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RESUMO

O objetivo do presente trabalho € aimplementac&o e posterior andlise critica
do model o autdmato celular paraa previsao damacroestrutura brutade solidificagdo
em ligas metdlicas. O modelo implementado é capaz de prever a fragéo de sdlido
local, o tamanho e forma dos gréos, atransi¢cdo colunar-equiaxial e atransferéncia
de calor nasolidificagdo. Durante aimplementacdo, 0 modelo foi dividido em dois
submodel os: um submodel o macroscdpico, que soluciona a equacdo diferencial de
conducdo de calor através do método dos volumes finitos, e um submodelo
microscopico, utilizado para prever o crescimento dos gréos através da técnica do
autémato celular. Apos comparacao de seus resultados com dados da literatura, o
modelofoi utilizado parasimular asolidificacdo direcional deumaligaAl-7%Si. Os
resultados foram analisados criticamente frente ao comportamento fisico esperado.
Observa-se a presenca de um liquido super-resfriado adjacente a frente de cresci-
mento colunar, como mostrado em outros model osdaliteratura. Entretanto, existem
diversasinconsisténcias em relacdo ao perfil defracio de sdlido calculado. Nota-se
gue essas inconsisténcias sao resultantes do processo de acoplamento entre 0s
submodel os micro e macroscopicos e que uma pequena modificacdo pode eliminar
uma dessas inconsisténcias.

Palavras-chave: transi¢c8o colunar equiaxial, CET, Monte-Carlo, model o matematico,
aduminio-glicio

ABSTRACT

The objective of the present work is to implement and critically analyze a
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cellular automaton model to predict the as-cast macrostructurein binary alloys. The
implemented model is capable of predicting the local solid fraction, the size and
shape of grains, the columnar-to-equiaxed transition, and the heat transfer during
solidification. During implementation, the complete model is divided into two
submodels: a macroscopic submodel to solve the heat conduction equation by the
finite volume method, and amicroscopic submodel to predict the evolution of grains
by the cellular automaton technique. Results from the complete model are first
compared with avail ableliterature results, showing excellent agreement. Afterwards,
themodel isused to ssimulatethe directional solidification of an Al-7%Si dloy. Results
from this simulation are critically compared with the expected physical behavior.
Theexistence of an undercooled liquid region ahead of the columnar grainsisobserved,
in agreement with other results from the literature. There are, however, afew
inconsistencies in the calculated solid fraction profile. These are understood to be
theresult of the specific methodol ogy proposed to coupl e the micro and macroscopic
submodels. A minor modification of the coupling method can eliminate one of the
inconsistencies from the model.

Key words: cellular automaton, columnar-to-equiaxed transition, CET, Monte-Carlo,

mathematical model, aluminum-silicon

1. Introducédo

A macroestruturabrutade solidificaggo dasli-
gasmetalicas geral mente possui umacombinacdo de
trés zonas distintas: umazonacoquilhada, préximaa
superficiedo molde; umazonacolunar, composta por
gréosdeformato alongado; eumazonaequiaxid, for-
mada por gréos equiaxiais semel hantes aos gréos da
zonacoquilhada, porém com tamanho meédio maior
(Garcia, 2001). Nem sempretodas estas zonas estéo
presentes, mas, quando as zonas colunar e equiaxial
existirem, aregido detransi¢do entre elasé chamada
de zona de transi¢do colunar-equiaxial (CET -
“Columnar-to-Equiaxed Trangition”). Como as propri-
edades de um metal estdo intrinsecamenteligadasa
Suamacroestruturade graos e especificamente aquan-
tidade de zonacolunar eequiaxial, existeumagrande
motivacdo parase prever atrans ¢&o colunar-equiaxial.

Durante a solidificacéo, a transi¢éo colunar-
equiaxial ocorre quando osgraosequiaxiaisafrente
dazonade crescimento colunar impedem o crescimen-
to destafrente. O aparecimento dosgréosequiaxiais,
por suavez, depende dos mecanismos de nucleacéo e
crescimento comuns aos processos de transformacao
defases. Atualmente, osdetal hes destes mecanismos
sdo relativamente bem entendidos (Flood & Hunt,

1998).

Os model os mateméti cos empregados para a
previsdo datrans ¢ao colunar-equiaxia bassiam-seem
um mecanismo proposto por Winegard e Chalmers
(1954); estes sugeriram que 0S gréos equiaxiais nu-
cleiam e crescem naregido super-resfriadaexistentea
frente dazonacolunar em crescimento. Estesmodel os
sdo usualmente classificados em estocésticos ou de-
terministicos. Osmodel osestocasticossempre utilizam
agumtipo devariavel aeatoriaem seusprocedimen-
tos, ou sgja, existem parametros que dependem de
probabilidades (Rappaz & Gandin, 1993). Estesmo-
del osacompanham anucleagéo e crescimento decada
gréo, smulando suaformaetamanho e, consequiente-
mente, aCET. Osmodel os deterministicos, por outro
lado, ndo utilizam variaveisa eatorias e ndo conside-
ram osgraosindividualmente, massim, deformamé-
dia(Martorano, Beckermann & Gandin, 2003).

Spittlee Brown (1989) foram os precursoresna
criacdo dos model os estocésti cos baseados no méto-
do deMonte Carlo. Neste primeiro model o, o domi-
nio desimulacéo contendo sdlido eliquidofoi subdivi-
didoemdiversascé ulas, associando umnivel deener-
giaacadainterfaceentrecélulas. O conceito demini-
mizacdo daenergiatotal dascdulasfoi utilizado para
smular o crescimento dosgréosduranteasolidificacéo.
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O modelo final forneceu macroestruturas que podiam
ser comparadas diretamente com macroestruturasre-
as, entretanto houve problemas naidentificagéo deuma
escalade tempo associadaao crescimento dosgraos.

Rappaz e Gandin (1993) propuseram um novo
modelo estocastico baseado na técnica conhecida
como“ Cellular Automaton” (CA), eiminando o pro-
blemadaesca adetempo atravésdautilizacio deequa
cOes estabel ecidas parao crescimento dendritico. Os
autoresassumiram, ainda, que cadasitio paranucleacéo
heterogénea eraformado por um tipo de substrato, ao
qua eraassociado um super-resfriamento critico dife-
rente paranucleacdo. Também foi assumido que este
super-resfriamento critico estavadistribuido entre os
substratos de acordo com uma distribui¢do normal.
Apbsnucleagdo, o crescimento do nuicleo erasimula
do pelatécnica” cdlular automaton” . Segundo estatéc-
nica, associou-se acada cé ulaum quadrado cujo cres-
cimento obedecia as equagdes de crescimento den-
dritico. Em um determinado i nstante durante o cresci-
mento, este quadrado acabava tocando o centro da
célulavizinha, que eraativada, originando um novo
quadrado. A transferénciadeinformagtesdeumacé-
lulaaoutrasimulavao crescimento de um envelope
dendritico. Gandin e Rappaz (1994) acoplaram este
model o, denominado microscdpico, aum outro mo-
del o detransferénciade cal or, baseado no método dos
elementosfinitos, denominado macroscdpico. O mo-
delo completo foi chamado de CAFE (“cellular
automaton-finiteelement”). Foram redizados diversos
testes onde as estruturas de gréos e curvas de res-
friamento simuladas foram comparadas com dados
experimentais, apresentando umaboaconcordancia.

Gandin e Rappaz (1997) estenderam este mo-
delo, implementado em duas dimensdes, parasmula
¢cOes em trés dimensdes. As caracteristicas do novo
model 0 80 semelhantesasdo model o anterior. Entre-
tanto, em lugar de associar um reténgul o em cresci-
mento acadacélula, foi associado um quadrado cujo
centro ndo necessariamente coincidiacom o centro da
célula. Este novo procedimento facilitou asimulagéo
daestruturaem trésdimensoes.

Cho, Okane e Umeda (2001) utilizaram o mo-
delo microscopico proposto por Gandin e Rappaz
(1997) paraprevisao do crescimento dos envel opes
dendriticos, porém atransferénciade calor foi mode-

21)

lada utilizando-se 0 método dasdiferencasfinitas. Es-
tesautores assumiram, ainda, doistiposdedistribui-
¢80 de super-resfriamentos para os substratos da
nucleagdo heterogénea: um paraointerior do meta e
outro paraasuperficieinternado molde. O comporta
mento do método, mediante avariacdo dosparametros
denucleacdo nasuperficieenointerior do molde, foi
analisado apds o calculo dasestruturas de gréos para
cada caso.

Osmodel os estocasticostém sido aplicados a
diversosprocessosde solidificagdo paraapreviséo da
macroestruturade gréosfinal. Entretanto, estesmode-
los ndo foram suficientemente testados ou compara-
dos com model os deterministicosja consagrados na
literatura. Destaforma, o objetivo do presentetraba-
Iho é implementar e testar um modelo matematico
estocastico bidimensional paraprever amacroestrutura
brutade solidificagdo em ligasmetdlicasbinérias. O
model o serdaplicado asolidificacdo direciona deuma
ligaAl-7%Si e 0 seu comportamento seraanalisado
gualitativamente e quantitativamente através dacom-
paracéo com resultados do model o de Schell (Kurz &
Fisher, 1989).

2. Metodologia

O model o implementado no presentetraba ho
foi baseado no model o proposto por Gandin e Rappaz
(1997). A principa modificagdo introduzidafoi autili-
zacao do método dosvolumesfinitos pararesolucdo
numéricadaequacdo de conducdo decalor, em lugar
do método doselementosfinitos. O modelofoi dividi-
do em duas partes. um submodel 0 macroscopi co, res-
ponsavel pelo cdculo datransferénciadecaor naliga
metdlica, e um submodel o microscopi co, responsavel
pelo célculo daestruturade gréos. Estes submodel os
Serdo descritosaseguir.

2.1 Submodelo M acr oscépico

O submode o macroscépico foi implementado
paramodear atransferénciadecaor bidimensiona em
umdominio retangular. Nestemodel o, foi solucionada
aequacao diferencia de conducgéo decaor escritana
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formadaental piaem coordenadasretangulares, como
mostrado aseguir:

a_H:i Ka_T +i KE)_T (@)
ot ox| ox | ady|l oy

onde H é a entalpia; T € a temperatura; K € a
condutividade térmicado metal; t éotempoex ey
S80 as coordenadas espaciais.

As condi¢des adotadas nos contornos do do-
minio retangular foram:

K %T —h(r —T,,) P/ y=0(contornoinferior) (2)

JaT —0 P/ 'y =L (contorno superior) 3

a_T:o p/ x =0 (contorno aesquerda)  (4)

X

c‘)‘l-|,§+At :(aETEt +aWTVf, +aNT,\tI +aSTSt +[-ag —ay —as —an ] Tp

onde:
a_||£+At :HFt)+At _H|2t>
KeAy KwAy
a = < a = - <
£ (0x) e W (0X)
- KyAX a. = K sAXx
" (dy)y > (8y)s

sendo que 514;;‘& éavariacdo deentalpiado volume

Pdoinstantet até o instantet+At; Ax eAye repre-
sentam as dimensbes do volume finito P; K. a
condutividade térmicacal culadanainterfacecomo
volumeindicado pelo subscritoi; (6x). e(8y), indicam
asdistAnciasentreo nd do volumePeo nd do volume
vizinho identificado pel o subscritoi eAt €o passode
tempo utilizado no método numérico deresolucéo das
equaclesdiferenciais. Ossubscritosi adotadosforam
E (direita), W (esquerda), N (superior) e S(inferior),
deacordo com anomenclaturapropostapor Patankar
(1981).

A Equacéo (6) permiteo cdculo davariagdo de

aa_T:o p/ x =W (contornoadireita)  (5)
X

ondeL éo comprimento do dominio; W éalargurado
dominio; héo coeficientedetransferénciadecalor na
interfacemetal-moldee T éumatemperaturaderefe-
rénciado molde (estatemperaturapode ser, por exem-
plo, aqueladadguaderefrigeracdo no caso deummol-
derefrigerado). Segundo estas condigdes de contorno,
asparedes|ateraisesuperior do dominio estéoisoladas
termicamenteeo ca or éextraido pelo contornoinferior,
resultandoemumasolidificacgo unidireciond ascendente.

liquido com umatemperaturahomogénea.

A Equacdo (1) e suascondicdesde contorno e
inicia foram solucionadas numericamente atravésdo
método dosvolumesfinitos, utilizando-sevolumesre-
tangulares contendo um nd em seu centro (Patankar,
1981). A formulaco explicitafoi adotada, resultando
naseguinte equacéo a gébricaparaum volumeinterno:

t)_ At (6)
AX-AY

entalpiade um volumefinito gpdsumintervao detem-
po At. Note que aentalpia do volumefinito variaa
medida que o calor escoa através de suas faces. O
célculo datemperatura deste volume no instante de
tempo t + At, definidacomo TF}+At , depende de sua

variago deentalpiagH™" . Consegiientemente, uma

relacdo entreaenta piaeatemperaturado volumedeve
ser fornecidaparaque o calculo datemperaturaseja
efetuado. Estarel acdo seradescritanoitemrelativo ao
acoplamento entre os submodel os macroscépico e
Mi Croscopi co.

2.2. Submodelo Microscépico

O submodel o mi croscdpico, baseado natécni-
cado autébmato celular, foi implementado com afun-
¢ao desimular o crescimento dos gréos dendriticos.
Estemodel 0 €ana ogo ao model o proposto por Gandin
e Rappaz (1997) e, portanto, apenas alguns aspectos
importantes serdo descritos. O dominio decalculofoi
subdividido em pequenas cd ulasquadradascomoin-
tuito dessimular anucleag&o e o crescimento dosgréos.
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Inicialmente, diversos substratos paraanucleacéo he-
terogéneaforam distribuidos al eatoriamente entre as
células. A cadasubstrato paraanucleagéo foi asso-
ciado um super-resfriamento critico queindicou atem-
peraturanaqual suaativacdo deveriaocorrer. A taxa
de variagcdo da densidade do nimero de substratos
(nimero de substratos por unidade de volume) emre-
lagdo atemperaturafoi assumidaobedecer aumadis-
tribuic¢&o normal, como indicado abaixo (Gandin &
Rappaz, 1997):

2
dn Nimax 1( AT — AT
- exp| - =| A2 | | (7)
d(AT) <2m-AT g 2[ AT,

onde n éadensidade de substratosjaativadosem um
super-resfriamento AT; n__ € a densidade total de
substratoseAT, eAT_sioamediaedesvio padréo,
respectivamente, dadistribuicéo assumida. Logo, a
densidade de substratos ativados, que corresponde a
densidade de nlcleos presentes (n), em umaregido
do liquido com super-resfriamento AT foi dadapor

AT dn
ng(AT) = jo [d(AT')

}-d(AT') )

Quando atemperaturaem umaregido do liqui-
do decresciaabaixo datemperaturacriticade nuclea
¢ao do substrato, acélulanestaposicdo eraativada,
atribuindo-seumaorientacéo cristal ograficaescolhida
deatoriamenteentre48 classesdivididasiguamentena
faixade-45° a45°. Neste momento, também se asso-
ciavaum retangul o detamanho reduzido, querepre-
sentava o envel ope dendritico e cujas diagonaiscres-
ciam segundo a equacao de crescimento dendritico
descritaaseguir:

V(AT)=a,xAT? +a,xAT?® 9)

onde V(AT) representaavel ocidade dasdiagonaisdo
retangulo; AT € o super-resfriamento (T, ;.- T) N0
centro desteretangulo e a, e a, sGo constantes deter-
minadas experimenta mente ou atravésdea gum outro
model o matemético. Deste modo, adiagonal L. dore-
tangulo associado acélulai eraatualizada apos cada
passo detempoAt e, no tempo t, apresentavaum te-
manho total dado pelaequacéo aseguir:

_23)

J.v AT ]d (10)

"= 2]
ondetn é o instante no qual ocorreu anucleacéo da
cdulai.

Osretangul os cresciam até que o centro dacé-
lulavizinhafosse ultrgpassado. Nestemomento, seesta
célulavizinhaaindando tivesse sido ativada, ou sgja,
seaindapertencesse ao liquido, elaeraativadapelo
reténgulo em crescimento. Naativacdo, acdulavizi-
nharecebiaum retangulo com amesmaorientagdo e
um tamanho, que dependiadacélulagqueaativou. O
tamanho eaorientacdo do envel ope cujo crescimento
seestdsimulando devem ser preservados nesta etapa
detransferénciadeinformacéo deumacéulaaoutra.

2.3. Acoplamento M acr oscopico -
Micr oscépico

Os submodel os macroscopi co e microscopico
foram acoplados paraqueatransferénciadecalor eo
crescimento dosgréosfossem s mulados cons stente-
mente, garantindo aconservacdo deenergiano siste-
ma. O acoplamento correto permite que atemperatu-
rado volumefinito noinstantet +At, definidacomo,

T ™" sgjacalculada

O submodel 0o macroscépico forneceavariacdo
deentalpiado volumefinito no periodo det atét + At,
denomi nada5|-|l§“At e obtida através da resolugso da
Equacéo (6). No submodel o microscdpico, o dominio
foi subdividido em célulasgera mente menoresdo que
o tamanho do volumefinito do submodel 0 macros-
copico. No entanto, o valor de a_gﬂt calculado pelo

submodel 0 macroscdpico estaassociado aposicao do
nolocalizado nointerior do volumefinitoendonointe-
rior decadacdlula. Destaforma, avariacéo deentalpia
da célula, a—b At deveser obtida i nterpolando-se
linearmente os valores desH’ ™" associados aosnds
dosvolumesfinitosmaisproximos.

O submodel o microscopico utilizaavariagdo de
entalpiadacéula( a-&m ) paracalcular asuavaria-
¢ao defracdo de solido durante o periodo Dt atraves
daequacdo (Rappaz & Gandin, 1997)
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t+At _
5fs CA —

e
P -Cp - (Tiiquidus —T¢ )-(k =1)-[1- fsCA +AH; - p

(11)

_6Ht+At

onder éadensidade; Cp €o calor especifico; T, ;.
éatemperaturaliquidusdaliga; T, eéatemperaturade
fusdo do metal puro; k €o coeficientedeparticdo de

soluto, definido comdk = %’ ,ondeCseCl sdo as

concentragdes de soluto no sdlido enoliquido em equi-
librio paraumatemperaturadada; f! ., eafragdode

sdlidodacélulanoinstantedetempot eAH, éo calor
latente de fusdo. A Equacdo (11), apresentada por
Gandin e Rappaz (1997), éresultante daaplicacdo do
modelo de Schell (Kurz & Fisher, 1989) parao calcu-
lo dafracdo de solido em fungéo datemperatura.
AtravésdaEquacéo (11), o submodelo micros-
copico caculaavariacdo dafracéo de sdlido em cada
céuladamahado autémato celular. Posteriormente,
calcula-seamédiadestavariacdo paratodasas célu-
laslocdizadasnointerior deumvolumefinito (VF) atra:
vésdaequacdo
t+At \% &;EA} (12)
8QLP =

Nca

onde 6f:|;m seré considerada como avariacéo de

fracdo desolidototal nointerior dovolumefinitoen_,
€onumero decéulaslocaizadasnointerior destevo-
lume. Estafracao é, entéo, fornecidaparao submodel o
macroscopico paraque o calculo datemperaturado
volumefinito noinstantet + At sgjarealizado através
daequacéo

t+At _

! 13)

pCp
finalizando o acoplamento durante asolidificagéo pri-
méaia

O acoplamento descrito acima, utilizado paraa
solidificacéo priméria, pode ser resumido nos seguin-
tes passos:

a) calcula-seavariacdo deentalpianointerior

dovolumefinito, g4t+4t , atravésda Equa-

cao (6);

b) calcula-seavariagéo deentalpianointerior
dacélula, I, através da interpolagéo
linear apartir dosvalorescal culados paraos
volumefinitos,

) calcula-seavariacdo dafracdo desblido no
interior decadacélula, gitt+At | atravésda

S,CA "’
Equagso (11);

d) utilizando avariacéo defracéo desolido nas
células, cdcula-seavariaco defracéo de so-
lido nointerior dosvolumesfinitos, & “E,At ,
atravésdaEquacéo (12); ’

€) aravésdaEquacdo (13) cacula-sefindmente

atemperaturanointerior do volumefinito,
Tlrat,

P
Estes passosestabel ecemimplicitamentearela
¢80 entre aental piado volumefinito ( HY™") esua

temperaturaduranteasolidificacéo priméria(T.*").

A medidaqueasolidificacao pri marlaocorreem um
dado volumefinito, suatemperaturadecresce atéatin-
gir atemperatura da reacdo eutética. A partir deste
instante, aEquacéo (11), que éfundamentadano mo-
delo de Schell, ndo émaisvalida. Como areacéo euté-
ticaéumatransformacéo que ocorre aumatempera-
turaconstanteem ligashinérias, apenaso caor latente
pode ser extraido do volumefinito enquanto areacéo
néo terminar. Neste caso aEquacéo (11) deve ser subs-
tituidapor

6H t+At
SCA ™" AH{.p

A solidificacéo eutéticae, portanto asolidificacéo
final, terminaquando afracéo desdlido (f ) atingir o
valor unit&rio. A partir desteingtante, o problematrans-
forma-se em um problema de simples conducéo de
calor. Asequages utilizadas automati camente conver-
tem-se paraeste problemaquando avariacéo defra-
cao desolidofor nula

Um ultimo detal he do acoplamento estd asso-
ciado ao célculo davel ocidade dos envel opes acom-
panhados pel o submodel o microscopico. Este calcu-
lo, que érealizado através da Equacéo (9), éfuncéo
do super-resfriamento AT da célula. Este super-
resfriamento é calculado também através da inter-
polacdo linear dosval oresdetemperaturaobtidospara
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osvolumesfinitos.

O programacomputaciona do modelo comple-
to, contendo os submodel os mi croscopi co e macrosco-
pico e 0 seu acoplamento, foi totalmenteimplemen-
tado em linguagem de computador ANSI C. Osresul-
tados obtidos através deste programaforam gerados
em um computador pessoal com microprocessador
PentiumIV?.

3. Resultados e Discussao

No presentetrabal ho, o model o implementado
foi aferido mediante comparagdes damacroestrutura
calculada com agquel as apresentadas por Rappaz e
Gandin (1993) duranteasolidificacioisotérmica. Além
disso, amacroestrutura e as curvas de resfriamento
cal culadas pelo model o durante asolidificacgo dire-
ciona deumaligaAl-Si foram comparadas com 0s
resultados fornecidos por Gandin e Rappaz (1994).
Nosdois casos comparados aconcordanciafoi exce-
lente, mostrando que o model o foi implementado cor-
retamente.

ApoGsaverificacdo do programaimplementado,
estefoi aplicado asolidificacdo direcional daligaAl-
7%Si com o objetivo deseanalisar criticamente seus
resultados. Ascondigdes de contorno necessariaspara
asolucdo daequacdo diferencia foram definidaspelas
Equacbesde (2) a(5). Nestas condicdes, foram ado-
tados: o comprimento do dominioL =0,15m; alargu-
rado dominio W = 0,07 m; o coeficiente detransfe-
rénciade calor nainterface metal-molde h =250 W/
mPK eatemperaturadereferénciadomolde T =298
K. O coeficiente h eatemperatura T adotados sao
caracteristicosde moldemetalicosrefrigeradosaégua
A temperaturainicial dometa liquido foi considerada
como 100K acimadatemperaturaliquidusdaliga, a
saber, 991 K (718 °C).

Aspropriedadesdaligautilizadaparaasmula
¢ao estéo apresentadasna Tabela 1.

! Pentium IV é marcaregistrada de Intel Corporation.
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Tabela 1- Propriedadesdaligasimulada.

Propriedades Al-7% Si
Ks (W/mK) 233-0,110 T (K)
K, (W/mK) 36,5+ 0,028 T (K)
H: (VK Q) 387,4 x 10°
Cp (JKgK) 1126
p (Kg/n) 2452
k(-) 0,13
Tiiquids (K) 891
Tandico (K) 850
& (Mms'K?) 2,9x10°
a (Mms'K?) 1,49 x 10°®

Osresultados examinados nasi mulagéo foram:
amacroestruturade gréos; o perfil detemperaturaeo
perfil defragdo de sdlido. Nestasimulaco, foram as-
sumidas duas distribui¢des normais (Equacéo (7)) di-
ferentes para se calcular o super-resfriamento dos
substratos paraanucleacéo. Umadistribuicao foi apli-
cada as células adjacentes ao contorno inferior, no
contato metal-molde, e outra, as células restantes,
como sugerido por Cho, Okanee Umeda (2001). Es-
tas distribui¢cdes sdo definidas pela Equacéo (7) e pe-
los parémetros apresentadosna Tabela2. Osdiversos
parametros apresentados nestatabelaforam definidos
com base em observagOes experimentais e dados
coletadosnaliteratura. Inicia mente, definiu-seumta
manho médio degréo minimo possivel de2,6 mm. Este
tamanho minimo estéassociado aumadensidade ma-
ximado nimero de substratos paraanucleagdo hete-
rogéneaequivalentean_ _ =10° m?. Estadensidade
deve ser transformada parapoder ser utilizadano mo-
delo bidimensional desenvolvido. Nascdulasquendo
s80 adjacentes ainterface metal-mol de, deve-se con-
verter n__, definido como o nimero de nicleos por
unidade de volume, parantmero de nlicleos por uni-
dadedearea(n,,,)- Por outrolado, paraosvolumes
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adjacentes ao contorno inferior, adensidade deve ser
convertida para nimero de nucleos por unidade de
comprimento (n__, o). Estasconversdesforamresiza-
das utilizando-se algumas rel acbes de estereologia
fornecidas por Rappaz e Gandin (1993). Vaoresdis-
tintos de super-resfriamento médio paraanucleacdo
(AT ) foram adotados paraosvolumes do contorno
inferior (AT, . o) eparaosvolumesrestantes(AT, ., ).
Estesvalorese aguel esrelativosao desvio padréo da
distribuicdo, AT _(Tabela2), foram definidoscom base
em valorescorrentemente utilizados paraligasde Al
(Gandin & Rappaz, 1994).

Tabela2- Par@metros para nucleacdo na interface metal-

molde (S) e no restante do dominio (V).

ATnuc,S ATG,S nmaX,S ATnuc,v ATG,V l’ImaX,V
K] [K] [m1] kK] [K] [m7
0,5 0,1 583 45 0,5 267300

No submodel 0 macroscopico, asolugéo numé-
ricafoi obtidautilizando-seumama hadevolumesfinitos
de 1 x 20, contendo 20 volumes na diregao vertical
(coordenaday). No submodel o microscopico, utilizou-
seumamalhade célulascontendo 100 x 11 nointerior
decadavolumefinito, resultando em umamahacom-
pletade 100 x 220 células. Algunstestes de conver-
génciaforam realizados paraos doistipos de mal has.
Observou-se quemahasdevolumesfinitosou células
maisrefinadasdo queas utilizadasndo alteravam sig-
nificativamente as curvas deresfriamento easmacro-
estruturas. O passo de tempo At empregado nas Si-
mulacbesfol de0,02 s. Estepasso detempofoi omaior
possivel sem ultrapassar oslimitesrequeridospelatéc-
nicado autdbmato celular. A técnicarequer que, dentro
de um Unico intervalo de tempo At, o quadrado em
Ccrescimento n&o aumente o seu tamanho deum valor
maior do que o espacamento entre as célulasdama-
Iha. Osresultados das s mul agdes estéo apresentados

aseguir.

3.1. Macroestruturade Graos

A Figural apresentaamacroestruturade graos
final obtidaatravésdo model o autémato celular im-
plementado. Através desta macroestrutura pode-se
observar apresencade gréos colunareseequiaxiais,
bem como atransi¢&o colunar-equiaxial . Estatransi-
CA0 ocorreu gproximadamente nacoordenadaY =0,08
m.

0.15

Y (m)

0.1

0 002 004 006
X (m)

Figural- Macroestrutura de gréos calculada pelo modelo
paraasolidificacdo direcional daligaAl-7%Si.

3.2. AndliseCriticadoModelo Autémato
Cdular

Nointuito de analisar detalhadamente o com-
portamento do model o autdmato cel ular implementado,
asmulacdo dasolidificacdo daligaAl-7%Si foi inter-
rompidaquando aisotermaliquidusatingiu acoorde-
nadaY =0,1m. A Figura2 gpresentaamacroestrutura
degréos, o perfil detemperaturae o perfil defragéo
de slido nesteingtante. Ospontosdistribuidosao longo
do perfil indicam asposi¢des de cadand localizado no
centro dos volumes finitos (malha do submodelo
macroscopico). O perfil detemperaturafornecido pelo
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modelofoi utilizado paracalcular afragdo de solido
atravésdaequacao de Schell (Kurz & Fisher, 1989).
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NaFigura?2, estafracéo esta sobrepostaafracéo de
s0lido cal culadapel o model o implementado.

0.15
Y (m) Liquido [
0 5 S S

0.05

0.04
X (m)

006 o 02 04
fsve ()

0 OF

Figura2- Macroestruturade gréos, fracéo de solido e perfil detemperaturacal culados pelo modelo. A fragdo de sdlido resultante
do modelo de Scheil (Kurz, & Fisher, 1989) estaindicadapelalinhapontilhada.

A macroestruturaapresentada consiste basi ca-
mentedegraoscolunarescrescendo nadirecéo dofluxo
decalor, porém em sentido oposto. Nota-se que afren-
tede crescimento colunar esta super-resfriadaem re-
lac8o atemperaturaliquidus, resultando em umare-
gido de aproximadamente 0,025 m contendo liquido
super-resfriado constitucionalmente. Este super-
resfriamento também foi observado nosresultadosde
model os deterministicos (Martorano, Beckermann &
Gandin, 2003).

A Figura?2 apresentadois aspectos que ndo re-
tratam o comportamento fisico esperado. O primeiro
aspecto éapresencadeliquido em regifesdaestrutu-
racom temperaturas abai xo datemperaturadareacéo
eutetica(T, ), ousga, f < 1nesteslocas. Estasitua-
¢ao somente poderiaexistir caso 0 super-resfriamento
parao crescimento eutético tivesse sido considerado
no model 0. Osresultados dasimulagdo mostram que
afracéo de solido atinge aunidade, indicando o final

dasolidificacdo, apenascercade 20°C abaixo datem-
peraturado eutético. Este aspecto representaumain-
consisténciaem rel acéo ao comportamento fisico es-
perado.

O segundo aspecto que ndo retrata 0 compor-
tamento fisico esperado € notado ao se comparar 0
perfil defracéo de sblido fornecido pelo modelo com
aquele calculado pela equacdo de Scheil (Kurz &
Fisher, 1989). Logo abaixo de T, ., &fracéo de
solido dada pel o model o é nula, entretanto, afracéo
fornecidapelaequacdo de Scheil édiferentede zero.
Como seradiscutido posteriormente, este comporta
mento ndo estaincorreto, pois no modelo autdbmato
celular consideraram-se envel opesdendriticoseo seu
super-resfriamento paranucleacéo e crescimento. No
modelo de Schell, por outro lado, assume-se queto-
dos os super-resfriamentos sdo nulos. No entanto, a
principal inconsi sténciaaparece naregido contendo
envel opesdendriticosem solidificacdo, ondeafracdo
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desolido deveriaser exatamenteigua aguelafornecida
pelaequacao de Schell. Este comportamento, chama
do de Schell “truncado” (Flood & Hunt, 1987), ndo
foi reproduzido pelo model o autdmato celular (Figura
2), apesar de ser observado nos resultados de mode-
|os deterministicos propostos naliteratura (Gandin,
2000). Estasduasinconsi sténcias entre osresultados
do model o autdbmato celular e o comportamentofisico
esperado serdo discutidas nos proximositens.

3.3.  Acoplamento Microscopico-
M acr oscopico na Solidificagdo
Eutética
Apdbsexame do model o autdbmato celular, con-
cluiu-se que asincons sténcias apresentadas anterior-
mente resultaram bas camente dametodol ogiaempre-
gada no acoplamento entre os submodelos micro e
macroscopicos. No acoplamento, atemperatura de
umacé ulado submodelo microscopicofoi obtidaatra:
vésdainterpolacéo linear dastemperaturas calculadas
em cadano dosvolumesfinitosdo submode o macros-
cdpico, como mostrado naFigura3. No momento em
gue atemperaturainterpol adanaposi¢éo central da
célulaatingiu T, assumiu-se que areagdo eutética
teriainicionointerior dacdlula. A partir desteingtante,
aEquacdo (14) substituiu aEquacéo (11) no calculo
davariacdo dafracdo de sdlidodacélula

Célulada malhado

Volume finito autémato celular
submodelo macr oscopico
( pico) (submodelo microscdpico)

\ |

eisnttaan a
e

.
Z

N6 do volume finito
(submodelo macr ascopico)

Figura 3 - Maha de células utilizada no submodelo micros-
copico (autbmato celular) sobreposta a malha de
volumes finitos utilizada no submodelo macros-
copico.

A Equagdo (14) foi utilizada para realizar o
acoplamento duranteasolidificacdo eutética. Comofoi
mencionado anteriormente, estaequagao assume que
atemperaturadacélulapermanece constante até o fi-
nal da solidificagdo, em umatransformacéo defase
isotérmica. Destaforma, avariagdo deentalpianacé-
lulaeraresultante gpenas daextracéo decalor detrans-
formagéo, ou sgja, do calor latente. Devido ao pro-
cesso deinterpolacdo, no interior de um dado volume
finito existiam células que apresentavam temperaturas
acima, igual ou abaixode T ,, mesmo quando atem-
peraturado no do volume (r\+4t) era menor do que

T, Portanto, avariagdo de fragdo de solido nestas
célulasfoi calculadapelaEquacdo (11) ou (14), de-
pendendo das condic¢des. Apds o calculo dasvaria-
cOesdasfractes detodas as células presentesem um
volumefinito, obteve-seavariagdo dafracéotota para
este volume através da Equacdo (12). Destaforma,
uma parte davariaggo dafragéo total (s f! j;“ ) foi

cdculadaatravésde umaequacdo queconsiderou T =
T, eumaoutraparte foi calculada através de uma
equacdo queconsiderou T >T_ . Finamente, avaria-

¢&o na fragéo de solido do volume (stl 5" ) foi

utilizadana Equacdo (13) parao calculo datempera-
turado volumefinito. Em diversos casos, estaequa-

3o forneceuvaloresde TS inferioresaT_ , mes-

moquando fi&" < 1, poisastemperaturas deal gu-
masde suas célulasaindaerammaioresdoque T,
explicando aprimeiraincons sténciaobservada

O submodel o microscopico, baseado no mo-
delo autémato celular proposto originalmente por
GandineRappaz (1997), foi modificado paragliminar
ainconsisténciadiscutida. Quando atemperaturado
volume finito, 7t +4t (malha do submodelo macros-
copico), atingisse T, ,, estaeramantidaconstantee
igual aT_, atéque " =1, emlugar de ser cal-
culadaatravésdaEquacéo (13). O resultado dasimu-
lagéo através do model o modificado estaapresentado
naFigura4. Observa-sequef_aumentabruscamente
comadistanciaquando atemperaturado volumeatin-
geT_,, equeo primeiro nd naregido onde atempera-
turaestaabaixodeT_, apresentaf =1, reproduzindo
o resultado fisico esperado.
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Figura4- Macroestruturade gréos, fracéo de solido e perfil de temperatura calculados pelo modelo modificado. A fracéo de
solido resultante do modelo de Scheil (Kurz, & Fisher, 1989) estaindicada pelalinhapontilhada.

3.4. Acoplamento Micr oscopico-

M acr oscopico na Solidificacdo Primaria

A segundainconsi sténciado model o autbmato
celular discutidaanteriormente estavaassociadaadi-
ferencaentreafracéo de slido fornecidapelo modelo
eaquelacal culadaatravés daequacdo de Schell (Kurz
& Fisher, 1989) naregido de solidificagdo primaria(T
>T_ ). AposinvestigacOes, concluiu-sequeestadife-
renca (Figura 2) era causada por dois efeitos: (1) o
super-resfriamento necessario paraanucleacdo e o
crescimento dos envel opes dendriticos e (2) ainter-
polacdo dosval ores de variagao de entalpiadosvol u-
mesfinitos (submodel o macroscdpico) paraascélulas
(submodel o microscopico).

Em relacdo ao primeiro efeito, deve-se enten-
der que 0 model o autbmato celular implementado con-
Sideraossuper-resfriamentos paraanucleacéo ecres-
cimento dosgraos, enquanto que aequacéo de Schell,
ndo. Segundo o model o de Schell, afracdo de sdlido
seramaior do que zero em temperaturasimediatamen-
te abaixo datemperaturaliquidus daliga. Por outro

lado, o model o autémato celular consideraqueafase
solidaseformarano interior dacélulaapenas quando
estajativer sido ativada. Esta ativacao pode ocorrer
atravésdanucleacdo ou do crescimento de envelopes
dendriticos vizinhos. Logo, quando o super-
resfriamento paraanucleacéo for diferentedezeroe
guando os envelopes necessitam de algum super-
resfriamento paracrescerem, estacélulapoderanéo
estar ativadaem regi6es com temperaturas|ogo abai-
X0 datemperaturaliquidus. Portanto, o model o aut6-
mato celular indicaraf_= 0 nestaregido, enquanto a
equacao de Scheil indicaraf > 0. Estesdoiscompor-
tamentos sdo observados naregido entre afrente de
crescimento colunar eatemperaturaliquidusapresen-
tadanaFigura2.

Umasimulacao especial foi conduzidacom o
objetivo deanalisar o efeito dos super-resfriamentos
paraanucleacdo e parao crescimento. Nestasmula-
¢80, um substrato para nucleagéo heterogénea com
super-resfriamento critico nulofoi posicionado em cada
célula(mahado submode o microscopico). Destafor-
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ma, eiminaram-seosdoistiposdesuper-resfriamentos,
pois no instante em que atemperatura dacélulade-
cresciaabaixo datemperaturaliquidus, acdulaeraati-
vadaimediatamente. O resultado destasimulacdo esta
apresentado na Figura 5, mostrando que a frente
dendriticade crescimento ndo esta super-resfriada, ou

0.15

Y (m) Liquido

0.04
X (m)

0 0.02

0.06 @ o2 04
fs,VF (')

sgja, acompanhaaisotermaliquidus. Pode-se obser-
var também que a fragéo de solido fornecida pelo
model 0 autdbmato celular torna-se maior do que zero
no momento em que atemperatura decresce abaixo
datemperaturaliquidus, confirmando 0 mecanismo
sugerido anteriormente.

ITLiq

] TEut

D:ﬂ Il:ﬂ ;54!' Wﬂ' ﬂliﬂ Eﬂ-ﬂ H:III B'-l-l]
T(°C)

Figura5- Macroestruturade graos, fracéo de sdlido e perfil de temperatura cal culados pelo model o modificado e considerando
um super-resfriamento nul o paranucleacdo e crescimento. A fracdo de sdlido resultante do modelo de Scheil (Kurz, &

Fisher, 1989) estaindicadapelalinhapontilhada.

A Figura5 mostraque afracéo de solido cacu-
ladapel o mode o estdmuito proximadaguelafornecida
pelaequacdo de Scheil. No entanto, aindaexisteuma
diferencaquendo deveriaestar presente, jaqueomo-
delode Schell foi utilizado naobtencéo das equacoes
deacoplamento do model o autémato celular. Acredi-
tarse que estadiferencaestgjaassociadaainterpol acéo
linear davariaco deentapia(oH). Como descrito na
metodol ogia, aEquacéo (6) éutilizadaparao caculo
davariacéo deentalpiado volumefinito G H ), que
faz parte damal hado submodel 0 macroscopico. Este
valor foi assumido estar concentrado naposi¢ao do noé
dovolume. A variacdo deentalpiadacéula,§ 4

CA )

por outro lado, € obtida através dainterpolacdo dos
valorescal culados paraosvolumesfinitosmai s proxi-
mos. Posteriormente, o valor H . interpolado é
introduzido naEquacéo (11), queforneceraavariacéo
defracéo de sdlido nacé ulado submodel o microsco-
pico. Apesar daEquagao (11) representar uma rela-
cloentre SHE" e 8f.ca quereflete exatamente o
modelo de Scheil, o valor dedH " ndo obedece
exatamenteao principio deconservagdo deenergiapara
acélula, poisfoi interpolado apartir dosva orescal cu-
lados paraosvolumesf initos. Destaforma, ovalor de
31", calculado apartir de &f « e (Equagio (12)),
edavariagéo deentalpiado volumefinito, s H5 4,
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nao refletem exatamente o model o de Scheil. Emuma
tentativade confirmar estahipétese, o nimero devo-
lumesfinitos (mal hado submode o macroscopico) foi
definido igual ao nimero de células (submodel o mi-
croscopico), ou sgja, existe umaceélulaparacadavo-
lumefinito. Estamodificacdo ndo évantgjosado ponto
devistacomputaciond, poiso nimero devolumesfinitos
€ desnecessariamente €l evado, aumentando o tempo

0.15

Y (m)

0.1 S

31)

de processamento. Entretanto, elaserautilizadapara
testar ahipoteseformulada, porquedestaformaosva
lores de §H " ndo precisam ser interpolados. O
resultado deste modelo modificado esta apresenta-
do naFigura6. Nestafigura, nota-se que o perfil de
fracdo de solido fornecido pel o model o autémato ce-
lular éexatamenteigua aquelefornecido pdaequacdo
de Scheil, refor¢ando a hipotese apresentada.

0.05 0N Scheil
TEut
0 ? - - -
0 0.02 0.04 0.06 @ 02 04

X (m)

1:sVF (')

nEs 08

T(°C)

Figura6- Macroestruturade gréos, fracéo de sdlido e perfil de temperatura cal culados pel o model o modificado, considerando
um super-resfriamento nulo para nucleacéo e crescimento e um ndmero de volumes finitos igual ao de células. A
fracéo de sdlido resultante do model o de Scheil (Kurz, & Fisher, 1989) estaindicada pelalinha pontilhada.

4. Conclusdes

O presentetrabal ho apresentaumaandise criti-
cade um model o matematico correntemente (Gandin
& Rappaz, 1997) utilizado naliteraturaparaaprevi-
sdo datransferénciade calor e daformagdo damacro-
estruturade gréos duranteasolidificacéo deligasme-
talicas. O modelo foi implementado naformadeum
programa computacional e aplicado a solidificacéo
unidireciona daligaAl-7%Si. Osresultadosdassmu-

lagbesforam examinados, permitindo quediversascon-
clusdesfossem obtidas.

Nota-se que 0 model o implementado reproduz
0 super-resfriamento dafrente de crescimento colunar
eatrand ¢do colunar-equiaxia nasolidificagdo unidire-
cional. A existénciado super-resfriamento jafoi ob-
servadaem outrostipos de model os e confirmadaex-
perimental menteem dados publicados naliteratura No
entanto, 0 model o mostraa gumasincons sténciasim-
portantes. Apesar de utilizar ahipétese de Schell na
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definicdo daEquacéo (11), o perfil defracdo desolido
calculado néo corresponde ao perfil fornecido pela
equacdo de Schell cléssica(Kurz & Fisher, 1989). Os
resultados mostram que, naregio de solidificaco pri-
maria, esta diferenca é resultante do esquema de
acoplamento entre os submodel os micro e macroscd-
picos e, também, da consideracdo dos super-resfria-
mentos paraanucleacdo e crescimento dosenvel opes
dendriticos.

Umaincons sténciaobservadaaindamaisgrave
éapresencadafaseliquidamesmo abaixo datempe-
raturadareaco eutética, 0 que éimpossivel parauma
ligabinariaquando n&o hasuper-resfriamento parao
crescimento eutético. Osresultadosindicam queesta
inconsisténcia também é resultante do esquema de
acoplamento entre os submodel os micro e macroscd-
picos e que este acoplamento pode ser facilmente
modificado paradiminéla.
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