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RESUMO

Um modelo matematico multifasico para prever a formacao dos graos
equiaxiais durante a solidificagao de ligas bindrias esta sendo proposto. O modelo
matematico ¢ desenvolvido com base no conceito de envelopes envolvendo os
graos equiaxiais e com base nas equacdes macroscopicas de conservagao de
energia, massa e espécies quimicas. O modelo de nucleagao utilizado possibilita a
previsao do surgimento de novos nucleos de graos durante todo o periodo de
resfriamento. As equagoes diferenciais sao obtidas através de uma média volu-
métrica das equacdes de conservagao em um volume elementar representativo
contendo trés “pseudofases”: solido, liquido interdendritico e liquido extradendritico.
Inicialmente os resultados do modelo s3o comparados com resultados apresen-
tados na literatura, mostrando uma aderéncia razoavel. Posteriormente, simulagdes
sdo conduzidas para mostrar que um aumento na taxa de resfriamento resulta em
um aumento na quantidade de graos equiaxiais formados.

Palavras-chave: solidificacao equiaxial, modelo multifasico, nucleagdo Gaussiana.

ABSTRACT

A multiphase mathematical model to predict the formation of equiaxed grains
during the solidification of binary alloys has been proposed. The mathematical
model is based on the concept of grain envelopes and on the macroscopic equations
for conservation of energy, mass, and chemical species. A nucleation model is
adopted to consider the nucleation of new grains during the whole solidification
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time. The differential equations are derived by volume averaging the conservation
equations within a representative elementary volume that consists of three
pseudophases: solid, interdendritic liquid, and extradendritic liquid. First, results
from the model are compared with those available in the literature, showing
reasonable agreement. Second, simulations are carried out to show that an increase
in the cooling rate increases the number density of equiaxed grains formed in the

final structure.

Key words: equiaxed solidification, multiphase model, Gaussian nucleation.

1. Introducao

Os modelos matematicos precursores utilizados
na solidificagdo datam de mais de 100 anos
(CRANK,1984). Estes modelos, chamados de mode-
los de dois dominios (KURZ e FISHER,1989), dificil-
mente eram aplicados na solidificagdo dendritica, pois
exigiam que a geometria da interface solido-liquido fosse
considerada detalhadamente. Posteriormente, foram
introduzidos os modelos de dominio tinico, através dos
quais foi possivel simular a condugao de calor utilizan-
do uma tinica equagao diferencial para os trés domi-
nios usualmente considerados: a regido solida, a zona
pastosa e aregido liquida (CLYNE,1982).

Os modelos de dominio tnico evoluiram com a
introducao do conceito de envelope. Segundo este con-
ceito, associou-se a cada grao no interior da zona pas-
tosa um envoltério imaginario chamado de envelope.
No caso da solidificacdo dendritica, este envelope ape-
nas tocava a ponta dos bragos primarios e secunda-
rios de dendrita. Nestes modelos, a fase liquida pode-
ria estar presente tanto internamente como externamen-
te ao envelope.

Os primeiros modelos de envelope, que foram
desenvolvidos para a solidificacao equiaxial, conside-
ravam que envelopes perfeitamente esféricos envolvi-
am os graos equiaxiais. No caso da solidificacdo euté-
tica equiaxial, os envelopes eram assumidos totalmen-
te solidos, o que facilitou o equacionamento matemati-
co do problema (RAPPAZ et al.,1986). Posteriormen-
te, modelos de envelope para a solidificacao equiaxial
dendritica foram desenvolvidos nos quais foi conside-
rada a existéncia de liquido internamente aos envelo-
pes. Foi necessario, entao, calcular a fragao de liqui-
do, ou de s6lido, presente no interior destes envelo-

pes. Rappaz e Thévoz (1987) propuseram um modelo
aproximado para o calculo desta fragdo através de um
balango de soluto que envolveu o fluxo para fora do
envelope dendritico em dire¢ao ao liquido externo. No
entanto, o liquido externo ao envelope ou foi assumido
semi-infinito, ou foi considerado sempre possuir a con-
centragdo inicial.

Wang e Beckermann (1993a) propuseram um
modelo multifasico para a solidificagao equiaxial defi-
nindo trés “pseudofases”, a saber: o s6lido; o liquido
interdendritico, localizado internamente ao envelope; e
o liquido extradendritico, localizado externamente. Es-
tes autores (WANG e BECKERMANN,1993a) cal-
cularam a evolugao da concentragdo de soluto no li-
quido externo ao envelope, permitindo que o fluxo de
soluto trocado com este envelope fosse calculado mais
precisamente. Entretanto, neste modelo, assumiu-se que
todos os graos apareciam instantaneamente no liquido
no momento em que o seu super-resfriamento ultra-
passavaum valor critico para a nucleacdo. Este mode-
lo foi denominado de modelo de nucleacdo instanta-
nea. Segundo este modelo, para uma determinada den-
sidade de numero de substratos para a nucleagao he-
terogénea, sempre surgird o mesmo numero de nucle-
os independentemente das condi¢des de resfriamento.
Portanto, este modelo ndo é capaz de prever, por exem-
plo, o efeito da taxa de resfriamento ou do teor de
soluto no tamanho final de grao equiaxial.

Modelos de nucleagdo mais precisos do que o
de nucleacdo instantanea foram elaborados por diver-
sos autores. Oldfield (1966) propos que a densidade
do niimero de células eutéticas nucleadas era propor-
cional ao quadrado do super-resfriamento em relagao
a temperatura do eutético. Thévoz et al. (1989) elabo-
raram um modelo para nucleacao considerando uma
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densidade de distribui¢do de super-resfriamentos para
anucleacgdo dada por uma Gaussiana. Recentemente,
Greer et al. (2002) propuseram que o super-resfria-
mento para o crescimento livre de um grdo ja nucleado
depende do tamanho do substrato sobre o qual este
grao nucleou. Em algumas situagdes, a densidade de
distribui¢do de tamanhos de substrato foi observada
ser log-normal ou mesmo obedecer a uma equagado
exponencial. Desta forma, a distribui¢@o de super-res-
friamentos para que estes ntcleos pudessem crescer e
tornarem-se graos também obedecia a uma equagao
exponencial ou log-normal.

Apesar da existéncia de varios modelos, nota-
se que ndo ha um modelo multifasico capaz de prever
o efeito da taxa de resfriamento na quantidade final de
graos equiaxiais, considerando também a interacao
entre os campos de soluto ao redor destes graos. O
presente trabalho visa preencher esta lacuna através
da proposta de um modelo multifasico para a evolu-
c¢do dos graos equiaxiais durante a solidificacdo. Este
modelo ¢ inovador, pois utiliza uma distribui¢do de
super-resfriamentos criticos para a nucleagao e consi-
dera a interagcdo média entre os campos de soluto ao
redor dos graos equiaxiais. No proximo item, o mode-
lo matematico proposto sera descrito, enquanto nos
Itens 3 e 4, os resultados serdo apresentados e discu-
tidos, finalizando-se com algumas conclusdes.

2. Metodologia

O modelo matematico desenvolvido no presen-
te trabalho foi baseado no modelo proposto por Wang
e Beckermann (1993a). A principal modifica¢do intro-
duzida foi a utilizacdo do modelo de nucleagao Gaus-
siana, em lugar do modelo de nucleagdo instantanea
adotado por estes autores. Utilizou-se a técnica da mé-
dia volumétrica (Nl e BECKERMANN,1991) paraa
defini¢do das equagdes macroscopicas de conserva-
¢do de massa, energia e espécies quimicas para cada
fase presente no interior de um volume elementar re-
presentativo.

O modelo de nucleagio Gaussiana foi introduzi-
do no conjunto de equagdes definido por Wang e
Beckermann (1993a), e a introdug@o desse modelo
implicou na necessidade de se definir equagdes espe-
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cificas para o calculo da evolugao de aspectos geomé-
tricos dos chamados envelopes de graos. Como exem-
plo, pode-se citar a evolug@o do raio médio do enve-
lope e da concentragao de 4rea interfacial entre o en-
velope e o liquido externo.

2.1. Modelo de envelope para a solidifica¢io
equiaxial

No interior de um volume elementar representa-
tivo foram definidos envelopes ao redor dos graos
equiaxiais, conforme mostra a Figura 1. No presente
trabalho o formato destes envelopes foi assumido es-
férico. Analogamente a Wang e Beckermann (1993a),
as equagdes macroscopicas de conservagao utilizadas
foram obtidas integrando-se as equagdes microscopi-
cas de conservagao de massa, energia e espécies qui-
micas, no interior das trés pseudofases definidas no
sistema. Estas pseudofases sdo: o solido (s); o liquido
interdendritico (d) e o liquido extradendritico (1). As-
sumiu-se que a pseudofase solida faz contato apenas
com o liquido interdendritico, quando este est pre-
sente no interior do envelope. Caso contrario, ou seja,
na auséncia deste liquido, o solido apresenta uma
interface de contato esférica com o liquido extra-
dendritico.

envelope
dendritico

Figura 1 - Desenho esquematico do volume elementar repre-
sentativo (REV) contendo alguns envelopes den-
driticos envolvendo grdos equiaxiais em cres-
cimento (WANG;BECKERMANN,1993b). A fase
solida (s), o liquido interdendritico (d), localizado
no interior dos envelopes, ¢ o liquido extraden-
dritico (1), localizado externamente, também estao
mostrados.
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2.2. Equagdes macroscopicas de

conservaciao

As equagdes microscopicas de conservacao fo-
ram integradas no interior de cada uma das trés pseudo-
fases existentes no interior de um volume elementar
representativo (REV) (Figura 1), proporcionando um
conjunto de equagdes macroscopicas de conservacao.
Segundo essa técnica, denominada de média volumé-
trica (“volume averaging”), as integrais de volume das
derivadas no tempo e no espago sdo transformadas
em derivadas da integral de volume da variavel de cam-
po. Detalhes sobre essa técnica podem ser encontra-
dos no trabalho de Ni e Backermann (1991) ou
Ganesan e Poirier (1990).

A aplicacdo da técnica acima as equagdes mi-
croscopicas de conservacgao de massa, espécies qui-
micas e energia resultou nas equagdes de conservagao
macroscopicas utilizadas no presente trabalho. Entre-
tanto, as seguintes hipoteses foram ainda utilizadas para
a obtengao do conjunto final de equagdes:

a) O sistema estudado foi assumido solidificar
com a formagao apenas de graos equiaxiais (graos
colunares nao foram considerados);

b) A temperatura € uniforme no sistema (sistema
isotérmico), ou seja, ndo ha gradientes de temperatura
no seu interior, porém esta temperatura varia com o
tempo;

¢) Amédia volumétrica de qualquer variavel de
campo ¢ uniforme no interior do sistema;

d) A composicao média do sistema € constante,
ou seja, ndo ha troca de massa e soluto com o meio
externo;

) A composicao do liquido interdendritico (fase
d) éuniforme;

f) Nao ha convecc¢ao no liquido;

g) A fase solida ndo se movimenta;

h) A difusao de soluto no sélido é desprezivel;

1) Existe equilibrio termodinamico local na
interface solido-liquido;

) O calor especifico e a densidade sdo constan-
tes e tém o mesmo valor para as trés pseudoases;

k) Novos nucleos formam-se apenas no liquido
extradendritico e podem surgir continuamente durante
toda a solidificagao;

1) No maximo um nucleo de s6lido pode-se for-
mar sobre uma particula de inoculante.

Algumas das hipoteses descritas acima sdo con-
sideradas em grande parte dos trabalhos relacionados
a solidificacdo equiaxial existentes na literatura
(RAPPAZ,1989;WANG e BECKERMANN, 1993a).
Assim, a adogdo dessas hipoteses permite a compara-
¢do entre os resultados do presente trabalho e resulta-
dos publicados na literatura. E importante ressaltar que
restrigoes como a de propriedades termofisicas cons-
tantes poderiam ser facilmente eliminadas caso neces-
sario.

Estas hipoteses definem um modelo matematico
que pode ser usado para simular diversas situagdes
praticas, pois a estrutura de graos de pegas e outros
produtos fundidos € geralmente composta parcialmente
ou completamente de graos equiaxiais. A hipotese de
sistema isotérmico (hipotese b) pode parecer muito
restritiva, porque os gradientes de temperatura estao
sempre presentes nos processos de solidifica¢do. Po-
rém, sempre € possivel definir um volume de controle
de tamanho reduzido e com temperatura aproximada-
mente uniforme no interior de um sistema maior con-
tendo gradientes de temperatura. Desde que este vo-
lume de tamanho reduzido contenha uma quantidade
razoavel de graos equiaxiais, 0 modelo proposto no
presente trabalho poderia ser utilizado para simular a
solidificagdo no volume e prever o tamanho de grao no
seu interior.

Através da utiliza¢ao da técnica das médias
volumétricas e considerando-se as hipdteses simpli-
ficadoras descritas, as seguintes equagdes macros-
copicas de conservagdo foram obtidas (WANG e
BECKERMANN, 1993a):

dT _ o Lr de, [1]
dt c, dt
de dC D [2]
1-k)C, Er =g, EL 45 Z1(C, -C
(=k)C = ese(d )

dg,
—+

d D
Z(SICI):Cd I SeS_I(Cd_Cz) [3]

4
de, sy [4]
dt
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onde €, € € €, representam as fragdes volumétricas
de cada fase; p, ¢ € L fsﬁo a densidade, o calor espe-
cifico e o calor latente de fusdo, respectivamente; 7¢ a
temperatura; 7 € o tempo; C, € a concentragao do liqui-
do interdendritico; C, € a concentragdo do liquido ex-
tradendritico; V¢ a velocidade de crescimento do en-
velope envolvendo o grao equiaxial; S, € a concentra-
cdo de area de interface entre o envelope e o liquido
extradendritico; k € o coeficiente de parti¢cao de soluto;
D, ¢ o coeficiente de difusdo de soluto no liquido; 6, é a
espessura efetiva de difusdo de soluto ao redor dos en-
velopes dendriticos; R é a taxa de resfriamento no sis-
tema antes do inicio da solidifica¢@o. O principio de
conservacao de massa para a fase liquido interdendriti-
co esta implicito na relagdo constitutiva € + € + € = 1.
Entre as hipoteses apresentadas anteriormente,
considerou-se que o liquido interdendritico possui uma
concentragao homogénea de soluto (hipdtese e) e que
este liquido estd em equilibrio termodinamico com o
solido (hipotese 1). Conseqiientemente, considerando
que a linha liquidus do diagrama de fase seja uma reta,
pode-se calcular a concentragdo do liquido inter-
dendritico atraves da equagdo C, =(T - T ))/m,, onde
T, ¢ a temperatura de fusdo do metal puro e m € a
inclinagdo da linha liquidus do diagrama de fases.

2.3. Modelos microscopicos
2.3.1. Modelo de nucleacio

No modelo de nucleagdo empregado, con-
siderou-se que os nucleos poderiam surgir no liquido
extradendritico em diferentes temperaturas, durante
todo o seu periodo de resfriamento. Este modelo ¢
diferente daquele utilizado por Wang e Beckermann
(1993a), denominado de nucleacdo instantanea, onde
se assumiu que todos os niicleos surgiam a uma mesma
temperatura. No presente trabalho, a nucleagdo de no-
vos graos depende do super-resfriamento no liquido
extradendritico, definido como

AT = (T,

lig _T) [5]

onde T ¢ a temperatura liquidus do liquido extra-
dendritico de composi¢do C, e 7 € a temperatura ins-
tantanea do sistema. Nos modelos de solidificacao
equiaxial propostos na literatura, utilizou-se a tempe-

ratura liquidus calculada para a concentragao inicial de
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soluto no liquido (THEVOZ, DESBIOLLES e
RAPPAZ, 1989), C,, ou seja, Tliq=]}+mLC0. No
presente trabalho, entretanto, no calculo do super-
resfriamento utilizou-se a temperatura liquidus do liquido
extradendritico, ou seja, calculada com base na con-

centragdo C,com o auxilio da seguinte equagio

T,

W =T, +mC, [6]

O aparecimento de novos nucleos com o au-
mento do super-resfriamento foi simulado utilizando-
se uma distribuigao de super-resfriamentos criticos para
nucleagio que obedece a uma distribuigdo Gaussiana
como a adotada por Thévoz, Desbiolles e Rappaz
(1989). Neste caso, a fungdo densidade de distribuicdo
de super-resfriamentos para nucleagao, A7, foi cal-
culada como

dn en (AT-AT,Y [7]
dAT  2n AT, 2AT,

onde n ¢ a densidade de numero de nucleos ou graos
no sistema; n, € a maxima densidade possivel de
numero de nucleos ou graos (assumida igual a den-
sidade de niimero de substratos devido a hipotese 1);
AT ¢ o super-resfriamento medio para nucleagio e
AT _ ¢ o desvio padrdo da distribuigdo. Dessa forma,
a funcao de distribuicdo acumulada (ou funcao repar-
ticdo) € obtida a partir da integragao da equagao [7].

A equagao proposta por Thévoz et al. (1989)
difere da equagdo [7], porque a fra¢dao de liquido
extradendritico, €, ndo estéa presente ao lado direito
da equagdo. Apesar desta diferenca ndo alterar signi-
ficativamente os resultados, pois € = 1 durante pratica-
mente todo o periodo de nucleagdo, a Eq. [7] repre-
senta com maior precisao o sistema fisico, porque o
surgimento de novos nucleos ocorre apenas no liquido
extradendritico, que € onde existe super-resfriamento.

2.3.2 Crescimento dos griaos equiaxiais

Como assumido em outros modelos de solidifi-
cacdo equiaxial (WANG e BECKERMANN, 1993a,
1993b), quando o grao equiaxial ¢ dendritico a velo-
cidade de crescimento do envelope € considerada igual
a da ponta dos bragos dendriticos, dada por (LIPTON
etal., 1984)
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Dm, (k 1)C,

V= L(v' (@) L8]
onde € ¢ a supersaturagdo adimensional de soluto;
Iv!(Q) é o inverso da fungdo de Ivantsov (KURZ e
FISHER,1989) e I" ¢ o coeficiente de Gibbs-Thomson.
A supersaturacdo €2, que representa a forga motriz para
o crescimento do envelope dendritico, ¢ definida por

_ G-¢ [9]
Ca (1 _k)

Quando o grao equiaxial ¢ uma esfera solida (ndo ¢
dendritico), ou seja, ndo ha liquido interdendritico no
interior de seu envelope, a equacdo [8] ndo pode ser
utilizada para calcular a sua velocidade de crescimento.
Neste caso, a velocidade sera obtida diretamente da
taxa de variacdo da fracdo de solido com o tempo
através de

S dt

Nos trabalhos de Martorano, Beckermann e Gandin
(2003), e Wang e Beckermann (1994), a velocidade
de crescimento de cada envelope foi sempre calculada
através da Eq. [10], mesmo quando este era totalmente
solido, ndo representando precisamente este tipo de
crescimento.

2.3.3. Evolucao da concentracao de area
interfacial de envelope

A concentragdo de area de interface entre o
envelope que envolve os graos equiaxiais e o liquido
extradendritico, S, € um pardmetro de grande impor-
tancia para o presente modelo. Esta concentragao con-
trola o aumento da fragao volumétrica de envelope,
€, catroca de soluto com o liquido extradendritico.
No caso da densidade de nimero de graos (ou en-
velopes), n, permanecer constante (modelo de nuclea-
¢do instantanea), existe uma relagdo simples entre S,
€, e n. No entanto, quando novos nucleos aparecem
constantemente durante o resfriamento, existem envelo-
pes de diversos tamanhos e a sua densidade de nimero
aumenta com o tempo. Conseqiientemente, foi necessa-
rio desenvolver um modelo para prever a evolugdo de
S, com o tempo.

Assumindo que todos os envelopes possuem a
mesma velocidade de crescimento no instante t, o
calculo da evolugao da concentracao de area interfacial
de envelope com o tempo pode ser feito através das
equacdes abaixo

dsS _

LS §n I, (1]
d(iR, ) [12]
————=Vn

dt
ondeS e R ., Tepresentam a concentragdo de area

estendida de envelope e o raio estendido médio dos
envelopes. Estes valores estendidos sdo aqueles que
os envelopes apresentariam caso nao houvesse sobre-
posi¢do durante o crescimento. Entretanto, a sobre-
posicao afeta consideravelmente a concentragdo de
area verdadeira, S , a partir de um estagio intermedia-
rio da solidificagdo at€ o seu final, quando S, deve ser
nulo. No presente trabalho foi assumido que os enve-
lopes estdo posicionados aleatoriamente no interior do
volume do sistema. Dessa forma, a corregdo de Avrami
foi utilizada para considerar a sobreposicao dos enve-
lopes equiaxiais (BRADLEY,1993; CHARBON e
RAPPAZ,1992), resultando em

S,=¢ Se ost [13]
No inicio da solidificagdo € — 1, portanto a corregdo
¢ desprezivel, mas no seu estagio final, €, — 0 e,
portanto S, — 0, como esperado.

3. Resultados e discussido
3.1. Verificacao do modelo proposto

Os resultados do modelo proposto no presente
trabalho foram comparados com os resultados obtidos
por Wang e Beckermann (1993b). O modelo imple-
mentado foi baseado no modelo proposto por estes
autores, que assumiram que a nucleacdo ocorreria em
um Unico instante, ou seja, todos os nicleos apareceriam
instantaneamente no momento em que um dado super-
resfriamento critico fosse atingido. Além disso, este mo-
delo considera que todos os nicleos surgem a uma

Publ. UEPG Exact Earth Sci., Agr. Sci. Eng., Ponta Grossa, 13 (2): 17-29, ago. 2007



temperatura imediatamente abaixo da temperatura
liquidus, isto €, considera que o super-resfriamento
paranucleacao € igual a zero. Essas limitagdes foram
eliminadas no presente modelo com a utilizagdo de uma
distribuigao de super-resfriamentos criticos para a nu-
cleacdo, definida pela Eq [7].

As propriedades da liga Al-5%Si utilizadas para
as simulagdes estao apresentadas na Tabela 1. Reali-
zaram-se trés simulagoes, cada uma considerando uma
densidade de nimero de particulas de inoculante (n,)
diferente: n =2,39.10""m>, n;=2,39.10°m™ ¢
n,=2,39.10°m>. As demais condi¢des de simulagdo
estdo apresentadas na Tabela 2.

Tabela1- Propriedades da liga Al-5%Si utilizadas nas simu-
lagdes, onde 7, ¢ a temperatura do eutético e 0s
outros simbolos foram apresentados no texto .

Propriedade Valor
T,(K) 933
L,(J/kg) 3,72x10°

¢, (J /kg.K) 921,5

P (Kg/ m3) 2550,0
m, (K /% peso) -1,7
k(=) 0,117

T (mK ) 9x10°
T, (K) 850

D,(m*/s) 3x107

Tabela2- Condi¢des de simulagdo para a comparagdo com o
modelo de Wang e Beckermann (1993b), onde 7, ¢
a temperatura inicial, C; € a concentragdo média de
soluto no sistema e At € o passo de tempo empre-
gado na solu¢do numérica.

Pardmetro Valor
T, (K) 894,5
G (% peso) S
AT'N (K ) 10-2
AT, (K) 10
At (s) 107
R(K/s) 45

)

A Figura 2(a) mostra as curvas de resfriamento
obtidas através do modelo proposto no presente tra-
balho e aquelas apresentadas por Wang e Beckermann
(1993b). Observa-se que, de modo geral, os resultados
dos dois modelos estdo bem proximos, porém nota-se
uma discrepancia durante a recalescéncia para as simu-
lagdes B e C. Essa diferenca entre os resultados dos
dois modelos deve-se a uma corregao utilizada no
presente trabalho, que nao foi considerada no modelo
de Wang e Beckermann (1993b), referente a sobrepo-
sicdo dos graos (Eq. [13]). Wang e Beckermann
(1993b) utilizaram a concentragdo estendida, S, , , sem
a corre¢ao de Avrami.

0.00 - — Modelo

- - - - Wang e Beckermann

A-n,=239.10" m>

0.05 4
010 +
015 A
020 4 B-1n,=2,39. 10 m>
025 4
030 A

035 +

Temperatura Adimensional

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25
Tempo Adimensional

(@)

0,00 - —— Modelo
A-239.10" m?

- - - - Wang ¢ Beckermann

7 B-239.10°m”

C-2,39.10°m’

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25
Tempo Adimensional

(b)

Figura 2 - Curvas de resfriamento obtidas através do presente
modelo e apresentadas por Wang ¢ Beckermann
(1993b) para trés densidades de numero de par-
ticulas inoculantes, 7. Duas situagdes sdo apre-
sentadas: (a) com e (b) sem a corre¢do de Avrami.
Tempo Adimensional = ¢ R t/L; Temperatura
Adimensional = (T -T/T,T, ).

Em uma segunda verificacdo, o presente modelo
foi adaptado para também ndo considerar a correcao
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da sobreposi¢do dos grdos, ou seja, a corre¢ao de
Avrami (BRADLEY,1993). Quando a corre¢ao ndo ¢
realizada, a discrepancia observada na Figura 2(a)
desaparece como mostra a Figura 2(b). Assim, verifica-
se que os resultados apresentados pelo presente mo-
delo estdo em pleno acordo com os resultados obtidos
por Wang e Beckermann (1993b).

3.2. Analise paramétrica

Algumas variaveis de processamento funda-
mentais para a solidificacdo equiaxial da liga Al-Si foram
selecionadas para uma analise paramétrica do modelo
matematico construido. Essas varidveis s3o: a densidade
de nimero de particulas de inoculante (), a taxa de
resfriamento (R), o teor medio de soluto (C,), o super-
resfriamento médio para nucleagdo (A7) € o desvio
padrao da distribui¢do de super-resfriamentos (AT).
Inicialmente, definiu-se uma determinada condigao de
simulagdo, apresentada na Tabela 3, como sendo a con-
digao de referéncia. Posteriormente, o efeito da altera-
¢do de apenas uma das varidveis mencionadas anterior-
mente foi analisado. Esta analise esta apresentada nos
proximos subitens.

Tabela3- Condicdes utilizadas na simulac¢do de referéncia
da solidificacdo equiaxial da liga Al-Si.

Propriedade Valor
T, ( K) 909,9
G (% peso) 3
AT, (K) 3
AT, (K) !
N, (m™) 10
At (s) 107

3.2.1. Efeito da quantidade de inoculante

A densidade de nimero de particulas inoculantes,
n,, representa a maxima densidade final de nimero de
graos possivel, porque foi assumido que no maximo
um nucleo de sélido pode-se formar sobre uma par-
ticula de inoculante (hipotese 1).

A Figura 3 mostra as curvas de resfriamento
calculadas para as duas densidades de particulas ino-
culantes selecionadas: n,=10°m” e n,= 10" m> Os
outros parametros de entrada foram mantidos iguais
aos da simulagao de referéncia (Tabela 3).

915 np=10"m?
----np=10"m”
910+
905
g P R I
| '
£ 900 | ' .
o
£ .
F 895 .
890 : : : : : : : :

0 10 20 30 40 50 60 70 80
Tempo, t (s)

Figura 3 - Curvas de resfriamento para duas densidades de
niimero de particulas de inoculante, 7.

Percebe-se através da Figura 3 que, paran, =
10 m?, arecalescéncia tem inicio em aproximadamente
20 segundos e a temperatura de 891 K. Entretanto,
para uma quantidade bem superior de particulas de
inoculante, isto €, paran,= 10" m™, arecalescéncia
ocorre em um tempo inferior a 3 segundos € em uma
temperatura maior, de aproximadamente 908 K.
Portanto, os resultados exibidos no presente trabalho
mostram que quanto maior a quantidade de inoculante
maior serd a temperatura em que o fendmeno da
recalescéncia tem inicio. Esses resultados estao de
acordo com os resultados calculados por Rappaz e
Thévoz (1987) e com resultados experimentais de
analise térmica.

Narealidade, para maiores quantidades de ino-
culante, observou-se que a fragdo volumétrica de sélido
comega a crescer significativamente em um instante de
tempo menor, influenciando diretamente a curva de
resfriamento através da liberagao do calor latente. A
Eq. [1] mostra que o calor latente liberado ¢ diretamente
proporcional a taxa de variagdo de fracdo de s6lido
com o tempo, J€ /0t. AFigura 4 mostra a evolugao da
fracdo de solido para as duas densidades de nlimero
de graos utilizadas.
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Figura 4 - Evolu¢ao da fracdo volumétrica de sélido com o
tempo para duas densidades de numero de par-
ticulas de inoculante, 7.

Observa-se que a fragao de solido comega a
crescer exatamente no mesmo instante em que se ob-
serva o inicio da recalescéncia na Figura 3, confirman-
do, dessa forma, a influéncia direta da fragdo volumétrica
de sélido sobre a temperatura, e consequentemente,
justificando os efeitos da quantidade de inoculante so-
bre a curva de resfriamento.

3.2.2. Efeito da taxa de resfriamento

A Figura 5 mostra as curvas de resfriamento obti-
das para as taxas de resfriamento de 0,01 e 10 K/s.
Percebe-se claramente que, para a maior taxa de res-
friamento (Figura 5b), a temperatura diminui mais ra-
pidamente e a recalescéncia € atingida ap6s um super-
resfriamento maior. Deve-se notar que, conforme a
temperatura decresce a partir do valor inicial, ocorre
continuamente o aparecimento de novos graos através
da nucleagao. Entretanto, no inicio da recalescéncia,
apos o ponto de minimo na curva de resfriamento, a
temperatura comega a aumentar eliminando o super-
resfriamento existente e, portanto, parando o proces-
so de nucleagdo. Logo, a densidade de nimero de
graos existentes no instante da minima temperatura antes
darecalescéncia serd a densidade final e estara direta-
mente relacionada ao tamanho final de grao. Assim,
como a temperatura minima sera menor em maiores
taxas de resfriamento, uma maior quantidade de nu-

25)

cleos sera formada, resultando em uma maior densi-
dade final de nimero de graos e em um menor tama-
nho de grao.

9104

N

906 -

908 -

Temperatura, T (K)
©
o
=
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|
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[(e] © (<]
o o o
B [« [e3)
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Figura5- Curvas de resfriamento para diferentes taxas de
resfriamento R: (a) 0,01 K/s ¢ (b) 10 K/s.

A Figura 6 mostra como a densidade de nimero
de graos no liquido extradendritico varia com o tempo
durante a simulacdo da solidificacdo. Na Figura 6(a),
onde a taxa de resfriamento é de 0,01 K/s, a densidade
de nimero de graos atinge um limite maximo de 6 x
10° m?. Entretanto, para uma taxa de resfriamento de
10 K/s (Figura 6(b)), observa-se uma maior densidade
final de nimero de graos, n = 10"’ m?, que ¢ pra-
ticamente o valor méaximo possivel (n ). Desta forma,
na taxa de resfriamento de 10 K/s, todos os substratos
para nucleagdo heterogénea foram ativados e con-
tribuiram para a nucleag@o dos graos.
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Figura 6 - Densidade de nimero de graos em fungdo do tem-
po para diferentes taxas de resfriamento R: (a) 0,01
K/s e (b) 10 K/s.

3.2.3. Influéncia do teor de soluto

Observa-se experimentalmente que um aumento
na concentragdo média de soluto (C,) em ligas binarias
promove um refinamento da estrutura, ou seja, uma
diminuigao no tamanho de grao final médio (TG). Essa
influéncia do teor de soluto normalmente ¢ medida pelo
fator de restricdo de crescimento, GRF (“Growth
Restriction Factor’), o qual esté diretamente relacionado
com C através da relagdo GRF = (k — )m/C,
(JOHNSSON, 1994). Para a obtengao de resultados
que comprovem esse efeito, foram feitas simulagdes
para dois teores médios de soluto diferentes: C;=0,5%
¢ C,=6%. As demais condigdes foram mantidas iguais
as da simulagao de referéncia.

A Figura 7 exibe a evolucdo da densidade de
numero de graos em fungdo do tempo para as duas
concentracdes mencionadas acima. Percebe-se que,
parauma concentracao de 6,0 %, a densidade final de

numero de graos praticamente atinge o valor maximo
possivel, ou seja, n,= 10" m™, equivalente a um tama-
nho de grao finalde = 4 mm. Entretanto, para uma
concentracdo inicial de 0,5 %, a densidade final atinge
um valor menor, proximo de 1,5.10°m, representando
um tamanho de grao de = 7 mm. Como € observado
experimentalmente, o modelo mostra que o aumento
da concentracao de soluto causa um aumento da den-
sidade final de graos e, portanto, uma diminui¢ao do
tamanho de grao final.

——Co=6,0%

1,20E+07- e -Cp=0,5%

1,00E+07-

& 8,00E+061

n(m

= 6,00E+06

4,00E+06-

Densidade de Nimero de
Graos,

2,00E+06-

0,00E+00 T T T T )
0 3 6 9 12 15

Tempo, t (s)

Figura 7 - Evolu¢ao da densidade de nimero de graos com o
tempo para dois teores meédios de soluto, C,,.

3.2.4. Influéncia do tipo de inoculante

Algumas simulagdes foram realizadas para se
examinar o efeito do tipo de inoculante na solidificagdo
equiaxial. O tipo de inoculante ¢ definido através da
sua distribui¢do de super-resfriamentos para nucleagao,
fornecida pela Eq. [7], que apresenta dois parametros
importantes: o super-resfriamento médio para nu-
cleagdo, AT , e 0 desvio-padrio da distribuigdo, AT .
Estes pardmetros foram alterados separadamente,
enquanto todas as outras condi¢des foram mantidas
iguais as da condicdo de referéncia (Tabela 3). Na
analise do super-resfriamento médio, foram adotados
AT =1KeAT =9 K. AFigura 8 mostra as curvas
de resfriamento obtidas para os dois casos. Percebe-
se que, para um maior valor de AT , a temperatura
onde ocorre o inicio da recalescéncia € menor. Obser-
va-se ainda que valores maiores de AT retardam o
inicio da nuclea¢do e diminuem a densidade final de
nucleos, como mostra a Figura 9.
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Figura 8 - Curvas de resfriamento para dois valores de super-
resfriamento médio para nucleagéo, AT .
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Figura 9 - Densidade de nimero de graos em fung@o do tem-
po para dois valores de super-resfriamento médio
para nucleagdo, AT .

Outra simulagao foi realizada com a intengado de
analisar os efeitos do desvio padrdo (AT) da dis-
tribui¢ao de super-resfriamentos criticos. Foram con-
siderados AT_= 0,001 K e AT_= 5,0 K. Os resul-
tados estdo apresentados na Figura 10. Observa-se
que praticamente ndo ha mudancga na curva de resfria-
mento, inclusive na recalescéncia. Dessa forma, conclui-
se que o parametro AT ndo exerce influéncia signifi-
cativa sobre a curva de resfriamento para a faixa de
valores examinados.

)

866 —— AT, = 0,001 K
----AT4=5,0K

Temperatura,

0 20 40 60 80 100
Tempo, t (s)

Figura 10 - Curvas de resfriamento para dois valores de des-
vio padrao da densidade de distribui¢@o de super-
resfriamentos criticos para a nucleagdo, AT .

AFigura 11 mostra a evolucdo da densidade de
nimero de graos com o tempo. Nota-se que, para AT
=0,001 K, praticamente todos os nucleos sdo ativados
no mesmo instante, aproximando-se das condi¢des do
modelo instantaneo de nucleagao.
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Figura 11 - Evolucdo da densidade de nimero de nucleos
em fungdo do tempo para dois valores de desvio
padrdo AT _da distribui¢do Gaussiana de super-
resfriamentos para nucleagao.
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Conclusoes

Um modelo matematico para a previsao da for-
magao de graos equiaxiais durante a solidificagdo de
ligas binarias esta sendo proposto. O modelo utiliza o
conceito de envelope dendritico e assume, como uma
de suas principais hipdteses, que o sistema apresenta
temperatura uniforme, porém variavel no tempo. Des-
ta forma, o modelo poderia representar a solidificagao
de um volume de controle de tamanho reduzido, defi-
nido no interior de uma regido com gradientes de tem-
peratura.

Inicialmente, o modelo foi utilizado para simular
a solidificacdo nas condi¢des impostas por Wang e
Beckermann (1993), mostrando uma excelente ade-
réncia as curvas de resfriamento calculadas por estes
autores quando o efeito da sobreposi¢do dos graos
(corre¢@o de Avrami) ndo era considerado. Posterior-
mente, foi realizada uma analise paramétrica do mode-
lo implementado. Esta anlise mostrou que a densida-
de final do nimero de graos equiaxias aumenta com:
(a) o aumento do nlimero de substratos para a nuclea-
¢do heterogénea (n,); (b) 0 aumento da taxa de res-
friamento (R); (¢) o aumento no teor médio de soluto
(C)) € (d) adiminuigdo do super-resfriamento médio
paraanucleagdo (DT ). Observa-se também que um
acréscimo na densidade de numero de substratos au-
menta os valores de temperatura nas quais ocorre a
recalescéncia. Finalmente notou-se que o desvio pa-
drao da densidade de distribui¢do de super-resfria-
mentos para a nucleagdo (AT ) possui um efeito des-
prezivel nas curvas de resfriamento para as faixas es-
tudadas.
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