), devem ser levadas em conta.

, . [10,11,42,13,14,16,17,18] | : . .
Tal técnica é desenvolvida através de uma atribuigcdo de

um namero inteiro p, onde 0 < p < 25, a cada célula do sistema, com a seguinte
convengéo: se p = 0, a célula ainda esta liquida; caso contrario, a célula ja se
solidificou com uma diregéo cristalografica entre 25 possiveis. Segundo Rappaz!" '®
211 25 orientagdes disponiveis de orientagbes cristalograficas, numa macroestrutura
solidificada unidirecionalmente, & um hﬂmero normalmente encontrado em analises

metalograficas desses sistemas e por isso, aqui foi adotado.

No inicio da simulagdo, todas as células tém seu valor de p nulo

atribuido, estando, portanto, no estado liquido.

Em cada passo de intervalo de tempo At sdo executadas as rotinas de
distribuigdo de calor e massa pelo modelo macroscépico, e estando todas as células
com definidos valores de temperatura e composigéo, 0 modelo microscépico simula
fungbes de nucleagéo e crescimento, apds o que se conhecera a variagio temporal

da fragéo de sdlido.

Tal informagéo sera acoplada a equagéo 16 de diferengas finitas utilizada
no préximo passo de tempo. Como cada célula s6 pode ser ou sélida, ou liquida, e
sabendo-se que ha 121 células dentro de um elemento térmico, sabe-se qual a

variagéo de fragao de sélido dentro do volume térmico apds o intervalo de tempo At
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Alguns autores como Zhu e Smith [16.171 denominam uma sequéncia no
qual séo processadas as fungdes de nucleagdo e crescimento como “Monte Carlo
step”. O que foi proposto neste modelo, foi de executar um “Monte Carlo step”, num
intervalo de tempo At, usado no método de diferengas finitas que calcula o campo

térmico.

Basicamente, sdo duas as fungbes simuladas no processamento do
modelo microscépico: Nucleagdo e Crescimento. A seguir, detalham-se ambas as

fungdes.

4.3.1 FUNGAO NUCLEAGAO

Dado o conjunto de todas as células (com temperaturas e composigéo

calculadas) do sistema cilindrico, sorteia-se aleatoriamente uma célula qualquer.

Uma vez sorteada (probabilisticamente), se a célula for liquida, ou seja,

possuir um valor p nulo, calcula-se o super-resfriamento no qual a referida célula se

encontra.

Isso é obtido através da diferenga entre a temperatura real da referida célula,
e a temperatura /iquidus da célula que é calculada conhecendo-se a composigdo da

referida célula.

ATcaa = Tcélula - Tliquidus (Ccélula)

(26)
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Considera-se, entdo, como sugerido por Rappaz "', que a densidade por
unidade de area de nucleos que se formam num At é proporcional & diferenca de

super-resfriamento na célula entre o instante considerado e o instante anterior.

t t (t- At)
AN cgiya = A [ ATcemta - ATcsia ]

(27)
Onde
AN é o nimero de nucleos por unidade de érea que podem se formar num At;
AT célula é o superresfriamento no qual a célula se encontra no instante t
ou num instante anterior (t - At);

“A” é uma constante de proporcionalidade que, segundo Rappaz M e como
adotado por Zhu e Smith "®'"! ' & uma constante que depende do sistema binario
considerado e das condigdes de solidificagdo (extragdo de calor, grau de

inoculagéo).

No presente modelo, os valores da constante A foram obtidos como
resultado do melhor ajuste da macroestrutura simulada e aquela obtida
experimentalmente. Os melhores valores de A obtidos e seus comentarios sio

feitos no item “Resultados e Discussdo” deste trabalho.

Uma vez obtida, de acordo com o polinémio da equago 27, a densidade de

nucleos por area formados num At, o que se representa por AN, calcula-se a

66



Modelagem matemética da formacdo macroestrutural de liqas bindrias solidificadas unidirecionalmente

probabilidade de ocorréncia de nucleagdo na célula multiplicando-se AN da célula

pela sua area.

probabilidade = AN . I cguia
da célula nuclear quadrada

(28)
Onde

AN é a densidade de nucleos formados num At

| célula quadrada é o tamanho da célula quadrada utilizada.

E claro que tal valor de probabilidade deve ser menor que 1.0. Se tal valor for
superior ao unitario, deve-se concluir que a discretizagdo espacial (tamanho da
célula) ndo & apropriada para reproduzir um gréo de tamanho inferior &s dimensdes
da célula. Tal atengdo deve ser tomada, como ja observado por Rappaz !''¥ e
comentado na introdugdo ao presente trabalho. Deve-se, caso o descrito ocorra,
inserir um maior numero de células por elemento térmico, sempre tendo em mente

que isto aumentara o tempo de execugdo do modelo.

Obtido o valor dessa probabilidade (certamente menor ou igual ao valor
unitario), um gerador de nimeros aleatoérios sorteia um nimero entre 0 e 1. Se o
valor do numero aleatério gerado for menor que o da probabilidade calculada, a
nucleagdo ocorre, e, novamente, sorteia-se uma diregdo cristalografica entre os
numeros de 1 a 25 ao nGcleo formado; tal numero é armazenado na célula

analisada (mostrando que a célula ja ndo é mais liquida e tem a certa direcdo

cristalografica entre 1 e 25).
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Essa sequéncia : 1°) sorteio de uma célula, 2°) calculo da probabilidade
de ocorrer nucleagéo, 3°) verificagdo da ocorréncia ou ndo do fenémeno , é repetida
tantas vezes quantas forem as células que compdem o sistema; assim, fica

garantida, teoricamente, uma mesma probabilidade de uma célula ser sorteada para

analise.

4.3.2 FUNGAO CRESCIMENTO

Apbs a ocorréncia da nucleagéo, tais nticleos poderéo crescer. Para isso,
apos a execugdo do procedimento de nucleagéo, o procedimento de crescimento de

nucleos sélidos sera simulado.

O procedimento de crescimento da fase sélida inicia-se, entdo, com um
sorteio de uma célula qualquer entre as possiveis presentes no sistema. Sorteada
uma célula, verifica-se se esta € liquida e se ela possui vizinhos (ao norte, sul, leste

e oeste de acordo com a figura 17) sélidos.

Isto é obtido através da verificagdo do nimero inteiro p pertencente a
célula naquele instante. Se o valor de p for nulo, a célula ainda é liquida, caso

contrario, ela ja se solidificou com orientagéo cristalografica dada pelo valor de p.

Satisfeitas tais condigdes, um dos quatro possiveis vizinhos solidos
existentes ao redor da célula liquida analisada (sorteada) é sorteado, para que a
célula liquida solidifique com a mesma orientagéo cristalografica do vizinho sélido
sorteado. Se essa transformag@o realmente ocorrer, estar-se-4 simulando a

movimentagdo da interface de solidificagao.
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Entretanto, para que a célula liquida analisada reaimente se solidifique
com a orientagéo do sitio sélido vizinho sorteado, o0 modelo deve adotar um critério

para que a transformacgao ocorra.

O critério sugerido no modelo aqui proposto prevé que, para que a
transformacéo descrita ocorra, deve haver um abaixamento de energia livre do
sistema. E, neste caso, por energia livre, entende-se pela soma de duas parcelas,
energia livre volumétrica devido a um suposto super-resfriamento no qual a célula
liquida se encontra e energia livre devido a presenga de interfaces de separagio
entre as duas fases que séo criadas durante a movimentagdo da interface sélido-

liquido.

Portanto, é claro que, para que a célula liquida se transforme em sélida
com orientagdo cristalografica dada pelo vizinho sorteado, deve haver um
abaixamento de energia livre volumétrica (ou seja, a célula deve estar super-
resfriada) e mais, deve haver um abaixamento de energia interfacial, para que a

interface se movimente.

A variag8o de energia livre resultante da transformagéo da célula liquida
em solida € deduzida em Zhu e Smith ™™ e pode ser apresentada na equagdo 30

abaixo:

AGcgita = AGvolumetrico + AGinterface
célula celula

onde:
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AGyolumetrico = VCélula . AHf . ATcgjuia

Tcélula

AGinterfacia] = (nSIGS| + nSSGSS) . Icé|u|a . ESp

(29)

Onde,

Vcélula é o volume da célula quadrada é dado pelo produto da dimenséo da

célula quadrada pela sua espessura;

Esp é a espessura da célula;

AHf: & o calor de solidificagdo liberado pela célula liquida, dado pela tabela 7;

Tcélula: é a temperatura da célula liquida analisada;

ATcélula: é o super-resfriamento no qual a célula liquida se encontra.

nsl e nss s&o, respectivamente, o nimero de interfaces novas sélido/liquido
e o numero de interfaces novas solido/sélido de diferente oritentacdo
cristalografica, criadas caso, a célula sorteada se solidificasse com

orientacdo dada pelo vizinho sélido sorteado.

oss e osl s&o as energias de contorno de grao e de separagio entre as fases

solida-liquida, respectivamente.
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De acordo com Zhu e Smith '®'" adotou-se com o energia de interface

solido/liquido para as ligas de Cu analisada, o valor de 0.32‘Jlm‘Z e 0.16JIm2, o valor

de energia entre a interface de separagéo entre gréos.

A espessura da célula & adotada como sendo 3.10°m:; tal valor, como
obtido porZhu e Smith [6.17] | descreve-se como sendo o valor de espessura no qual
torna o volume da célula simulada igual a um volume atémico. Isto é objetivado,
pois tudo se passa no algoritmo de crescimento descrito como se atomos rolassem,
aleatoriamente, de uma fase para outra. E claro que, com a adogdo do critério
acima referido, havera uma movimentagdo preferencial de atomos para a fase na

gual tal movimentagao reduza a energia livre do sistema.

Diante disso, apds o célculo da variagédo de energia livre que o sistema
sofreria caso a célula liquida analisada se solidificasse com a orientagdo dada pelo
vizinho sorteado, pode-se calcular a probabilidade de essa mudanga realmente

ocorrer.

Tal probabilidade &, entdo, calculada da seguinte maneira: se a célula
sorteada néo estiver super-resfriada, a probabilidade de ocorréncia da mudanga é
nula;, se, ao contrario, a célula estiver super-resfriada, aquela probabilidade &

calculada a partir da equagéo 30:
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AG calculado
kTcolula

probabilidade = exp

(30)

Onde

AG calculado é a variagdo de energia livre calculada, como descrito na

equagao 29;
k é a constante de Boltzman;
Tcélula é a temperatura real da célula analisada.

Finalmente, a ocorréncia de tal mudancga existira se um nimero aleatério a
ser gerado pelo programa for menor que a probabilidade calculada. Se satisfeita tal
situagdo, a célula liquida se solidificara e, entéo, estar-se-4 simulando uma

movimentagao de interface de solidificagéo.

Assim como no procedimento de nucleagdo, o sorteio de uma célula liquida
para simular movimentagdo de interface (crescimento) é repetido tantas vezes
quantas forem as células que compéem o sistema, chegando-se, assim, a uma
situagdo proxima a que, em cada At, todas as células teriam a mesma probabilidade

de serem sorteadas.

Finalizada a execugdo do procedimento de crescimento, o modelo
microscopico acabou de executar, num passo de tempo, a evolugdo

macroestrutural.
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Ao final de cada intervalo de tempo At, verifica-se qual a porcentagem das

121 células (11 de cada lado do elemento quadrado) que se solidificou; isto s6 pode

ser feito pois cada célula é 100% sélida ou 100% liquida.

Assim, obtem-se a variagdo da fragdo de sélido com o tempo em todos
os volumes térmicos. Esta informagéo sera usada no processamento do préximo

passo de tempo pelo modelo macroscopico de diferengas finitas.

Note-se, neste caso, a mutua dependéncia entre o campo térmico e a
macroestrutura formada, porque ambos sdo simulados durante um mesmo passo de

tempo At.

Utilizou-se a Experiéncia 1 para enriquecer a discusso e a comparagio
entre um acoplamento estocastico, como utilizado no modelo proposto através da
simulag&o probabilistica da macroestrutura bruta de solidificagéo, e um acoplamento

deterministico, em que se usou a teoria de Brody e Flemings, Clyne e Kurz (6} .

Portanto, foi necessério, para isso, desenvolver também um modelo
macroscopico auxiliar, no qual a taxa de liberagéo de calor latente era dada pela

Equagdo 4, indicada na Introdugéo deste trabaiho.

Com isso, foi possivel comparar a curva de resfriamento de um ponto do
sistema cilindrico calculada através de um modelo no qual se utilizou a teoria de
Brody e Flemings, Clyne e Kurz ¥l para simular como o calor latente seria liberado
durante o processo, com uma curva de resfriamento calculada pelo modelo
proposto, ou seja, com o uso de uma simulagdo probabilistica da macroestrutura

para conhecer como o calor latente é liberado durante o processo.
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Obteve-se, também, no caso da Experiéncia 1, uma comparagio de
como variou a fragéo de sélido para um dado elemento térmico, quando pertencia a
zona pastosa do sistema, calculada a variagdo de duas formas: através da teoria de
Brody e Flemings ['% , com o uso da Equagéo 4 e através da obtengdo da fragéo de

solido resultante da simulagéo probabilistica do modelo proposto.

O modelo aqui exposto foi implementado em linguagem “DELPH/",
utilizando-se o compilador ‘DELPHI 3.0 professional”, e pode ser executado em

qualquer ambiente 32 bits compativel com o Microsoft Windows 95.

As duas experiéncias simuladas pelo modelo consumiram o seguinte
tempo: a Experiéncia 2 consumiu 28 (vinte e oito) horas de execugéo, enquanto que
a Experiéncia 1, 55 (cinquenta e cinco) horas de execugio. Ambas, executadas

num equipamento Pentium 2, 333Mhz, com 128Mbytes de memodria Ram.

O fluxograma simplificado a seguir descreve a seqiiéncia de
processamento do modelo proposto. Um fluxograma mais detalhado e complexo

esta em anexo (anexo 1) a este trabalho.
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5. RESULTADOS OBTIDOS E DISCUSSAO:

Iniciar-se-a esta parte com a apresentagéo dos resultados obtidos, que,

em seguida, serao comentados e discutidos.

Como resultados da Experiéncia 1, apresenta-se a evolugdo da
macroestrutura bruta de solidificagdo em diversos instantes e, nesses mesmos
instantes, mostra-se como se comporta o campo térmico dentro do sistema

cilindrico.

Mostram-se, também, de forma comparativa, as curvas de resfriamento para

[20]

os termopares, obtidas por Martorano ", e as obtidas pela simulagédo do modelo.

A figura 20 a seguir ilustra as telas do programa de macroestruturas e os

campos térmicos em diversos instantes obtidos pela simulagio da Experiéncia 1.
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Figura 19 a: Macroestrutura no instante t= 0 segundos

Figura 19 b: Campo térmico no instante t= 0 segundos
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Figura 19 ¢: Macroestrutura no instante t= 25 segundos

Figura 19 d: Campo térmico no instante t= 25 segundos
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Figura 19 e: Macroestrutura no instante t= 75 segundos

igura 19 f: Campo térmico no instante t= 75 segundos
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Figura 19 g: Macroestrutura no instante t= 100 segundos

Figura 19 h: Campo térmico no instante t= 125 segundos
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figura 19: Resultados de macroestruturas, campo térmico e curvas de resfriamento da Experiéncia 1.
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Apresentam-se também os resultados que comparam modelos
macroscopicos deterministicos com o modelo proposto. Tal comparagéo é feita
através de curvas de resfriamento obtidas pelo modelo e através da curva da
variagdo da fracdo de solido com a temperatura, aplicados as condi¢bes da

experiéncia 1.

Comparagao enire a obtencio do campo térmico de um corpo solidificante através de acoplamento
deterministico e estocéstico

1400,00 -—— . R, o

1200,00 -

== Cajculado Estocasticamente

= Experimental termopar # 4

0,00 f—— .

Tempo (s}

Figura 20 (a). Comparag#o entre a curva de resfriamento do termopar nimero 4 da experiéncia 1, calculado
deterministicamente usando a teoria de redistribuigsio de soluto [9] e calculado através do modelo estocéstico proposto
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Q.rvaﬁaﬁodesdidoportenperﬁuasinﬂadamsoaﬁqé&sdaExpeﬁéuﬁameodelomaemsoépicocbmcbcoma
teoria de microsegregaciio de Brody-Flemings, Clyne-W. Kirz, e comparada com o obtida pelo acoplamento estocistico no
modelo sugerido
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Figura 20 b: Comparagao entre a variagio da frag4o de sélido com a temperatura calculado pelo modelo proposto e comparado
com o calculo usando-se a teoria de redistribuigdo de soluto de Brody Flemings, com o uso da equagdo 4

figura 20: Comparagdo entre curvas de resfriamento obtidas deterministicamente e
estocasticamente (a). Apresentagdo da comparag&o entre a fracdo de sélido calculada pelo modelo
proposto e por teorias de distribuig&o de soluto (b) (9]

Para a Experiéncia 2, foi obtida a mesma seqiiéncia de evolucdo de
macroestruturas e campos térmicos em diversos instantes e a comparagio entre as
curvas de resfriamento obtidas experimentalmente por Martorano 2% e as simuladas

pelo modelo sdo apresentadas a seguir.
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Figura 21b:Campo térmico simulado para a experiéncia 2 em t=0 s
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Figura 21d:Campo térmico simulado para a experiéncia2 emt=15 s
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Figura 21f:Campo térmico simulado para a experiéncia 2 em t=30 s
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sy T

Figura 21h:Campo térmico simulado para a experiéncia 2 em t=60 s
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Figura 21j:Campo térmico simulado para a experiéncia 2 em =240 s
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Figura 21k:Macroestrutura simulada para a experiéncia 2 em t=240s

Figura 211:Campo térmico simulado para a experiéncia 2 em t=240 s
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Figura 21: Resultados de macroestruturas, campo térmico e curva de resfriamento da Experiéncia 2.
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Apresentam-se, também, as comparagGes finais obtidas para as duas

experiéncias e as macroestruturas obtidas experimentalmente por Martorano®.

e

i
B
1

EXPERIENCIA 1

91



Modelagem matemética da formacéo macroestrutural de ligas binérias solidificadas unidirecionalmente

EXPERIENCIA 2

Figura 22:Comparagéo entre as mancroestruturas.
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Passa-se agora a comentar e discutir os resultados obtidos. Inicialmente

trata-se do parametro “A’ ajustavel ao modelo e descrito na equagio 28.

Para as células que estdo junto da base de Cobre refrigerada, definiu-se um

valor de A=1.000.000 (experiéncia 1) e A=1.000 (experiéncia 2).

Os valores de A nas células da base sdo maiores que os das demais, ao
longo da altura do cilindro, pois, junto a base, a nucleagio é mais efetiva, por tratar-
se essencialmente de nucleagdo heterogénea e, portanto, energeticamente mais

favoravel.

Na experiéncia 2, como relatado por Martorano %!, utilizou-se uma tinta na
base do molde, o que diminuiu o grau de acoplamento entre os possiveis planos
cristalinos do nucleo formado e da base do molde; dai um valor de A mais reduzido.
Ja na experiéncia 1, como ndo havia a presenga da tinta, como descrito por
Martorano ?% | a nucleagéo heterogénea & mais efetiva, o que é simulado por um

valor de A mais elevado.

Para as demais células, ao longo da altura do sistema cilindrico, o parametro

‘A’ toma os seguintes valores:

Tabela 12: Valores da constante A usadas nas experiéncias 1 e 2 simuladas.

INTERVALO DE CELULAS CONTADAS A PARTIR DA VALOR DE
BASE DO CILINDRO A” ASSUMIDO PARA O INTERVALO DE CELULAS
Da 2* célula até 100* célula 100
Da 100® célula até a célula superficial superior 200
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Tal valor de “A”, crescente, d4 suporte & ocorréncia de mecanismos que
explicam a formagdo da transicdo entre as zonas colunares e equaxiais. Isto é
obtido de certa forma, indiretamente, pois o modelo proposto ndo da suporte a
movimentagéo de nucleos no seio do liquido, arrancados da parede em estagios
iniciais da solidificagdo, como proposto por Chalmers™, mas, ao incentivar a
ocorréncia de nucleagéo, fornece, indiretamente, meios de surgimento de nlcleos

no seio do liquido.

A partir de agora discutem-se aspectos das macroestruturas obtidas. No caso
da Experiéncia 2, nota-se, de forma bem nitida, a ocorréncia na simulagio da

transigdo da zona colunar para a equiaxial.

O tamanho e a quantidade dos grdos colunares simulados estio bem

proximos dos obtidos experimentalmente.

Ja os grios equiaxiais apresentaram-se maiores do que os observados
experimentalmente, em conseqiiéncia, é possivel, do fato de 0 modelo ndo levar em
conta o fendmeno de fluido-dindmica fundamental no processo de formagéo da zona

equiaxial.

O que fez 0 modelo proposto, como ja esclarecido anteriormente foi simular o
aparecimento desses gréos equiaxiais através de um aumento da constante A,

presente na Equagéo 28 sugerida por Rappaz , Zhu e Smith{"®'7,

Portanto, mesmo que o aumento de tal constante fornecesse suporte a
aparéncia desses gr&os, com a evolugdo da macroestrutura, essa solugéo n3o seria
a mais correta, pois, como se pode concluir, a quantidade de grdos equiaxiais

observados na pratica é maior do que a obtida pelo modelo.
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Outra explicagdo para a diferenga de tamanho entre os grios equiaxiais do
modelo e os observados experimentalmente estd em que a rotina de nucleagdo e
crescimento é executada pelo modelo apenas uma vez em cada intervalo de tempo
At, isto €, num intervalo de tempo, apenas um passo de Monte Carlo (nucleagao +
crescimento) é executado; ou seja, ndo se conhece a relagdo entre um passo de
Monte Carlo (em que nucleagdo e crescimento s&o simulados) e o correspondente

tempo real no qual tais fenébmenos ocorrem.

Em contrapartida, o efeito de se aumentar o valor da constante A na rotina de
nucleagdo mostrou que, mais do que a ocorréncia de nucleagio na zona super-
resfriada constitucionalmente, outros mecanismos, como por exemplo o descrito por

[19]

Chalmers , estdo envolvidos no aparecimento da transicio entre as zonas

colunar e equiaxial.

Como pode ser visto, tanto na zona colunar da Experiéncia 2, como em toda
a macroestrutura da Experiéncia 1, ocorre um processo de crescimento competitivo
entre os gréos pertencentes a zona colunar. Competitivo, pois percebe-se que nem
todos os gréos que surgem na macroestrutura crescem sem “obstaculos” até a parte

superior do molde cilindrico. Tal fato € bem notado nas simulagéo da experiéncia 1.

O modelo desconhece mecanismos de alinhamento da familia de direges
cristalograficas do sistema cibico CFC da liga de Cu-Sn <100> com a diregéo

vertical da maxima extragéo de calor.

Nas simulagbes de ambos os ensaios percebe-se um aumento da segéo

transversal de um grao colunar em crescimento.
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O aumento dessa segdo ndo é verificado experimentalmente nas
macroestruturas observadas, em esséncia porque ndo ha isotropia na velocidade de
crescimento dos gréos colunares. Na realidade o que ocorre é que grios colunares
crescem com um velocidade na direcdo vertical maior do que qualquer velocidade
em outra diregdo. Tal velocidade na diregédo vertical & proxima a da isoterma
liquidus. Tal fato o modelo proposto n&o leva em conta, dai ter-se um aumento na

secdo transversal dos gréos colunares que nio se verifica experimentalmente.

Quanto a zona coquilhada, ou seja, quanto ao nimero de grdos
nucleados junto a base inferior do molde, percebe-se que, na Experiéncia 2, ela
quase ndo existe, pois, experimentalmente, Martorano % descreveu o uso de uma
tinta especial na base do molde, fato que pode ter reduzido a taxa de nucleagdo

nessa interface.

No caso do modelo, isso foi simulado através da atribuicdo, para as
células da base, de um valor menor da constante A, do que o utilizado na simulagio
A

da Experiéncia 1.

Em termos numéricos, o valor atribuido para a constante A, na base,
para a Experiéncia 1 foi o de 1.000 (hum mil) e, para a Experiéncia 2, o de

1.000.000 (hum milh&o).

Embora, como exposto, 0 modelo tenha simulado com precisdo razoavel
a macroestrutura bruta de solidificagdo, percebe-se, ainda, uma grande
dependéncia dele ao parametro ajustavel “A”, que, segundo Zhu e Smith (&7

depende tanto da liga a ser solidificada, quanto das condig¢des de solidificagao.
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Podem ser feitas tentativas de aperfeigcoamento do modelo microscépico
proposto, no sentido de incluir rotinas que simulem a movimentagéo fisica, baseada
na lei de Stokes para movimentagdo de nucleos ou fragmentos dendriticos sélidos,
para simular a possibilidade de formagdo de uma zona equiaxial sem que se

mantenha a dependéncia ao pardmetro de nucleagéo “A’.

Outra forma de evolugdo do modelo seria no sentido de adotar a teoria
de crescimento da fase sélida como proposta por Kurz-Giovanola-Trivedi ', pela
qual a velocidade da fase sélida é calculada em fungdo do campo de temperatura e

soluto existente a sua frente.

Quanto & caracteristica probabilistica do modelo microscépico que simula

a formagao da macroestrutura, pode-se fundamenté-la em alguns pontos, a saber:

1° ao sortear, de forma aleatéria, uma célula que compde o sistema a ser
analisado, tenta-se simular o fato de que nem todos os embries

existentes sobreviverdo para formar nuicleos de tamanho critico.

2°se, ao invés de sortear uma célula para verificar as condigdes de
super-resfriamento, verificar-se uma a uma, o modelo ficaria
comprometido & medida em que um nucleo sélido formado, ao se

movimentar no liquido, pode se refundir e, entdo, desaparecer.

Portanto, ao deixar de sortear um nicleo que tem condigdes
termodinamicas (super-resfriamento necessario) para ocorrer a nucleagao, tenta-se

simular, de forma indireta, o resultado do desaparecimento de nicleos por refuséo.

3°tanto a formagéo de nicleos, como o crescimento da fase sélida,

dependem ndo s6 de condigdes termodindmicas (haver super-
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resfriamento), como também da ocorréncia de movimentagéo atémica

da fase instavel (liquida) para a fase estavel (sélida).

Tal movimentagéo da-se ao acaso e, portanto, justifica-se a adogéo do

calculo de probabilidade, como ja esclarecido, utilizado pelo modelo.

Tanto no caso da Experiéncia 1, como no da Experiéncia 2, percebe-se
grande proximidade das curvas experimentais dos termopares com as simuladas

pelo modelo.

Isso mostra que a taxa de liberagdo de calor latente do processo foi
simulada de modo bem préximo ao real utilizando-se as técnicas probabilisticas
para simulagdo da macroestrutura. Com isso pode-se dizer que o acoplamento do
modelo de formagdo microestrutural com o modelo térmico simulou de forma

satisfatéria a liberagéo de calor latente durante o processo.

No caso da Experiéncia 2, nas curvas simuladas em tempos de até 10
segundos, percebe-se a presenga de pequenos picos de temperatura, como mostra

a préxima figura.
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Figura 23: Picos de temperatura na curva simulada.
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Alguns comentarios podem ser feitos acerca desses picos de temperatura.

De inicio, deve-se descartar a possibilidade de que sejam devidos a uma
instabilidade no processo de diferengas finitas, pois, novamente simuladas as
curvas, com discretizagdes de tempo menores, tais picos de temperatura manteve-

se.

Possivelmente, a elevagdo estara relacionada ao fendémeno similar a
recalescéncia que ocorre em curvas de resfriamento de pontos que sofrem um
processo de nucleagéo, onde os gréos equiaxiais ao crescerem liberam calor latente
num liquido super-resfriado, numa velocidade maior do que o liquido propagaria tal

calor.

Quanto as curvas de resfriamento da Experiéncia 1 (figura 19), repare-se
que a liberagéo de calor latente, que muda a inclinagéo da curva de temperatura, foi
simulada de modo apropriado, principalmente porque essas mudangas de
inclinagdo, que ocorrem tanto na curva experimental do termopar, como na
correspondente simulada, ddo-se quase ao mesmo tempo, o0 que mostra a correta

evolugdo da macroestrutura bruta de solidificagéo.

Finalmente, quanto aos resultados obtidos, tanto das curvas de
resfriamento para um ponto calculadas através de um acoplamento deterministico
(Equacéo 4) de Brody e Flemings [?1, como as obtidas pelo modelo probabilistico de
simulagdo macroestrutural, eles mostram que a teoria probabilistica aplicada ao

método de Monte Carlo é perfeitamente aceitavel, ja que tais curvas descritas estio
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muito préximas e nenhuma hipétese sobre como se da a velocidade da fase sélida /
liquida & feita no modelo e, mesmo assim, a forma pela qual o calor latente é

liberado esté muito concordante com as teorias desenvolvidas por Brody e Flemings

{91

A comparag&o das curvas de fragéo de sélido em fungéo da temperatura
(figura 20), usando-se a Equagdo 4, e aquela simulada probabilisticamente pelo

modelo estdo, também, muito proximas.

Repara-se que a curva de fragéo de sdlido em fungio da temperatura
calculada pelo modelo esta abaixo da curva usando a teoria de Brody-Flemings [9! .
Isto pode ser explicado pelo fato de que o modelo proposto desconsidera a

movimentagdo de soluto na fase sdlida.

Isto faz com que a curva do modelo proposto seja mais préxima ao
modelo de Scheil (%1, que como dito na introdugio deste trabalho, considera nula a

difusdo de soluto na fase sélida.

Portanto, com maior rigor, dever-se-ia ter comparado a curva de fragéo
de solido obtida pelo modelo com a equacéo de Scheil 1 e ndo com a teoria de
Brody Flemings ©, pois esta ultima considera difusdo de soluto também na fase

solida.

Repare-se, como o modelo simula a redistribuigdo do soluto na regido do
sistema que estd na zona pastosa, ou seja, para a regido do sistema onde a
temperatura dos elementos € da cor rosa (figura 19 e 21), a estrutura é composta
por células ja solidas e outras ainda liquidas que esto ricas em soluto e, portanto,

tém sua temperatura liquidus decrementada.
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A figura 24 abaixo enfatiza o raciocinio exposto.

Figura24: Comprovagao da existéncia, na zona pastosa equiaxial , de céhulas ainda liquidas.

Note-se que abaixo da zona pastosa, dada como sendo entre a
temperatura liquidus e a temperatura do peritético da liga, nenhuma célula mais

estara liquida, pois, para o modelo, estabeleceu-se que a solidificagdo peritética

findaria o processo.

6.CONCLUSOES

1) As simulagdes do modelo proposto aplicadas ao ensaio 2 resultaram em
grande proximidade com a macroestrutura experimental. O principal
aspecto de interesse dessa simulagdo foi a ocorréncia da transigdo entre
as zonas colunar e equiaxial. A altura da transi¢éo entre as zonas colunar
e equiaxial no experimento foi de 15,2mm enquanto que a simulag&o

resultou numa altura de 16,8mm.
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2) Quanto aos gréos equiaxiais, 0 tamanho destes simulado pelo modelo

ficou menor que o observado experimentalmente.

3) Foi possivel simular o crescimento competitivo entre os grdos colunares
mesmo ndo considerando aspectos de cristalografia e alinhamento com a diregéo
de maxima extragdo de calor. A segdo transversal dos grdos colunares na

simulag&o sofreu um aumento néo verificado nos graos experimentais.

4) Nas simulagdes dos campos térmicos o modelo macroscépico acoplado ao
modelo microscopico estocastico simulou com boa precisdo o resfriamento do corpo

de prova.
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ANEXO 1 - FLUXOGRAMA MAIS DETALHADO DO MO%LO PROPOSTO

- TEMPO TOTAL DE SIMULAGAO
INICI0 DA EXECUGAO - DIAMETRO E ALTURA DO CILINDRO
. - DISCRETIZAGAO : (dr, dz, dt)
* - TEMPERATURA DE VAZAMENTO
- CARREGAMENTO DE ARQUIVOS DE
DEFINIGAO DO SISTEMA TEXTO:
FISICO A SER SIMULADO <4 ARQ.1) TEMPERATURA DO LIQUIDO DA
SUPERFICIE SUPERIOR.
* ARQ. 2) hms DO MOLDE X TEMPO
ENQUANTO ARQ. 3) TAQUA DA BASE X TEMPO
>|(CONTADOR . dt) < TEMPO TOTAL DE SIMULAGAO REFRIGERADA
ARQ.4) PONTOS TEMP. x COMPOSICAO
DAS CURVAS LiQUIDUS E
ACOPLAMENTO: \_ A1 INNR NO QAUKTEMA Cu - &n
ALIMENTO COM [EXECUTA MODELO MACROSCOPICO

O NOVO dfs
dt

Trogt = Tanr + dt (
SE {PE SUP. LATERAL qoesTe OU qLESTE = 0
{PE SUP. BASAL gsut =A§QBA255 ‘I.égg*(‘) - Tant)

{PE SUP. SUPERIOR Teosr = TinterFoLADC DO ARQUIVOY

DISTRIBUI SOLUTO NAS CELULAS
Crost = Cant + dt (SOMA - TAXA - MASSA)
SE {PE SUP. LATERAL qoESTE OU qLesTE=0

{PE SUP. BASAL qsuL=0

{PE SUP. SUPERIOR qyorte =0
INTERPOLA AS TEMPERATURAS CENTRAIS AOS ELEMENTOS TERMICOS
PARA TODAS AS CELULAS INSCRITAS A ELES
Teews = Teeun + _OT .« {Xeeuwm - Xee) + 0T . (Yeriua - Ya:)
CENTRAL gy oy

f

CALCULA-SE O SUPERRESFRIAMENTO EM TODAS CELULAS

ATceua = Togua = Tiauous {Cctiua)
INT POLADA

ERPOLADA  INTER

DO ARQ. 4
PROCEDIMENTO DE NUCLEAGAO

DE CELULAS
———— [ENQUANTO N° CELULAS SORTEADAS <
EXISTENTES
L
[ SORTEIO CELULA |

+ CELULA E LiQuiDA

CALCULO A PROBABILIDADE DE NUCLEAR
P=A.{AT?% - AT . At) - Pedlula

{GERA-SE UM N° ALEATORIO 0< X <1,0
SENAO [sEx<P |
\j

-ll_\|_I_JCLEA(;AO OCORRE:SORTEIA-SE A DIREGAO CRISTALOGRAFICA DO NUCLEO (ENTRE 1 E

A




PROCEDIMENTO DE CRESCIMENTO

DE CELULAS
ENQUANTO N° CELULAS SORTEADA

EXISTENTES

SORTEIA CELULA
CELULA E LIQUIDA E TEM
VIZINHOS SOLIDOS
SORTEIO VIZINHO SOLIDO

CALCULO AG = AGv + AGI
SENAO

SE AT CELULA >0

CALCULA PROBABILIDADE p = exp ( _AG )
+ Tcélula. K

GERA N° ‘\LEATORlO X

sexcr - (SRS ]

'

AO FINAL DE UM Dt DE PROCESSAMENTO VERIFICA EM TODOS 0S8 ELEMENTOS TERMICOS QUAL
FOI A VARIAGAO DA FRAGAO DE SOLIDO NO dt DECORRIDO,

ACHA-SE EM CADA ELEMENTO = Fs POST - FsANT

dt
GUARDA AS MACROESTRUTURAS
= |E CAMPOS TERMICOS, BEM COMO Fs E
TEMPERATURAS NOS ELEMENTOS
INCREMENTA CONTA TEMPO

FIM DE SIMULAGAO
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