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Resumo: Modelos numéricos que possam simular o fendémeno de solidificacdo sdo importantes, visto que a
solidificagdo estd presente em quase todo o processo de fabricacdo de materiais. Entre estes modelos o Campo de
Fase ficou conhecido como sendo uma técnica capaz de simular interfaces complexas, num sistema super-resfriado.
Este trabalho tem como objetivo o estudo do Modelo do Campo de Fase, pois este tem se tornado uma ferramenta
popular para a simulagdo e modelagem de estruturas dendriticas. Estruturas que influenciam fortemente as
propriedades dos produtos obtidos pelo processo de solidificacdo. Para uma substdncia pura o modelo utiliza duas
equagoes de estado: equagdo de fase e energia, que sdo acopladas pelos seus termos fontes. Neste trabalho, serdo
apresentadas diversas simulagodes do crescimento dendritico, objetivando uma relagcdo qualitativa entre as formas das
dendritas apresentadas e os pardmetros fisicos do Modelo do Campo de Fase. Entre estes estudos devemos citar a
importdncia da fonte de ruidos para as ramificagoes laterais das dendritas em algumas simulagoes.

Palavras-chave: Campo de Fase, solidificacdo, dendrita, modelagem.

1. INTRODUCAO

A produgdo de quase todos os objetos produzidos pelo homem envolve a solidificagdo em algum estagio do seu
processo de fabricacdo. A solidificacdo € importante, porque € o principal fendmeno do processo de fundi¢do, o qual é
um método muito econdmico. As estruturas que sdo resultantes desse processo: as dendritas influenciam drasticamente
as propriedades dos produtos obtidos via processo de solidificacao.

Como todas as transformacdes de fase, a solidificacdo se processa em duas etapas sucessivas: nucleagdo e
crescimento da nova fase em meio a anterior. Assim sendo, o termo nucleacdo traduz o modo pelo qual a fase sélida
surge de maneira estavel, no seio da fase liquida, sob a forma de pequenos ntcleos. Por outro lado, o termo crescimento
traduz o modo pelo qual esses nicleos crescem sob a forma de cristais ou graos cristalinos. A nucleagdo pode acontecer
sob as duas seguintes condicdes:

a) Nucleagdo heterogénea — a fase sélida surge em meio a fase liquida, contando com a contribui¢do energética de
agentes estranhos ao sistema, tais como impurezas, inclusdes sélidas, paredes do molde, inoculantes e aditivos que
correspondem aos casos mais freqiientes na pratica.

b) Nucleacdo homogénea - a nucleacido da fase s6lida em meio a fase liquida, sem que haja interferéncia ou
contribuic@o energética de elementos ou agentes estranhos ao sistema.

O método do Campo de Fase, foco deste trabalho, ndo inclui o tipo de nucleagdo (heterogénea ou homogénea).
Admite-se que um ntcleo adicionado previamente ao sistema serd estdvel e dependendo das condigdes do sistema,
como por exemplo, o super-resfriamento (47), poderd o nicleo desenvolver-se.

A maneira pela qual o niicleo sélido cresce durante a solidificacdo vai depender da estrutura atdmica da interface
sélido/liquido, que pode ser dividida em dois tipos segundo (Furtado, 2005):

a) Interface difusa, que se caracteriza pela separacéo entre o sélido (regido ordenada atomicamente) e o liquido
(regido desordenada atomicamente) por meio de uma faixa mista de regides ordenadas e desordenadas com espessura de
aproximadamente algumas dezenas de dtomos.
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b) Interface facetada, que se caracteriza pela separacdo entre a fase sdlida e a liquida por meio de uma faixa
abrupta e nitida com nao mais que 5 4tomos.

A interface difusa é normalmente encontrada nos metais, enquanto a interface facetada € tipica dos ceramicos,
segundo (Furtado, 2005).

No método do Campo de Fase, a espessura da interface é uma questdo importante, pois o método correlaciona um
pardmetro & com a espessura real da interface. Este pardmetro tem uma ordem de grandeza superior a da espessura da
interface; isso permite que se utilizem, durante as simula¢des, malhas mais grosseiras com um nimero menor de
volumes de controle, minimizando, portanto, o esfor¢o computacional.

Devido a importincia do processo de solidificacdo muitos pesquisadores t€m focado os seus estudos nesta drea
utilizando-se de novas técnicas computacionais que possam realizar a modelagem e simulacdo deste processo. Neste
sentido, surgiu o método do campo de fase que simula o processo de solidificacdo com interface sélido/liquido
complexas.

2. 0O METODO DO CAMPO DE FASE

Em muitas situacdes praticas € impossivel a determina¢do de uma solucdo analitica pelos modelos matematicos
tradicionais para tratar os processos de solidificacdo. Os métodos tradicionais de simulagdo, baseados em equagdes de
transporte cldssicas, tornam-se ineficientes para o tratamento de fendmenos onde devem ser considerados regimes de
solidificagdo metaestdveis como, por exemplo, no caso de substincias puras, onde a frente da solidificagdo avanca
através de uma fase liquida super-resfriada. Nestes casos a interface sélido/liquido pode adquirir uma geometria
complexa, que depende localmente da curvatura, da velocidade de solidificacdo e, ainda, sob a influéncia da anisotropia.
Por esta razdo um considerdvel esfor¢o tem sido empregado no desenvolvimento de métodos numéricos. Deste esforco
surgiu o Método do Campo de Fase, uma técnica matemdtica baseada na termodindmica, para descrever o processo de
transformacdo de fase, por exemplo, de um liquido a sélido. Uma das caracteristicas do Método do Campo de Fase € a
idéia de uma interface difusa entre as fases. O parametro Campo de Fase (¢) foi introduzido ao modelo, e podem deter
os valores a partir de 0 (liquido puro) até 1 (sélido puro), para cada ponto do volume de material, a sua transi¢do entre 0
e 1 determina a regido da interface. No caso de materiais cristalinos puros o método do campo de fase se caracteriza
pela solugdo simultanea das equagdes de energia e fase.

2.1. Equacdes Governantes

A equagdo do Campo de Fase foi representada em recente trabalho (Furtado, 2005), da seguinte forma:
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O primeiro termo do lado esquerdo da Eq. (1), representa o termo transiente. A varidvel do método do campo de
fase ¢ definida como ja foi dito em ¢ = 0 no estado liquido e ¢= 1 para a regido do sélido. Todos os termos da equagdo
de fase t€m valores diferentes de zero na regido da interface, ou seja, quando a varidvel ¢ estd entre 0 e 1. O primeiro
termo do lado direito da equacdo representa o termo difusivo. As derivadas cruzadas (segundo e terceiro termo)
representam o fator de anisotropia do crescimento dendritico. O quarto termo representa a tensdo superficial da
interface, ou seja, este termo inibe o avanco da interface para dentro da regido liquida. O quinto e ultimo termo
representa a for¢a motriz do processo de solidifica¢do, que é obtido pela relacdo (7-Tm)/Tm onde Tm é a Temperatura
de fusdo do metal e 7 é a temperatura calculada no ponto pela equag@o de energia. M( ) é o pardmetro que determina a
mobilidade da equagdo de fase e, portanto controla o termo transiente da Eq. (1). A interface difusa é controlada pelo
pardmetro & 6). O angulo 6 ¢ o dngulo de orientacdo do vetor normal a interface com relag¢@o ao eixo x. O pardmetro w
corresponde a densidade de energia associada a frente de solidificacdo, enquanto que AH representa o calor latente
liberado na transformac@o de fase. A funcdo g(¢) é nula em O e +1, isto garante que a densidade de energia terd valores
diferentes de zero somente na regido da interface. Para um comportamento suave de ¢ dentro dos valores limites (0 e 1),
se faz necessdrio o uso de uma func¢do suavizante A( @).

Os valores das fungdes g( @) e h( ¢) descritas por (Boettinger, 2002) sdo os seguintes:

g(P)=¢>(1-9)° @)
h(g) = ¢’ (10—15¢ + 69°) 3)

Os parametros M(6) e g 6) descritos por (Boettinger, 2002) sdo obtidos através das seguintes equacdes:
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M) =M,[1+5, cos j(6-6,) )
£(0)=¢g,[1+0, cos j(0-6,)] (5)

Onde M(6) e g 6) sdo constantes anisotropicas , € orientacio da interface com maxima anisotropia e j controla o
nimero de ponta da dendrita, que crescerdo a partir do nicleo solidificado. O j vale 0 no caso isotrdpico, e 4 para
anisotropia de 4 direcdes e 6 para 6 diregdes.

Outras trés relagdes descritas por (Boettinger, 2002) fornecem os valores dos pardmetros M, &e w:

&, =42734,0, ©

w=6,620 )
Ay
— Tmﬂ(f (8)
" 2,73AHA,

Onde 24,6 a espessura da interface e 15" é o coeficiente linear cinético da interface.

Além disso, deve ser adicionado ao lado direito da Eq. (1) de um termo referente a fonte de instabilidade da frente
de solidificacdo, conhecida como fonte de ruidos. Este termo favorece a obtencdo de uma estrutura dendritica
assimétrica em relag@o as ramificagdes primdrias, estes ruidos tém como objetivo representar as perturba¢des ocorridas
na interface durante o processo de solidificagdo. A equagdo que representa estes ruidos foi descrita por (Warren &
Boettinger,1995):

Noise =16.a.r.¢*(1—¢) 9

O r é o numero aleatério gerado entre —1 e +1, e a € o fator de amplitude do ruido. Pela Eq. (9), pode-se observar
que o ruido tem o seu valor mdximo em ¢ = 0,5, sendo nulo em ¢=0¢e ¢ =1, ou seja, os ruidos sdo gerados na regido
interfacial.

A Equacdo de energia representada por (Furtado, 2005) tem a seguinte forma:

oT

= _DV2T+ h(¢) ¢ (10)

O primeiro termo do lado esquerdo representa o termo transiente da equagdo de energia. O primeiro termo do lado
direito representa o termo difusivo, D € a difusidade térmica. O segundo representa o termo fonte, onde cp € o calor
especifico.

Se considerarmos uma substincia pura, a Eq. (1) serd acoplada a Eq. (10), através do termo fonte.

Neste trabalho toda simulacdo se concentrard em materiais cristalinos puros, no caso o niquel. A espessura da
interface é definida pela distancia entre ¢ que varie de 0.1 a 0.9. Os dados usados neste trabalho foram retirados de
(Kim, 1999). Assumindo Jy= 0 e 8.= 0,025, e usando ¢, = 0,37 J/m* e ,uok= 2 m/s K para a fusdo do niquel puro e 24y=
8 x 10° m por convemen(:la numérica. Com T, = 1728 K e AH = 2,35 x 10” J/m®, onde obtemos 80 2,01 x 10*
(J/m)”2 w=0,61x10°J/m’e My=13,47 m 3/s J. Os outros parametros na Eq. (1) sdo D = 1,55 x 10° m%se ¢, =542x
10° J/m’ K.

3. METODO NUMERICO

Para a solucdo das equacdes de fase e energia sera utilizado um esquema de diferencas finitas explicito. E para
gararantir essa convergencia serd adotada duas condigdes de estabilidade que devem ser respeitadas, que foram descitas
por (Kim, 1999) como At<AP/AD e A< AP/(4ME). A distancia entre os pontos do grids vale Ax = Ay =2 x 10% m; jdo
At vale 7,74 x 10" s, o que garante obedecer a uma das condi¢cdes de convergéncia. O nicleo solidificado serd
adicionado no meio do dominio computacional e ha condi¢des adiabdticas em suas fronteiras.

Toda os cédlculos foram desenvolvidos num computador Intel Dual Core, 3,00 GHz e 8,00 GB de RAM.
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4. RESULTADOS

Através do método do Campo de Fase foi possivel gerar uma dendrita conforme a fig. (1). Essa dendrita foi gerada
num grid 1000x1000, com j = 4 (quatro pontas), super-resfriamento de AT = 528 K e crescimento preferencial num
angulo de 45°. Na fig. 1 observa-se bracos primdrios bem desenvolvidos, e bracos secunddrios que cresceram
perpendicularmente a partir dos bragos primdrios. Alguns pequenos bragos tercidrios comegaram a se desenvolve a
partir dos bracos secunddrios. Esses bragos tercidrios cresceram paralelamente aos bracos primdrios, com uma
particularidade, os bragos cresceram em um lado dos bragos secunddrios. Isto e explicado pela distribuicdo do campo
térmico, a ramificacdo prefere a diregc@o da liberacao de calor.

Outro fendmeno que pode ser observado na fig. (1), € que o comprimento dos bracos secunddrios aumenta a
medida que se afastam das pontas das dendritas. Este fendmeno acontece em dois estdgios. Primeiro, perto da ponta da
dendrita os pequenos bragos secunddrios que surgem competem entre si, € alguns crescem mais rapido que outros, € 0s
que crescem primeiro inibem o crescimento dos outros. E depois, ndo hd grande competicdo entre bragos desenvolvidos,
isto acontece devido ao espacamento que existe entre eles.

2E-05

1.6E-05

4E-06

0 4E-06  BE-06  1.2E-05 16E-05  2E-05
X (m)

Figura 1. Dendrita gerada de um niicleo solidificado no centro dominio computacional.

A fig. (2) representa o perfil térmico da dendrita mostrada na fig. (1), como a figura mostra o liquido longe da
interface ndo foi alterada significativamente, e a regido ja solidificada apresenta o maior gradiente de temperatura, isto
se deve ao fato de liberagdo do calor latente durante a mudanca de fase. A regido da interface possui uma temperatura
intermediaria entre a regido solidificada e a regido ndo solidificada. Devido ao efeito da difusividade térmica, as
mudancas de temperatura ocorrem primeiro, e logo apds a transformacdo de fase. Isto é uma condic@o para ocorrer as
ramificagdes na estrutura dendritico, caso este fendmeno nao ocorra, a interface sélido/liquido avanga para dentro do
liquido na forma de uma superficie plana.
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Figura 2. Perfil de temperatura de uma dendrita de grid 1000x1000.

Na fig. (3) duas dendritas com diferentes dngulos de orientagdo de crescimento sdo representados. A fig. (3).a
mostra uma dendrita com dire¢@o de crescimento preferencial 6,=45°, ja na figura (3).b a dendrita tem &,=90°.

X (m) X (m)

(@) (b)

Figura 3. Influéncia do dngulo preferencial de crescimento na formacio da dendrita. (a) ,=45 e (b)
4=90°.

Na fig. (4) trés dendritas com diferentes nimeros de pontas sdo mostrados. A fig. (4).a representa um caso
isotrépico em que a dendrita possui numero de pontas igual a j = 0, nas fig. (4).b e (4).c representam casos
anisotrépicos onde o numero de pontas sio respectivamente, j =4 e j = 6.
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Figura 4. Influéncia do nimero de pontas na formacao da dendrita. (a)j=0,(b)j=4e (c)j=6.

Na fig. (5) trés dendritas com diferentes valores de amplitude de ruidos sdo mostrados. Quanto maior o valor da
amplitude de ruido, maior serd a assimetria entre ramifica¢des da dendrita, ji que os ruidos representam perturbagdes
durante a solidificacéo. E essas perturbag¢des simulam o caso real, onde a solidificacdo ndo € totalmente simétrica.
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Figura 5. Influéncia da amplitude de ruido na formacéo da dendrita. (a) a=0,025, (b) a=0,015 e (c) a=0.

A fig. (6).a mostra a evolugdo da interface sélido/liquido com §, = 0, com a forca de anisotropia nula, observa-se o
crescimento das pontas da dendrita sem uma direcdo preferencial de crescimento. Para valores da forca de anisotropia
diferente de zero 6, = 0.01, fig. (6).b e &, = 0.025, fig. (6).c uma dendrita definida é formada ao longo da diregdo
preferencial de crescimento.
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Figura 6. Influéncia da forca de anisotropia na formacao da dendrita.(a) 6¢ = 0, (b) ds= 0,01 e (c) d&= 0,025.

Na fig. (7) s@o mostradas trés dendritas com diferentes valores de super-resfriamento. O aumento do valor do
super-resfriamento facilita a formacdo da dendrita. J4 que o avango da interface sélido/liquido € determinado pelo
super-resfriamento, ou taxa de extracdo de calor. O super-resfriamento determina a velocidade da frente de

solidificagao.
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Figura 7. Influéncia do super-resfriamento em K na formacao da dendrita. (a) AT=528, (b) AT=428 e (c) AT=328.
5. CONCLUSOES

O modelo do Campo de Fase implementado se mostrou confidvel a medida que as dendritas geradas possuem uma
morfologia semelhante as dendritas encontradas na literatura. Elas apresentaram as seguintes caracteristicas, os bragos
primdrios bem desenvolvidos, e bragcos secunddrios que crescem perpendiculares aos bragos primdrios. E também
alguns pequenos bragos tercidrios comecaram a se formar perpendiculares aos bragos secunddrios, e paralelos aos
bragos primadrios.
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Abstract. Numerical models that can simulate the phenomenon of solidification are important, since the solidification
is present in almost all of the manufacturing process of materials. Among these models the Phase Field is known as a
technique capable of simulating complex interfaces in a undercooled melt. This work aims to study of the Phase-Field
model, as this has become a popular tool for simulation and modeling of structures dendrites. Structures that strongly
influence the properties of the products obtained by the solidification process. For a pure substance, the model uses
two equations of state: phase equation and energy equation, which are coupled with their sources. This work, will
present various simulations of dendritic growth, aiming at a qualitative relationship between the shapes of dendrites
presented and the physical parameters of the Phase-Field model. Among them we mention the importance of the source
of noise to the side branches of dendrites in some simulations.

Keywords: Phase-Field, noise , dendritic.



