‘ ( \‘ ARG MI 5 EGEMTARTA £ DAS CIENCIAG MECAMIGAS O VIMENTO
” \ S )
%99&5&333 0 VI CONGRESSO NACIONAL DE ENGENHARIA MECANICA

Engenharia Mecanica VI NATIONAL CONGRESS OF MECHANICAL ENGINEERING

18 a 21 de agosto de 2010 — Campina Grande — Paraiba - Brasil
August 18 — 21, 2010 — Campina Grande — Paraiba — Brazil

SIMULACAO E MODELAGEM PELO METODO DO CAMPO DE FASE DA
FORMACAO E EVOLUCAO DE MICROESTRUTURAS DE LIGAS
TERNARIAS (Fe-C-P) NUM DOMINIO SUPER-RESFRIADO

Alexandre Furtado Ferreira, furtado @metal.eeimvr.uff.br’
Ingrid Meirelles Salvino, ingridsalvino @ metla.eeimvr.uff.br*

"Universidade Federal Fluminense, Escola de Engenharia Industrial Metalurgica de Volta Redonda, 27225-125 — Volta
Redonda, RJ, Brasil
2Universidade Federal Fluminense, Escola de Engenharia Industrial Metalurgica de Volta Redonda, 27225-125 — Volta
Redonda, RJ, Brasil

Resumo: O presente trabalho tem como objetivo a modelagem e simulagdo de microestruturas de ligas terndrias (Fe-
C-P) durante o processo de solidificagdo num sistema super-resfriado utilizando a técnica do Campo de Fase. Para
este trabalho as equagdes de energia, concentragdo e fases serdo resolvidas pela técnica de volumes finitos. A
implementagdo computacional serd feita em FORTRAN 90, e os resultados gerados nas simulacées serdo visualizados
através do software conhecido como TECPLOT. Entre os resultados esperados podemos citar: a) A formagdo e
evolugdo da morfologia dendritica para diferentes condigdes de resfriamento; b) e A formagdo e evolugdo da
morfologia dendritica para diferentes concentragdes de carbono e fosforo; c) Estimativa dos perfis de soluto (carbono
e fosforo) nas fases solida e liquida.
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1. INTRODUCAO

O processo de solidificagdo é um fendmeno inerente a grande parte dos processos de fabricagdo, sendo ele
caracterizado pela transformag@o de fase, onde o material passa da fase liquida para fase sdlida com o avango da
interface que separa as fases solida e liquida. Este fenomeno pode ser dividido em duas etapas sucessivas, de nucleacao
e crescimento. Na etapa de nucleagdo os primeiros cristais de fase sélida sdo formados através de nucleacdo homogénea
ou heterogénea. Sendo classificada como nucleacdo homogénea, quando ndo existe nenhum agente estranho ao sistema,
que possa contribuir energeticamente para a nucleagdo de cristais de fase sélida em meio a fase liquida. A nucleagdo
heterogénea ocorre quando hd agentes estranhos ao sistema, tais como: aditivos, inoculantes, particulas de impurezas e
paredes do molde, que contribuem energeticamente para nucleagdo da fase sdlida. A etapa de crescimento tem inicio a
medida que a extracdo de calor prossegue, possibilitando o crescimento dos nicleos de fase sélida.

Devido ao limite de solubilidade do soluto na fase solidificada da liga metdlica, ocorre rejei¢dao de soluto da fase
sélida para fase liquida, podendo gerar instabilidades na interface sélido/liquido. Essa redistribuicdo de soluto
proporciona variagdes locais na composicdo, que conseqiientemente poderdo provocar variagdes locais da temperatura
de fusdo em diferentes regides da fase liquida. Pode-se dizer que para essas condi¢cdes, parte da fase liquida encontra-se
super-resfriada constitucionalmente. A existéncia do super-resfriamento constitucional gera instabilidade de forma na
interface sélido/liquido. Onde no inicio tem-se o desenvolvimento de uma estrutura celular, a partir da interface plana, e
conforme a solidificagdo avanca, essa estrutura celular torna-se instdvel e ramifica-se, dando origem a estrutura
dendritica. Essa estrutura formada durante a solidificacdo determina as propriedades mecanicas no material, por isso é
de grande importancia o entendimento da forma como ocorre o crescimento dendritico.

A utilizagdo do Método do Campo de Fase no modelamento matemético do processo de solidificacdo tem
beneficiado muito esse estudo. Uma das vantagens deste método € o fato da posicdo da interface em relacdo ao tempo
ser determinada implicitamente por um parametro de ordem (¢).

Fazendo uso desta técnica do Campo de Fase, o presente trabalho tem como objetivo simular a morfologia das
dendritas de ligas terndrias Fe-C-P geradas no processo de solidificacdo de um sistema super-resfriado. E como
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objetivos secunddrios t€ém-se: a) Estudo da morfologia das dendritas para diferentes concentracdes de solutos (carbono e
fésforo); b) Estudo da morfologia dendriticas para diferentes condi¢des de resfriamento; c) Estimativa dos perfis dos
solutos nas fases sélida e liquida.

Os resultados obtidos através dos cdlculos bidimensionais serdo comparados qualitativamente com a teoria de
solidificag¢@o encontrada nas principais literaturas.

2. MATERIAL E METODO

O modelamento matematico do processo de solidificacdo de ligas terndrias Fe-C-P, consiste na solugdo simultdnea
das equacdes de energia, fase e concentragio.

Segundo Bhadeshia (2000), trés varidveis distintas devem ser consideradas para o modelamento do processo de
solidificagdo através do Método do Campo de Fase, sdo elas: o niicleo solidificado, o meio liquido e a interface. Esses

trés estados presentes no sistema sdo representados por pardmetro conhecido como varidvel do Campo de Fase (@).
Quando, @=+1, ¢ =0 e O< @ <l representam respectivamente o nicleo solidificado, fase liquida e regido da

interface. Admite-se fluxo de fase nulo (8¢ /ot = 0), ou seja, as condigdes de contorno da varidvel ¢ sdo nulas na

fronteira do dominio.
A equacgdo 1 € a equagdo de energia utilizada por Furtado (2006) para descrever o processo de solidificacio de
metais puros.

aa—f—DV T+== h(¢>) ¢ (1)

No termo transiente da equacio de energia, T é a temperatura e ¢ o tempo. No termo difusivo, D € a difusividade
térmica. No termo fonte, AH € o calor latente liberado na interface, ¢, o calor especifico do metal e A’ ( ¢ ) a funcdo

suavizante responsavel pelo comportamento suave da varidvel ¢ entre os valores de O e 1.

A anisotropia considerada no modelo tem forte influéncia sobre a morfologia da dendrita obtida durante a
simulacdo do processo de solidificacdo. A forma de considerar a anisotropia na equagdo de fase para simulagdo do
crescimento dendritico, foi utilizada por Kim e colaboradores (1999), considerando-se que o parametro & presente na
equacdo de fase, depende de um angulo 6, definido por:

9,
tan(@) = — )
2

X

Na equagdo 2, ¢ ye @ . representam as derivadas de @ em relagio 2 y e x, respectivamente.

A forma estendida da equagdo de fase para ligas multicomponentes proposta por Ode (2000) estd representada pela
Eq. 3.

i%_gzv 29 RT RT (l—(cfs +cog FotCig )Xl—(clL ey, +ote,))
M ot 1% (1—(ch +e8 ot W= (e +Cog +omteg

h(p)-ws (9) 3

Onde & W, M sdo pardmetros relacionados as propriedades do material como a energia interfacial, espessura da
interface, e o coeficiente cinético interfacial. g’(¢) € a derivada da funcio que modela a tensdo superficial na interface e
garante que a densidade de energia assumird valores diferentes de zero na regido da interface. R € a constante dos gases,

z . ~ . 2 e e ~
T € temperatura calculada via equagdo de energia. V,, € o volume molar €, ¢; e ¢, representam a concentragdo do

sélido e liquido em equilibrio, respectivamente. Como citado por Colpaert (1975), as concentragcdes em equilibrio
podem ser obtidas através do diagrama de fase, através as seguintes relacdes:

w T,-T
i == 4)
4 = (1 ~T) A’j ®)

Nas equagdes 4 e 5, T, é a temperatura de fusdo, T a temperatura inicial, K, o coeficiente de redistribuicdo e M, a
inclinacdo da linha liquidus no diagrama de fases.
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De acordo com Wheeler (1993), para o célculo bidimensional os pardmetros &6) e M(8), sao determinados pelas
equagdes 6 e 7.

M(8)=M,(1+3,, cos j(6-8,)) (6)
£(@)=¢,(1+6, cos j(0-86,)) (7

A instabilidade na frente de solidificacdo é provocada através de uma fonte de ruidos acoplada do lado direito da
Eq. 3. Esses ruidos foram obtidos por Warren e Boettinger (2002) para metais puros, mas € similar para ligas
multicomponentes.

A equagdo 8, define essa fonte de ruidos.

Noise =16ar¢*(1-¢)’ (8)

Onde r é o nlimero aleatério gerado entre -1 e +1 e “a” o fator de amplitude do ruido.

Cada soluto presente na liga terd uma equagdo de concentracdo, no caso do presente trabalho, temos duas equacgdes
de concentrag@o de soluto. Segundo Ode (2000), a Eq. 9 representa a concentragdo de carbono, e a Eq. 10 representa a
concentragdo de fésforo.

a& — V_Dc (¢)|:[1 _ h(¢)] Ca (1 - (CCL Tl )) " h(¢) Ccs (1 - (CCS + Cpg )):| . VLn(l - ( Ca j:l )

ot I=cp, I=cyq Cop TCpp )

ot l-cq 1—cy CCL+CPL)

aﬁzv D, (¢>|:[1—h(¢)] Cpr (1_(CCL Tl ))+h(¢) Cps (1_(CCS T Cps )):|-VLI’L[1 ( CrL J:l (10)
No modelamento matemadtico para o processo de solidificacdo de ligas, admite-se que o nicleo sélido adicionado ao
dominio liquido, tem uma composi¢do inicial de c¢s = ¢y K,. Sendo ¢y € a concentragdo inicial do liquido e K, é o
coeficiente de redistribuicdo da liga.
D(¢) é o coeficiente de difusividade do soluto no sélido ou no liquido, ¢, é a concentracdo da fase liquida e cg¢é a
concentragdo na fase sélida, k(@) a funcdo suavizante e g(@) a fun¢do que modela a tensdo superficial na regido da
interface. Sendo essas funcdes representadas por Furtado (2009):

h($) = ¢’ 10 —15¢+ 6¢°) an

2 2
g@)=9¢"(1-9) (12)
3. RESULTADOS E DISCUSSAO
Neste trabalho o modelamento do processo de solidificagdo foi feito através do Método do Campo de Fase, como
explicado anteriormente. As equacdes de energia, fase e concentracdo de soluto foram resolvidas simultaneamente
utilizando a técnica de volumes finitos, na forma explicita. As propriedades e pardmetros usados no presente trabalho

sdo apresentados nas tabelas 1 e 2.

Tabela 1. Propriedades fisicas da liga Fe-C-P, Ode (2000).

Propriedades C P Fe

Coeficiente de redistribuicdo, K, 0.204 0.102 -
Inclinag@o da linha liquidus, M, (K/mol) 1802 1836 -
Difusividade de soluto no liquido, D, (m°/s) 2.0x10® 1.7x10” -
Difusividade de soluto no sélido, Dg (m’/s) 6.0x10” 5.5x10™" -
Volume molar, V,, (m>/mol) - - 7.7x10°
Temperatura de fusdo, T, (K) - - 1811
Energia interfacial, ¢ (J/m?) - - 0.204
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Tabela 2. Parametros computacionais.

Forca de anisotropia, J, 0.05
Espessura da interface, & J/m)'"” 1.461x10™
Tensdo superficial, w J/m) 1.346x10°
Mobilidade da interface, M (m’/sJ) 0.393
Passos no tempo, 4¢ (s) 1.0x10°®
Espacamento da malha, dx = dy (m) 3.0x10°

A implementacdo computacional € feita em FORTRAN 90, e os resultados gerados nas simulagdes sdo

visualizados através do software conhecido como TECPLOT.

3.1 Influéncia do teor de carbono na morfologia dendritica

A andlise do crescimento dendritico de ligas ternarias Fe-C-P, foi realizada através de um sistema bidimensional
super-resfriado, com temperatura inicial de 1780 K; angulo preferencial de crescimento da dendrita com relagdo ao eixo
x € 90°; modo de anisotropia j = 4; concentragdo inicial de fésforo de 0.001% fragdo molar.
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(c) 0.6% de carbono
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Figura 1. Morfologia dendritica para (a) 0.4% de carbono, (b) 0.5% de carbono, (¢) 0.6% de carbono, (d) 0.7 %
de carbono e (e) 0.8% de carbono.

1.5E-05
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Assumindo essas condicdes, foi feito a simulagdo microestrutural de uma dendrita de Fe-C-P para diferentes
concentragdes de carbono. O resultado € apresentado na figura 1, (a) 0.4% de Carbono, (b) 0.5% de Carbono, (c) 0.6%
de Carbono, (d) 0.7% de Carbono, (e) 0.8% de Carbono. Através da andlise da figura 1 pode-se observar que para
concentragdes maiores de carbono ocorre alteracdo na forma da ponta da dendrita, que se torna mais instdvel, ou seja,
com bragos secunddrios bem desenvolvidos e definidos. Outro fendmeno que vale ressaltar € a questdo do crescimento
competitivo entre os bragos secunddrios logo apds a ponta da dendrita. Este fato se torna explicito para os casos de
carbono mais elevados, figuras 4.d e 4.e. Numa regido mais distante da ponta da dendrita o crescimento competitivo
entre os bracos ndo € intenso, isto porque nestas regides apresentam-se bragos secunddrios bem desenvolvidos.
Préximos aos bragos secundarios bem desenvolvidos t€ém pequenos bragcos que tem o seu crescimento inibido pelos seus
vizinhos.

No préximo item apresentaremos um estudo da influéncia de diferentes concentracdes de fésforo na morfologia
dendritica gerada no processo de solidificac@o de ligas ternarias de Fe-C-P.

3.2 Influéncia do teor de fosforo na morfologia dendritica

Para o estudo da influéncia da concentragdo de fésforo na morfologia dendritica formada durante o processo de
solidificacdo de ligas terndrias Fe-C-P, foram assumidas as mesmas condi¢des iniciais e de contorno que o item
anterior, com excecdo da concentracdo inicial de carbono que foi fixada em 0.5% de fracdo molar. Como pode ser visto
na figura 2, (a) 0.005 %P de fracdo molar, (b) 0.01%P de fracdo molar e (c) 0.1%P de fracdo molar. Através da andlise
da figura 2, pode-se perceber que para maiores concentracdes de fésforo a dendrita torna-se menos robusta, com bragos
secundérios bem definidos. Isto € devido a baixa difusividade do fésforo que inibi o avanco da interface, tornando os
bracos da dendrita mais refinados. Na figura 2.c, a existéncia de um crescimento competitivo entre os bracos
secunddrios logo apds a ponta da dendrita torna-se mais perceptivel.

(a) 0.005% de fésforo () 0.01% de fosforo

1.5E-05 1.5E-05

5E-06 SE-06

0
X (m) X (m)
(c) 0.1% de fosforo

1.5E-05

E-05

Y (m),

5E-06

5E-06 1E-05 1.5E-05
X (m)

Figura 2. Morfologia dendritica para (a) 0.005% de fosforo, (b) 0.01% de fésforo e (c) 0.1% de fosforo.

3.3 Influéncia da temperatura inicial na morfologia dendritica

A figura 3 mostra a influéncia da temperatura inicial na microestrutura de solidifica¢do gerada. Nota-se que em
temperaturas iniciais mais elevadas, a dendrita possui morfologia mais definida, apresentando bragcos secunddrios e
inicio de desenvolvimento de bragos tercidrios. Na figura 3.d, observa-se que em regides distantes da ponta da dendrita
os bragos secunddrios bem desenvolvidos, devido & menor competi¢cdo de crescimento. Para temperaturas iniciais mais
elevadas, o calor latente liberado durante o processo de solidificag@o se torna mais sensivel no dominio computacional,
elevando a temperatura do sistema, uma vez que consideramos fluxo nulo de energia nas fronteiras do sistema. Este fato
inibe o engrossamento da dendrita primdria, tornando-a mais refinada.
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Figura 3. Morfologia dendritica para diferentes temperaturas (a) 1770 K, (b) 1775 K, (¢) 1780 K e (d) 1785 K.

3.4 Perfis de concentraciao do carbono e fésforo na fase sélida e liquida

A temperatura inicial assumida para o dominio de 1780 K; o angulo preferencial de crescimento da dendrita de
90° em relagdo ao eixo x; o modo de anisotropia de j = 4; concentracdo inicial do soluto carbono de 0.5% em fragao
molar; e concentracdo inicial do fésforo de 0.001% em fra¢do molar. A figura 4 mostra o perfil de concentracdo do
fésforo, representada pela linha verde, e o perfil de concentragdo do carbono, representado pela linha vermelha na fase
liquida e sdlida. Através da andlise da figura 4, observa-se um pico de concentragdo dos solutos, este pico de
concentragdo ocorre na regido de fase liquida a frente da interface sélido/liquido em decorréncia da rejeicdo dos solutos
para fase liquida. J4 em regides distantes da interface as concentragdes dos solutos diminuem exponencialmente
tendendo a concentracdo inicial. Observa-se também que para o caso do carbono, curva em vermelho, a espessura da
camada difusa € maior quando comparada a camada difusa do fésforo. Isto ocorre devido a difusividade do carbono ser
superior a difusividade do fésforo. Desta forma, durante a simulacdo computacional do processo de solidificacdo de
ligas terndrias, primeiro ocorre o enriquecimento da fase liquida distante da interface pelo soluto de carbono, seguido da
mudanca de concentracido de fésforo.
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Figura 4. Perfis de concentracio do carbono e fésforo na fase sélida e liquida.
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4. CONCLUSAO

Os resultados gerados no presente trabalho mostram dendritas semelhantes com as dendritas encontradas na
literatura e experimentos, apresentando a morfologia semelhante & de uma arvore, onde os bracos secundarios crescem
perpendicularmente aos bracos primadrios, as ramificagdes laterais crescem paralela a liberacdo do calor latente. A partir
desses resultados, pode-se afirmar que o método do campo de fase, apesar de ser uma técnica nova, mostrou-se como
uma técnica bastante eficaz para modelagem e simulag@o do processo de solidificag@o de ligas terndria Fe-C-P. Sendo a
principal vantagem desta técnica, o fato da posicdo da interface ser determinada implicitamente por uma varidvel
conhecida como pardmetro de fase e a capacidade do método em gerar interfaces complexas. Outra caracteristica
observada nas simulacdes € a influéncia das concentragdes dos solutos, C e P, na velocidade de avango da interface
sélido/liquido, e conseqiientemente, na morfologia da dendrita gerada no processo de solidifica¢do. Podendo ser notado
através das figuras 1 e 2, que quanto maior a concentragdes dos solutos, maior a quantidade de soluto segregado que
agem como barreira para o avango da interface sélido/ liquido, tornando a velocidade da interface menor, gerando assim
dendritas mais definidas, com bracos secunddrios bem desenvolvidos. Os resultados do estudo da temperatura inicial
sobre a morfologia dendritica nos permitem concluir que quanto menor o super-resfriamento maior serd a instabilidade
da interface sélido/liquido. Dessa forma possibilitando a formagdo de dendritas refinadas.
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Abstract The present work aims at modeling and simulation of microstructures of ternary alloys (Fe-C P) during the
solidification process in a super-cooled using the technique of phase field. For this work the equations of energy,
concentration and phases will be resolved by the technique of finite volume. The computational implementation is done
in FORTRAN 90, and the results generated in the simulations are displayed through software known as TECPLOT.
Among the expected results include: a) The formation and evolution of dendritic morphology for different cooling
conditions b) and the formation and evolution of dendritic morphology for different concentrations of carbon and
phosphorus c) Study of the solidification rate versus time; d) Estimate of the profiles of solute (carbon and phosphorus)
in solid and liquid phases.

Keywords: Solidification, dendritic growth, ternary alloys.



