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RESUMO

A aplicacdo de modelos matemadticos baseados em técnicas numéricas aumentou
com o avanco da informatica através da criagdo de microprocessadores mais velozes e
periféricos de armazenamento de dados com grande capacidade. Buscando uma maior
produtividade e a melhoria da qualidade final do produto solidificado, propde-se neste
trabalho, desenvolver um modelo computacional de origem fisico para o crescimento de
grao no Lingotamento Continuo. O modelo ¢ simulado utilizando o Método de Monte
Carlo juntamente com o M¢étodo das Diferencas Finitas, com o objetivo de obter e
caracterizar a transicao colunar-equiaxial através desse método. As simulagdes foram
realizadas utilizando a programagdo Fortran 90/95 no ambiente Linux através do
software Developer Studio e aplicados nos agos SAE 1015 e 1020. A seguir, foram
realizadas comparagdes entre as macroestruturas simuladas e as macroestruturas das
amostras dos agos obtidas pelo Laboratorio de Fundicao (LAFUN) da UFRGS. Destas
simulagdes observou-se que o modelo oferece a possibilidade da simulacdo de

diferentes condi¢gdes operacionais para prever a evolugdo macroestrutural de lingotes.

Palavras-chave: Lingotamento Continuo, Crescimento dos Graos e Método de Monte

Carlo.
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ABSTRACT

The application of mathematical models based on numerical techniques
increased with the advancement of information technology by creating faster
microprocessors and peripherals with high data storage capacity. Seeking for a major
productivity and the improvement of the final quality of the solidified product. In this
assignment, the development of a computational model with a physical origen for the
growth of the continuous casting, is proposed. The model is simulated by using the
Monte Carlo Method with the Finite Differences Method, the goal is to obtain and
characterize the columnar-equiaxed transition through this method. The simulations
were performed using the Fortran 90/95 programming in Linux environment using the
Developer Studio software and applied to the steel SAE 1015 and 1020. Following it,
comparisons were made between the macro and simulated macrostructures of the
samples obtained by the Laboratory of Steel Casting - Laboratério de Fundigdo
(LAFUN) at UFRGS. From these simulations, it was observed that the modified model
offers the possibility of simulating different operating conditions to predict the

evolution of macrostructural ingots.

Key-words: Continuous Casting, Grain Growth and Monte Carlo Method.
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Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

1.0 INTRODUCAO

Dentre as tecnologias para a transformac¢do de metal liquido em soélido, o
processo de Lingotamento Continuo tornou-se o mais utilizado, sendo responsavel por
grande parte do volume de ago produzido no mundo e por mais de 90% da produgdo
nacional.

O controle do processo de solidificagdo nos produtos obtidos pelo processo de
Lingotamento Continuo ¢ de fundamental importancia na engenharia metalirgica, pois a
estrutura que se forma logo apos a solidificacdo determina as propriedades finais do
produto. Todos os aspectos da microestrutura dependem fortemente das condi¢des de
solidificagdo, desde o inicio do processo com o metal no estado liquido até solidificacio
total.

A qualidade final e as propriedades dos produtos solidificados dependem da
microestrutura formada durante a solidificacdo (Ramirez, 2006). Muitos autores tém
desenvolvido modelos matematicos para simular o crescimento do grao buscando uma
maior produtividade e a melhoria da qualidade final do produto solidificado. Dentre os
modelos, destaca-se o Método de Monte Carlo, pois este descreve com boa fidelidade o
crescimento dos graos. O Método de Monte Carlo faz parte da maior e mais importante
classe de métodos numéricos para solucdo de problemas de simulacdo numérica. Sua
aplicacdo tem a finalidade de determinar propriedades termodindmicas a partir da
amostragem probabilistica de um conjunto representativo de estados microscopicos do
sistema (Newman, 2001).

Compreender a cinética de crescimento do grao ¢ fundamental para os avangos no
controle da evolucdo da estrutura. Dado que o processo de solidificacdo corresponde a
uma situagao fortemente fora do equilibrio termodinamico, sera proposta uma adaptagdo
do Método de Monte Carlo, através da modificagdo no céalculo das temperaturas locais

que serdo inseridas no modelo.
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Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

2.0 OBJETIVOS

2.1 Objetivos Gerais

O presente trabalho teve como objetivo desenvolver um modelo numérico para
estudar a cinética do crescimento de graos baseado no Método de Monte Carlo
juntamente com o M¢étodo de Diferencas Finitas (MDF) para determinar a formacao
macroestrutural apdés a solidificacdo de lingotes produzidos pelo processo de

Lingotamento Continuo.

2.2 Objetivos Especificos

» Estudar o crescimento de graos para o Modelo de Potts;

* Desenvolver um modelo numérico para estudar a evolugao do crescimento de graos
baseado no Método de Monte Carlo aplicado ao modelo de Potts juntamente com o

Método das Diferencgas Finitas;

= Analisar a influéncia da variacdo da temperatura na formacdo da macroestrutura do
lingote solidificado para diferentes passos de Monte Carlo, através da comparagao entre

0 Modelo de Potts padrao e o modelo modificado.

17



Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

3.0 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Processo de Lingotamento Continuo

O processo de Lingotamento Continuo pode ser considerado como um
processo de transferéncia de calor, através do qual o metal liquido € solidificado em um
produto sélido semi-acabado com determinada forma geométrica, que pode ser um
tarugo, um bloco, uma placa ou um perfil.

A solidificagdo no processo de Lingotamento Continuo ocorre através da
extracdo de calor do metal liquido por meio de trés etapas distintas de resfriamento: a
primeira etapa, chamada de resfriamento primdrio, ocorre em um molde de cobre ou
liga de cobre refrigerado a 4dgua. A segunda etapa também chamada de resfriamento
secundario ocorre pelo borrifamento de 4gua ou mistura de ar e 4gua sobre a superficie
do lingote por meio de sprays. A terceira etapa, denominada resfriamento terciario,
ocorre diretamente no ar através da transferéncia de calor por radiagao livre.

A representagcdo esquematica de um equipamento de Lingotamento Continuo

pode ser visto na figura 3.1.

Rolo de Pé

fﬂ
Zona de Spray

Zona de chuveiros &
{ Resfriamento Secunddirio)
» &

Oxigorte

Tarugo
(Produto semiacabado)

(o]

Rolos
Zona de Spray Extratores Rolos
Endireitadores

—_—

Radiagdo Livre
{Resfriamento Tercifrio)

Figura 3.1 — Principais componentes de um equipamento de Lingotamento Continuo

(Santos, 2001)
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Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

A andlise dos principais componentes envolvidos no processo ¢ fundamental

para o desenvolvimento e otimizag¢ao do processo.

Os principais componentes de um equipamento de Lingotamento Continuo sao:

a) Panela de carregamento

A panela de distribuigdo primaria do metal liquido recebe o material
diretamente do alto forno ou forno elétrico.

O vazamento do metal liquido ¢ feito através de valvulas tipo gaveta, onde
duas tiras que deslizam uma sobre a outra, possuem furos concéntricos da ordem de 35
a 120 mm. A medida que as tiras se movimentam os furos descentralizam, reduzindo o
fluxo de saida do material, até o fechamento total de vazdo. As partes moveis do sistema
sdo montadas sobre placas refratarias, acopladas a superficie da panela, resultando
assim em eficiéncia e velocidade no deslizamento de abertura e fechamento da valvula.

Durante a operacao de abertura ou fechamento, a presenga de ar frio na regiao
pode levar a solidificacdo de material na valvula, impedindo assim a continuidade do
processo.

Um bico injetor acoplado a saida da valvula evita este tipo de problema, além

de auxiliar a vazao do metal para o distribuidor (Spim, 1993).

b) Distribuidor

O distribuidor € um recipiente intermedidrio entre a panela e o molde que serve
para distribuir o metal para o molde, tendo grande influéncia na qualidade do produto
final. Recebe o metal liquido da panela de vazamento, alimentando o molde. Um
distribuidor pode alimentar varios moldes, contudo os injetores de alimentagdo de
molde devem ser mantidos distantes da regido de turbuléncia provocada pela vazao a
partir das panelas de carregamento, ja que as bolhas geradas nesta regidao influenciam na
qualidade final do lingote.

O distribuidor consiste numa carcaca de metal revestida com material
refratario, pré-aquecida a altas temperaturas (mais de 1500°C) a fim de receber o metal

liquido.
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Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

O tamanho do distribuidor ¢ um pardmetro importante no projeto de um
sistema de Lingotamento Continuo, pois quanto maior sua area, melhor para o efeito de
homogeneizacao da liga em seu interior, exercendo também o efeito de flotar inclusdes
contidas no metal, melhorando assim a qualidade final do produto.

As principais fungdes do distribuidor sdo:

- servir como reservatorio durante a troca de panelas, garantindo a sequéncia
do processo;

- distribuir o metal liquido para diversos moldes do equipamento (veios);

- controlar a velocidade de lingotamento, reduzindo os defeitos superficiais;

- separar impurezas da liga, diminuindo as inclusdes e aumentando a qualidade
interna,

- ajuste da composi¢ao quimica.

¢) Molde ou Resfriamento Primario

O molde ¢ responsavel pelo inicio da solidificacdo e sua principal fungdo ¢
suportar o metal liquido até que se forme uma casca solida capaz de suportar a pressao
interna do metal liquido e as tensdes mecanicas de extracdo do lingote (Janik, 2004).
Essa etapa do processo ¢ chamada de resfriamento primario.

O resfriamento primario ocorre através da extracdo de calor do metal liquido
para o sistema de refrigeracdo por meio da passagem de 4gua por canais que envolvem
o molde de cobre ao longo de seu comprimento e largura.

A medida que o molde é resfriado com 4gua, a espessura da camada solidificada
de metal aumenta at¢ que atinja uma resisténcia mecanica que suporte a pressao
metalostatica (pressao exercida pelo metal liquido) e os esforgos de extracao do lingote.
A transferéncia de calor no molde tem um papel importante, pois a eficiéncia de
extragdo de calor no molde € responsavel pela qualidade do produto e produtividade da
maquina (Xie, 2008).

O controle da solidificagdo do metal no interior do molde constitui um
parametro fundamental para garantir a qualidade do produto final, pois a espessura da
casca solidificada e a qualidade superficial do lingote ao longo do processo de
solidificacdo dependem diretamente das condigdes de solidificagdo nesta regido de

resfriamento. Além disso, defeitos gerados na superficie durante a solidificacdo podem
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Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

levar a ruptura do lingote na saida do molde, paralisando o processo e gerando custos e

danos no equipamento.

Os principais parametros que devem ser controlados no molde sdo:

- O nivel e a flutuagdo do metal liquido;

- Caracteristicas do molde (composicdo, espessura da parede e tipos de
suporte);

- Parametros de resfriamento do molde (jaqueta, qualidade da agua, depdsitos
de filmes na superficie do canal, velocidade e pressdo da agua);

- Condigoes de oscilacdo (frequéncia e amplitude);

- Condigodes de lubrificacao (lubrificagao por 6leo ou po fluxante).

d) Regido de Sprays ou Resfriamento Secundario

Ao abandonar o contato com o molde, o lingote passa para a segunda etapa do
resfriamento. Esta segunda etapa de retirada de calor ¢ composta por uma série de
chuveiros que borrifam 4gua na superficie pré-solidificada do lingote, auxiliando a
retirada de calor, objetivando a solidifica¢do final do pogo liquido no interior do lingote
ou placa, antes da regido de desempeno.

As principais caracteristicas dessa etapa sao:

- extracao de calor, possibilitando a completa solidificagdao antes da zona de
desempenho;

- comportamento térmico homogéneo, diminuindo a formagdo de trincas e
outros defeitos causados pela solidificagao;

- facilidade dos ajustes dos controladores de vazao para as diferentes zonas de
sprays,

- eficiéncia no projeto de sistemas de guias, evitando defeitos, devido ao
contato com os roletes e guias;

- aplicacao uniforme da dgua em toda a superficie do lingote;

- capacidade de extragao de calor semelhante tanto para regido superior, quanto

inferior.
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e) Regido de Radiagao Livre ou Resfriamento Terciario

Nessa etapa, o lingote ¢ transportado por meio de rolos, sendo que este
processo de resfriamento ocorre diretamente pelo ar numa regido de radiagdo livre.
Nessa etapa a solidificagdo ja esta completa, ocorrendo assim o corte do lingote.

O principal parametro que deve ser controlado nessa etapa ¢ o reaquecimento

da superficie do lingote ap0s a saida da ultima zona de sprays.

f) Rolos extratores

Sao responsaveis diretos da velocidade de producdao. Tocam a superficie do
lingote puxando o mesmo na dire¢cdo de extracao.

O alinhamento correto dos rolos extratores ao longo do equipamento de
Lingotamento Continuo corresponde a um fator importante do projeto, pois ¢€
responsavel por evitar a formacdo de defeitos internos e externos no lingote como, por
exemplo, trincas e segregagdes. Em alguns casos, a ndo simetria na colocacao dos rolos
extratores, pode em alguns casos levar a ruptura do lingote ao longo do processo.

As principais fungdes dos rolos extratores sao:

- evitar o abaulamento dos lingotes;

- suportar os esforcos devido ao peso do lingote;

- auxiliar na extracdo do calor, evitando que o lingote chegue a regido de

desempeno sem estar completamente solidificado.

3.2 Solidificacao dos Metais

A solidificagdo de materiais metalicos e ligas ¢ um processo industrial
importante, pois a maioria dos materiais metalicos passa pelo menos uma vez pelo
processo de solidificacdo. A estrutura que se forma logo apos a solidificagdo determina
as propriedades finais do produto (Garcia, 2001).

A temperatura de vazamento do metal liquido juntamente com a intensidade
das correntes convectivas durante o preenchimento do molde sdo os principais fatores
que influenciam no processo de solidificacdo e consequentemente na microestrutura

final do metal.
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Outro fator de influéncia ¢ o molde, que atua como um absorvedor de calor
através da extragdo de calor do metal, garantindo a transformag¢do do metal liquido em
solido. Essa extracdo pode acontecer com maior ou menor rapidez, influenciando
diretamente nas taxas de resfriamento da peca. A termodinamica do processo ira impor
uma rejei¢cao do soluto ou de solvente, que dependera da liga no respectivo diagrama de
fases e que tera, como consequéncia, um movimento de espécies associado a
transferéncia de calor. Essa conjungdo de transferéncia de calor e massa ird impor
condigdes que determinardo a morfologia de crescimento e consequentemente o arranjo
microestrutural.

A figura 3.2, mostra a microestrututa de um metal solidificado. As
caracteristicas mecanicas € quimicas dos metais solidificados dependem principalmente
do tamanho de grdo, espacamentos dendriticos, lamelares ou fibrosos, das
heterogeneidades de composicdo quimica, do tamanho, da forma e distribuicdo das

inclusdes, de porosidade, entre outros.

Sequnda fase

o Segunda fase Porosidade
mterde:dnllca intergranular intergranular
& & -
Brago dendrilicq‘ s . Brago df:m_:inllcc
secundario = terciario

Brago dendritico

primario

Contormno «
de grao

¥
Porosidade
interdendritica

Figura 3.2 — Representa¢do esquemadtica da microestrutura de solidificacdo (Garcia,

2001)

Outro fator importante que influencia diretamente na microestrutura resultante
sdo as taxas de resfriamento. Estruturas com grdos mais refinados podem ser obtidos
com o aumento das taxas de resfriamento, enquanto que estruturas com graos menos

refinados sao obtidas com a diminui¢ao das taxas de resfriamento.
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3.2.1 Macroestrutura da Solidificaciao

A macroestrutura de solidificagdo de pegas fundidas ou lingotes pode
apresentar-se na forma de graos totalmente colunares, totalmente equiaxiais, ou ainda
apresentar as duas zonas estruturais, dependendo da composi¢do quimica da liga e das
condigdes de solidificagdo. Essa forma mista de solidificagdo ocorre quando os graos
equiaxiais encontram condi¢des de nuclear e crescer no liquido, a frente da interface
colunar de crescimento, provocando a transi¢do colunar. (Ares, 2008; Garcia, 2005)

A macroestrutura da solidificacdo pode, em geral, apresentar trés zonas

distintas, conforme ilustrado na figura 3.3.

Rechupe

Molde

2 ™\ Zona
Coquilhada

[~._ Zona

Colunar

Py \\\ Zona

Equiaxial

\,
b -

Figura 3.3 — Representagdo esquematica da macroestrutura da solidificacao.

a) Zona coquilhada

Quando o metal liquido entra em contato com as paredes do molde refrigerado,
uma fina camada ¢ super-resfriada e nesta fina camada de liquido super-resfriado ocorre
uma nucleac¢do intensa de pequenos graos equiaxiais com orientacdo cristalografica
aleatoria. Estes graos formam uma camada denominada zona coquilhada e estdo
situados na superficie do lingote.

O tamanho dessa zona ¢ influenciado por uma série de fatores como coeficiente
de transferéncia de calor metal/molde, temperatura de vazamento do metal liquido e as
propriedades termofisicas do material do molde.

Quando o metal ¢ vazado com alto grau de superaquecimento e as paredes do

molde estdo frias, somente uma camada fina de liquido consegue atingir temperaturas
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abaixo da temperatura de nucleacdo, formando assim uma pequena zona coquilhada.
Quando o metal liquido encontra-se proximo da temperatura de transformagao, obtem-
se uma zona coquilhada maior, no entanto, se o molde sofrer um pré-aquecimento antes
do vazamento, entdo a zona coquilhada poderd ser imperceptivel ou nao existir. Se
ocorrer um superaquecimento excessivo do metal liquido, poderd haver uma refusdo em
grande parte dos cristais nucleados de tal forma que ndo ocorrerd a formacao da zona

coquilhada (Garcia, 2001).

b) Zona Colunar

Formada por graos alongados que crescem paralelamente na dire¢dao do fluxo
de calor. Estes graos se desenvolvem a partir dos graos coquilhados.

O crescimento da zona colunar continua até que as condi¢des de solidificacio
promovam o surgimento da zona equiaxial central, que bloqueia o crescimento dos
graos colunares.

A zona colunar ¢ importante, por ser mais susceptivel a trincas do que a zona
equiaxial e porque uma longa zona colunar aumenta a severidade da segregacao central
e da porosidade.

O crescimento da zona colunar ¢ afetado por inumeros fatores como
superaquecimento, concentracdo de carbono, tamanho da seccdo do lingote, taxa de
extragdo do calor, entre outros.

Segundo Miiller (Miiller, 2002), os graos colunares estdo mais presentes em
situagdes em que existem gradientes térmicos elevados, como, por exemplo, os
existentes no Lingotamento Continuo.

O tamanho da zona colunar aumenta com o aumento da temperatura de
vazamento e diminui, em geral, com o aumento do teor de soluto da liga, como pode
ser visto nas figuras 3.4(a) e 3.4(b), respectivamente. O aquecimento do molde antes do
vazamento do metal liquido também influencia no comprimento da zona colunar, como

mostra a figura 3.4(c).
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Figura 3.4 — Influéncia das variaveis de solidificagdo sobre o comprimento da zona

colunar (Garcia, 2001)
c) Zona Equiaxial Central

Esta zona ¢ formada por graos aleatdrios que estdo localizados no centro do
lingote e forma-se quando o metal liquido na regido central do lingote torna-se super-
resfriado.

Os nucleos geradores dos graos equiaxiais tém varias origens, mas s6 podem
crescer ap6s o liquido nas regides centrais da lingoteira ter atingido temperaturas abaixo
da liquidus. Eles podem surgir como decoréncia de eventos isolados de nucleacdo, a
partir do crescimento da zona colunar ou da nucleacdo de cristais na superficie livre do
liquido (Garcia, 2001).

A formacao de graos equiaxiais ¢ favorecida pela existéncia de um choque
térmico pequeno, e/ou ligas com intervalos de solidificacdo elevados, que permitem
que muitos cristais sejam arrastados por correntes convectivas, permitindo o seu

crescimento em locais afastados da interface metal/molde (Miiller, 2002).
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A figura 3.5 mostra a estrutura cldssica de um lingote de sec¢do quadrada

solidificado que apresenta uma estrutura mista de solidificacdo (Flemings, 1974).

zona coquilhada zona equiaxial

zona colunar

Figura 3.5 — Estrutura de um lingote mostrando a zona coquilhada, zona colunar e zona

equiaxial (Flemings, 1974).

3.2.2 Transicao Colunar-Equiaxial (TCE)

Dependendo da composi¢ao quimica das ligas e das condigdes de solidificagao,
os lingotes dos materiais metalicos podem apresentar estruturas completamente
colunares ou totalmente equiaxiais.

Uma estrutura complexa mais comum e que geralmente ocorre na soldificagao
em moldes metalicos apresenta os dois tipos de estrutura e ¢ mostrada na figura 3.6. No
entanto, essa estrutura mista s6 ocorrera se for possivel nuclear e crescer graos
equiaxiais a frente da interface colunar de crescimento, provocando uma transi¢ao entre

os modos de crescimento(Garcia, 2005).
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TCE - TRANSICAO COLUNAR/EQUIAXIAL
GRAOS COLUNARES GRAOS EQUM}(MIS

.%_-:@Tﬁﬂ
it -.

— |

SENTIDO DE SOLIDIFICACAO

Figura 3.6 — Ilustragdo esquematica da transi¢do colunar-equiaxial em ligas metalicas

(Garcia, 2005).

Uma estrutura mista, ocorre quando grdos equiaxiais exercem um crescimento
competitivo com a frente colunar, de tal forma que, se os cristais equiaxiais forem
pequenos, eles serdo adicionados a frente colunar e passam a crescer de forma colunar
dendritica, enquanto, se a zona super-resfriada a frente da interface colunar for
relativamente grande e com alta densidade de cristais, esses graos equiaxiais tém tempo
suficiente para formar uma fragdo volumétrica suficientemente alta a ponto de bloquear
o crescimento colunar.

Estas zonas podem ser vistas em pecas fundidas e lingotes, no entanto, em
alguns casos, uma ou outra zona pode aparecer ausente, como por exemplo, nos agos
inoxidéaveis onde a estrutura ¢ muitas vezes totalmente colunar.

A zona central ¢ mais comum em grandes lingotes, onde as perdas de calor por
radiacao sdo apreciaveis, e € tipica de pecas obtidas através de processos de fundigao.

A transi¢do colunar-equiaxial (TCE) ¢ a transi¢cdo de graos colunares para graos
equiaxiais que € observada na macroestrutura de materiais solidificados (Martorano,
2009). A TCE foi examinada por muitos anos e estudada por muitos pesquisadores.
Observacdes experimentais em sistemas de ligas diferentes mostraram que a posi¢ao da
transi¢do ¢ dependente de parametros como a taxa de resfriamento, velocidade das
frentes liquidus e solidus, tempo de solidificacdo local, gradientes de temperatura e

recalescéncia (Ares, 2008).
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As propriedades finais de uma peca solidificada estdo diretamente relacionadas
com a quantidade de graos colunares e equiaxiais, que dependem da regido da transi¢ao
colunar-equiaxial presentes na estrutura bruta de solidificacdo. Sabe-se que a TCE
ocorre durante a solidificacdo quando os grios equiaxiais bloqueiam o crescimento dos
graos colunares (Flood, 1988).

Diversos trabalhos encontrados na literatura mostram a relacao entre a transi¢cao
colunar-equiaxial e as condigdes de solidificacdo de uma liga metalica. Hunt (Hunt,
1984) foi o primeiro pesquisador a propor um modelo matematico deterministico, para a
previsao da TCE para condigdes estaciondrias, assumindo que a TCE ocorreria quando a
fracdo volumétrica de graos equiaxiais imediatamente a frente das dendritas colunares
atingisse o valor de 0,49.

Mais tarde, Wang e Beckermann, desenvolveram um modelo multifasico que
considerou a transferéncia de calor e difusdo de soluto para estudar a nucleagdo,
crescimento e morfologia dos graos (Wang, 1994).

Martorano (Martorano et.al, 2008), desenvolveram um modelo multifasico
deterministico para simular a solidificagdo unidirecional com o objetivo de prever a
estrutura bruta de solidificagdo. O modelo consiste nas equagdes macroscopicas de
conservagao da energia, massa e espécies quimicas, acopladas a leis de crescimento
dendritico. O modelo adotado consistiu num modelo de nucleacao dos graos equiaxiais
baseado em uma distribui¢do Gaussiana de super-resfriamentos e possibilitou a analise
do efeito do coeficiente de transferéncia de calor no tamanho de grao médio e na
posi¢ao da transi¢ao colunar-equiaxial.

A determinacao do ponto onde ocorre a transi¢do colunar-equiaxial ¢ importante
para o planejamento do processo e para que se possa projetar as propriedades mecanicas
do produto. Assim, ¢ necessario que se entendam 0s mecanismos que levam a essa
transi¢do, e principalmente, o desenvolvimento de modelos que permitam quantificar a
proporcao relativa de cada zona estrutural em fungdo de seus parametros ou variaveis de
influéncia. Os principais fatores de influéncia na transicdo colunar-equiaxial, segundo
Doherty e Hunt (Doherty,1977; Hunt,1984) sdo:

- Superaquecimento do liquido: com o aumento do superaquecimento hd um
aumento na extensdo da zona colunar. Em grandes fundidos, essa tendéncia ¢ menos

perceptivel;
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- Resfriamento na interface metal/molde: valores de coeficiente de
transferéncia de calor (h;) mais elevados retardam a transi¢do colunar-equiaxial;

- Resfriamento do liquido: o aumento das taxas de resfriamento favorece a
extensao da zona colunar;

- Composi¢do quimica: o teor de soluto favorece a transi¢do colunar-equiaxial
a medida que ¢ aumentado, fazendo com que o tamanho da zona colunar diminua com o
aumento do teor do elemento de liga;

- Ligas bindrias: a estrutura colunar ¢ favorecida por baixos valores do
parametro de super-resfriamento, enquanto que altos valores favorecem a transi¢ao
colunar-equiaxial;

- Refinadores de grao: o tamanho do grdo ¢ dependente da taxa de
resfriamento. O crescimento colunar ¢ eliminado pela adi¢cdo de refinadores de graos;

- Mecanismos de vibragdo: o mecanismo de vibracao favorece o refino de
graos e pode aumentar a zona equiaxial;

- Tamanho do molde: o aumento da se¢do transversal favorece a formacao da
zona equiaxial, ja que o efeito do superaquecimento ¢ diminuido;

- Fluxo do fluido natural ou for¢ado: o tamanho da zona colunar diminui com o
aumento do fluxo do fluido.

Na grande maioria das situagdes praticas ¢ desejavel que a estrutura bruta de
solidificagcdo se apresente na forma de graos equiaxiais, ja que esse tipo de estrutura
caracteriza-se pela isotropia de suas propriedades mecanicas.

O tipo e o tamanho dos graos formados sdo determinados pela composi¢cao
quimica da liga, taxa de resfriamento e por interferéncias de natureza quimica na
composicdo do liquido ou mecanica durante o processo de solidificacdo. Para
desenvolver estruturas completamente equiaxiais € preciso impedir o crescimento
colunar, por meio de dois procedimentos principais:

- controle da nucleacdo através das condi¢des de solidificagdo ou pelo uso de
inoculantes;

- utilizagdo de métodos fisicos para produzir movimento for¢cado no metal

liquido (vibragao, agitagdo mecanica, agitagao eletromagnética, etc.).
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3.3 Modelagem Matematica do Processo de Solidificacio no Lingotamento

Continuo

A maioria dos fendmenos fisicos que ocorrem na solidificacdo podem ser
descritos em termos de equacdes diferenciais parciais (E.D.P), no entanto, nem sempre ¢
possivel resolver analiticamente tais equagdes. Neste caso, € necessario o emprego de
técnicas numeéricas.

O caso de transferéncia de calor durante o processo de solidificagdo apresenta
certa complexidade do ponto de vista matemdtico causada pela continua gera¢do de
calor na interface solido/liquido e também pelo movimento dessa fronteira que torna o
problema nao-linear.

Virias técnicas numéricas sdo utilizadas na resolucdo desses problemas, no
entanto, os métodos numéricos mais explorados no desenvolvimento de modelos
matematicos sao o Método de Monte Carlo, o Método dos Elementos Finitos (MEF) e o

M¢étodo das Diferengas Finitas (MDF).

3.3.1 A Equacio Geral da Conducio de Calor

A equacdo que descreve o fendmeno de transferéncia de calor na solidificagdo ¢
dada por uma E.D.P. conhecida por Equacdao Geral da Conducdo de Calor em regime
Nao-Estacionario ou Transitorio (Tieu, 1997; Brimacombe, 1984; Santos, 1996) dada

por:

oT o oT) o T\ o oT
oa_v i B 214 el B 3.1
po = (k(x) axJ + 5 [k(y) 8yJ +— (k(z) ~ J +q (3.1

onde:

k = a condutividade térmica [W/m.K]
c = calor especifico [J/kg.K]

p = densidade [kg/m’]

q = termo de geragdo de calor

T = temperatura [K]
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t = tempo relativo a solidificacdo [s]

X,y,z = coordenadas cartesianas [m]

aal = taxa de resfriamento ou aquecimento do material [K/s]

t

g,g,? = gradiente térmico entre os pontos fixos da linha de conducao[K/m]
Z

Devido as altas velocidades de lingotamento ¢ as altas taxas de retirada de calor
nas faces laterais do lingote (dire¢des x e y) pelo molde, regido de chuveiros, rolos
refrigerados e regido de radiagdo, o fluxo de calor na direcao de extragcdo (eixo z) €

pequeno em relacdo as diregdes x e y, podendo ser desprezado (Lally, 1990).

A Equacdo Geral da Conducao de Calor na sua forma bidimensional (Tieu,

1997; Brimacombe, 1984) pode ser escrita como:

oT _ 0 aT) . @ aT
- LI 3.2
P T3 (k(X)5 J+ 5 [k(y) 5 J+q (3.2)

O termo de geragdo de calor na mudanca de fase (q) esta associado a liberagdo

de calor latente proveniente da transformacdo de fase e varia em funcao da taxa de

fracdo liquida, conforme mostra a equagao:

o

. (3.3)

q=—8H-

onde 3H ¢ a variagao da entalpia e aafL ¢ a variagdo da fragdo liquida (f, ) em fungéo do
t

tempo.

Considerando que os valores do calor especifico nos estados so6lido e liquido da

liga s@o bastante proximos, tem-se a seguinte aproximacgao:

SH =p.L (3.4)

onde:
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L = calor latente de fusdo [J/kg].

A fragdo solida (fg) ¢ dada por:

fg=1-f, (3.5)

Substituindo as equagdes (3.4) e (3.5) na equagdo (3.3) tem-se que:

. s
5.1 .25 3.6
g=p-L-— (3.6)

A derivada de (fg) em relagdo ao tempo pode ser decomposta em:

oty _ofs ot

= 3.7
ot oT ot 3.7)
Substituindo as equagdes (3.6) e (3.7) em (3.2) tem-se:
or o oT 0 oT
DAL EWANCLIN R WAl 3.8
pe'— 8x( (X)axj+8y( (Y)ayJ (3.8)
o termo ¢’ € interpretado como um pseudocalor especifico e ¢ dado por :
, ofs
CcC = Cp — LE (39)
sendo:

os subscritos S,L e P representam as fases solida, liquida e pastosa, respectivamente, e
(f) corresponde ao volume da fragéo liquida local.

A equagdo (3.8) representa a equagdo geral da condugdo de calor considerando o
efeito da taxa de variacdo da fracdo solidificada com a liberagdo do calor latente do
material na transformagao de fase liquido/s6lido ao longo da solidificagdo de uma liga
binaria.
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3.3.2 Condutividade Térmica, Calor Especifico e Densidade

A condutividade térmica (k), o calor especifico (c) e a densidade (p) da fase

pastosa da liga podem ser aproximados a partir da ponderagdao de cada propriedade nas

fases liquida e solida.

c, =(1-f)-cg+f -cp (3.12)
pp =(1—1p)-ps+1fL-pr (3.13)

Alguns autores consideram para o Lingotamento Continuo, um valor de
420 W/mK para a condutividade térmica do metal liquido na regidao do molde e nas
primeiras regides de chuveiros, com o objetivo de se levar em conta o efeito da
convecgdo no poco liquido. Outros autores utilizam a condutividade térmica efetiva

(k. ), cujo valor é sete vezes maior que a condutividade térmica do liquido (k; ). Uma
equagdo alternativa para o valor de (ks ) pode ainda ser obtido considerando o efeito da
convecgdo do liquido na zona pastosa. Neste caso, (kef) ¢ definida em fungdo a fracao

liquida (Garcia, 2006), conforme equagao (3.14).

ke =k (1+67) (3.14)

3.3.3 Determinacio da Frac¢ao Solida

Com o resfriamento do metal até a zona pastosa, da-se inicio ao crescimento
dendritico, que ¢ caracterizado no modelo matematico pela fracdo solida. Varias
formulacdes para o calculo da fragao solida foram determinadas para a condicdo de
solidificacdo. A fracdo soélida pode ser expressa por varios parametros como
concentragdo e temperatura da liga.

Considerando que nao ha difusdo no estado sélido e mistura completa no estado
liquido, e que a variagao da fragdo solida ¢ funcdo apenas da temperatura, entdo, a

fra¢do solida (fg) pode ser obtida segundo a regra da alavanca (Kurz, 1992), dada por:
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fs =(1_1k,j.{TTLfiQ_‘TTJ (3.15)

onde:

T, = temperatura de fusdo do solvente

T, ., = temperatura liquidus

Liq
k' = coeficiente de redistribuicdo do soluto expresso pela relagdo entre a

concentrac¢do de soluto no sélido (Cq)e a concentragdo de soluto no liquido (C, ), dado
por:

=Cs (3.16)
Cp

3.3.4 Método Numérico das Diferencas Finitas (MDF)

Para resolver a equagdo (3.8) foi utilizado o Método de Diferencas Finitas, que
consiste em representar o lingote através uma malha formada por elementos discretos de
lados Ax e Ay onde o tempo ¢ dividido em intervalos Az. De acordo com esse método,
cada elemento possui uma temperatura em seu interior. A equagdo diferencial da
conducdo de calor ¢ substituida por outra equivalente, porém aproximada, que pode ser
obtida através da série de Taylor ou do balango de energia. O objetivo da formulagdo
das diferencas finitas ¢ determinar a partir do conhecimento das temperaturas de todos

os elementos em determinado tempo (n), as temperaturas no proximo intervalo de
tempo (n+1).
3.3.4.1 Formacao da Malha do MDF

Para formar a malha no Método de Diferencas Finitas ¢ necessario dividir o

meio fisico em regides de diferencas finitas e atribuir a cada regido um ponto de

referéncia, denominado ponto nodal, situado no interior do elemento da malha, como
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mostra a figura 3.7 para o sistema bidimensional. As localiza¢cdes nas diregdes x e

y sdo representadas pelos indices i e j respectivamente.

=11

I

—| axfe

_ — \'\ GieD G (i+D
pd
/ \ _l_ x G+13
[ ¥ ] Ay
\ /T
\EHE V
N J 2
"'--.._._“__‘ //

Figura 3.7 — Representagdo de uma malha bidimensional

3.3.4.2 A Expansao de Taylor para o Método de Diferencas Finitas

Seja ( f ) uma fun¢do que possui derivadas de ordem n (n >1), de modo que os
valores de suas primeiras (n) derivadas coincidam com os valores ( f )em (@) num

intervalo aberto (1) onde (a) ¢ um niimero fixo em (7).

O polinémio de Taylor do n-ésimo grau da fun¢ao ( f ) em (a) ¢ uma fungao

polinomial (P, ) definida por:

f'(a)

- @) —a? + @ (x _ay3 ey

P, (x)=f(a)+ B 3

(x—a)+

e 3.17)

+

(x-a)"

Para valores de (x) proximos de (a) e para valores de (m) suficientemente

grande, os valores de P, (x) tornam-se cada vez mais proximos de f(x).
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Neste caso, dada a funcdo T(x), queremos determinar T(i+ Ax) e T(i—Ax),

onde (i) é um ponto genérico do eixo (x).

Fazendo a =i tem-se:

T( + Ax) = T(i) + Ax -

. 2 2 /- m m,:
6T(1)+Ax T (1)+”_+Ax T (i) (3.18)
Ox 21 k2 m ox™

. 2 2 . m m:
T(i_AX)zT(i)_AX.a§I)+AX T (1)+...+(_1)mAX7.M (3.19)

2! axz m! ox™m
Truncando a série dada na equagdo (3.18) no termo de segunda ordem, tem-se:

T(i + Ax) =T(i) + Ax - % +E(A%) (3.20)

onde E(A?) corresponde ao erro devido ao truncamento no termo de segunda

ordem.

O erro de truncamento pode ser minimizado fazendo A —0. Neste caso,

considerando E(A%)=0 podemos reescrever as equacdes (3.18) e (3.19) como:

JT() _ T(i+Ax) - T()

Diferenca Finita de Avango (3.21)
ox AX
6’;}((1) ~ - I(l —4x) Diferenca Finita de Retorno (3.22)
X
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A Diferenca Finita de Avanco e de Retorno podem ser vistas nas figuras 3.8a e 3.8b.

A

T(x)] T (x)

=V

I — Ax I

(a) Diferenca Finita de Avanco (b) Diferenca Finita de Retorno
Figura 3.8 — Representagdao geométrica da Diferenca Finita de avanco e de retorno

De maneira andloga, subtraindo a equacdo (3.21) de (3.22) e considerando

E(A*)=0, obtém-se a Diferenga Finita Central:

oT(i) _T(@+Ax)-T({-Ax)
Ox 2-Ax

(3.23)

A representagdo geométrica da Diferenca Finita Central pode ser vista na figura
3.9:

T(x)]

|
>
=
"
e
B 4

Figura 3.9 — Representagdo geométrica da Diferenca Finita Central
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Para um sistema bidimensional, as equacdes (3.21) e (3.22) sdo escritas

inserindo a coordenada y, representada pela letra j.

ar| T~ T (3.24)
ox i AX '
ol Ll (3.25)
ox i AX

Somando as equagdes (3.18) e (3.19) e considerando E(A*)=0, tem-se:

62T| T = 2T+ Tiy

(3.26)
ox2 . (Ax)?
De forma semelhante as derivadas em relagdo a y, sdo escritas como:
or| T =T (3.27)
oyl ; Ay

T.-T .
ot hiT it (3.28)
oyl ; Ay
2 T . —2T,:+T,
0 §| ~ 1,j+1 1,]2 1,j-1 (3.29)
oy~ |; ; (Ay)
onde:

T, =T+ AX, ) (3.30)
T =TG1-Ax,)) (3.31)
T, i =T j+Ay) (3.32)
T, ;.1 =T, j—Ay) (3.33)
T;; = TG, j) (3.34)
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. T . . .
Aproximando a pela diferenca finita de avango para um ponto genérico

(i,j) tem-se:

TR+ _n
6_T o) (3.35)
ot|. At

1]

Os indices (n) e (n+1) sdo usados para mostrar a dependéncia da temperatura
em funcao do tempo (f =n-At). A temperatura no tempo (n+1) € obtida a partir das
temperaturas no tempo anterior (n), neste caso, a temperatura em cada n6 deve ser
conhecida no tempo (¢ =0) pelas condi¢des iniciais € as demais temperaturas sdo
obtidas iniciando os céalculos em (¢ = At), ou seja, (n=1) e continuam para os demais

valores de (n).

3.343 O Método das Diferencas Finitas no Modo Explicito

Para um material isotropico, considera-se K(x)=K(y)=K, assim podemos

reescrever a equagao bidimensional do Lingotamento Continuo dada em (3.8) como:

2 2
l-a—f:—z 3+—ZZ (3.36)
a X y

Substituindo as equagdes (3.26), (3.29) e (3.35) na equagdo (3.36), podemos

escrever a equacdo do calor na forma de diferengas finitas para um né (i, j):

n+l n n n n n n n
Do =Ty T =27 T+ Ty Tigen = 2T + T

3.37
a At (Ax)? (Ay)’ 7

onde (a) é a difusividade térmica do material [m?/s], que para a solidificacdo de ligas, é

dado por:

40



Método de Monte Carlo Aplicado ao Processo de Lingotamento Continuo

(3.38)

O valor de (Af)nao deve ser escolhido arbitrariamente, pois € preciso verificar o
critério de estabilidade do sistema. Para se alcangar a estabilidade no programa
numérico, deve-se considerar para o caso bidimensional um intervalo de interacao

(At) que satisfaga a seguinte condicao:

2
A< A2 (3.39)
4a

3.3.4.4 Formulacio do Modelo Numérico para a Solidificacio Bidimensional no

Lingotamento Continuo

A equacgdo de conducdo de calor obtida pelo balango térmico na sua forma

discretizada pelo M.D.F., ¢ dada por:

n+l _ At n n n n n n
Ty = [keqy ( ity ~ Tij )+ Kegiy; - ( i-1j ~ Tij )+
(p.c’).Ax (3.40)
n n n n
+Keq, i ( it~ T )+keq i1 '(Tu 1= T I+ T

onde os valores das condutividades equivalentes para o elemento (i+1,j), sendo

este um dos quatro vizinhos do elemento (i, j) sdo encontrados da seguinte forma.

Se Thj2Ty e T 2Ty = ki - =kL (3.41)
Se T1+1J <Tge TIJ <Tg = keqlﬂJ :kS (3.42)
2k; k
Se Ty ;>Te Tg<T<Tp = kg, =—t—F 3.43
iy > Toe Tg L i K, 1 kp (3.43)
2kgk
Se T j<Tge Tg <T <Tp =kj, ~=—"F (3.44)

€di+1,j kS + kP
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Os valores das condutividades equivalentes para os demais elementos vizinhos

do elemento (i, j) sdo encontrados de maneira equivalente.

Condicoes de Contorno

A malha do lingote e a representagao dos elementos vizinhos para o sistema

bidimensional sdo mostradas nas figuras 3.10 e 3.11 respectivamente:

L s S|l oo |o|o L |

¢ (o|lololo|D O]

ITolalalolalo o Equacao de Conducgao de Calor
sleoleolololo]alid e Equagéo de Contorno

[ 0 o T = T = I R o I I T Y

| D (DO Lo o I 0] ]

Figura 3.10 — Malha do lingote mostrando as condi¢gdes de contorno

i-Lp

-1 ()] 4,i+D

G+1p

Figura 3.11 — Representacao dos elementos vizinhos para o sistema bidimensional
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Para os elementos em i=1 e 2<j<N-1, o balango térmico ¢ ilustrado na

figura 3.12 e dado pela equacao (3.45):

AX
condugido
| o
l AX
2
condugao > I < condug@o

Transferéncia de calor ao meio ambiente

Figura 3.12 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em i=1e2<j<N-1

n n n n
oot At b Pl T T m T
M (pe)Ax | ST AX €q; j+1 Ax
(3.45)
T T
’J 1’]
+2'klelchfl,j ' T +2.h, '(Tamb _Til,lj) +Til,lj

Para os elementos em i=L e 2<j<N-1, o balan¢o térmico ¢ ilustrado na

figura 3.13 e dado pela equagao (3.46):

Transferéncia de calor ao meio ambiente

A
condugao > @< condugao
! A ) &
2
condug@o
Ax

Figura 3.13 — Representacdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em i=L e 2<j<N-1
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T.n.+l _L' k" ) Til,lj—l_TiI,lj L k" ) Til,lj-i-l_ 11,1J +
o (pe)ax | S Ax o1 AX

(3.46)
Tit,j = Tij

Para os elementos em 2<i<L-1 e j=1, o balango térmico ¢ ilustrado na

figura 3.14 e dado pela equagao (3.47).

Ax
conducao
Transferéncia de calor ~ Ax condugdo
ao meio ambiente <« <
condugido

Figura 3.14 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados
em 2<i<[L-le j=1

wl At n T -T |, v~ Tij
L = kech—lj 1T A +keqi+1j v
(p.c’).Ax : Ax ’ Ax

+2.h,- (Tamb - Ti‘fj) + T}

(3.47)

+
=
__g =
T
—
o
B
+
D it
> |
o
LB
~~—

Para os elementos em 2<i<L-1 e j=N, o balanco térmico ¢ ilustrado na

figura 3.15 e dado pela equacao (3.48).
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AX
condugdo
4 .
condugio AX Transfer.enc1a dé calor
< < ao meio ambiente
)l -
A
condug@o

Figura 3.15 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em 2<i<L-le j=N

n n n n
I S YR ) = Nt R B N B N
L] ’ €qi-1,j €dit1,j
(p.ch).Ax Ax Ax
T TN
) NN [ L P 5 -(T —T.“.) + TN
edq; i1 AX 1 amb L] 1,]

(3.48)

Para o elemento em i=1 e j=1, o balango térmico ¢ ilustrado na figura 3.16 ¢

dado pela equacao (3.49).

Transferéncia de calor
a0 meio ambiente

Ax
2

conducio

2

<
<«

y
@< condugdo

v
Transferéncia de calor
a0 meio ambiente

Figura 3.16 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em i=1e j=1.
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n

n n n
At n i~ Tig | g Tiyj = Tij N

P e S : :
b (pc).Ax | it Ax i-1.j Ax (3.49)

+h; '(Tamb —Til,lj)Jr h, '(T -Ti )]JFTiI,lj

amb

Para o elemento em i=1 e j=N, o balanco térmico ¢ ilustrado na figura 3.17 e

dado pela equacao (3.50)

Ax
conducio
Ax
Y 2  [ransferéncia de calor
condugdo @ » a0 meio ambiente

v
Transferéncia de calor
a0 meio ambiente

Figura 3.17 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em i=1e j=N.

n n n n
T+ _ L k" . Ti»j—l B Ti,j +KkD | LT Ti,j N
L] (p.C').AX €4, j-1 Ax eqiy,j A—X (3 '50)

(T =T b0y (T~ 103 13

Para o elementoem i=L e j=1, o balango térmico ¢ ilustrado na figura 3.18 e

dado pela equacgao (3.51)
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Transferéncia de calor
a0 meio ambiente

A

AX

2

<
<

y N

condugido
A A
Transferéncia de calor AX

ao meio ambiente

2

condug@o

Figura 3.18 — Representagdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados
em i=Le j=1.

n n n n
oot A [T Tl e T T
Lj = ' €dj,j+1 €41,
(p.c).Ax : Ax ’ Ax

3.51)
(T =10 by (T 103 13

Para o elemento em i=L e j=N, o balango térmico ¢ ilustrado na figura 3.19

e dado pela equagdo (3.52)

Transferéncia de calor
ao meio ambiente

A

AX

2

condugio >@ >

A Transferéncia de calor
A X . .
—_— ao meio ambiente

conducio

Figura 3.19 — Representacdo esquematica do fluxo de calor para os elementos situados

em i=L e j=N.
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n n n n
el AU e Tija — T R T —Tij .
B (pel).Ax | i Ax oiv,j Ax (3.52)
+hy- (Tamb - Til,lj )+ hy '(Tamb - TiI,lj )]+ Til,lj

34 Método de Monte Carlo

3.4.1 Historia do Método de Monte Carlo

O Método de Monte Carlo ¢ um método estatistico utilizado em simulag¢des
estocasticas para resolver problemas em diversas areas como matematica, fisica e
engenharia (Newman, 1999).

Foi Metropolis em 1947, o primeiro a pensar nele, mas s6 em 1949 ¢ que o
nome Monte Carlo apareceu pela primeira vez num artigo de Metropolis e Ulan
(Metropolis, 1949).

O algoritmo de Metrdpolis, introduzido por Nicolas Metropolis em 1953, € o
mais utilizado nas simulagdes aplicando o Método de Monte Carlo. Pode-se considerar
o algoritmo de Metropolis um caso especial de amostragem de importancia que gera
estados com a probabilidade de Boltzmann, responsavel pela dindmica da simulagdo,
determinando as taxas de transi¢do entre os niveis de energia em sistemas naturais.

Pela simplicidade das idéias envolvidas neste método e do grande avango dos
computadores, o Método de Monte Carlo tornou-se uma poderosa ferramenta para
resolver problemas com aplicagdes em diversas areas como a fisica, matematica,
biologia, quimica, astronomia entre outras.

A distribuigdo dos valores calculados deve refletir a probabilidade de
ocorréncia dos mesmos.

A simulagdo de Monte Carlo oferece muitas vantagens'. Entre elas, podemos
citar:

- As distribui¢des das variaveis do modelo nao precisam ser aproximadas;

- Correlagdes e outras interdependéncias podem ser modeladas;

'Disponivel em: <http://www2.dbd.puc-rio.br/pergamum/tesesabertas/0212629 06 cap_06.pdf>
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- O computador realiza todo trabalho de geracdo dos valores aleatdrios;

- O nivel de precisdo da simulagdo pode ser melhorado através de um simples
aumento do nimero de interagdes calculadas;

- A validade da teoria da simulagdo de Monte Carlo ¢ amplamente
reconhecida, o que permite que seus resultados sejam facilmente aceitos;

- Alteragdes no modelo podem ser feitas rapidamente e os novos resultados
podem ser comparados com 0s anteriores.

- As técnicas de simulagdo de Monte Carlo sao muito flexiveis, permitindo a
apresentacdo de inumeros aspectos do funcionamento dos sistemas que as vezes 0s

modelos analiticos tém dificuldade em realizar.

3.4.2 O Método de Monte Carlo e o Crescimento dos Graos

A estrutura de um material solidificado ¢ subdividida em um grande nimero de
zonas, cada uma delas com uma orientagdo cristalografica diferente, ou seja, cada uma
das zonas forma um cristal independente. Estes cristais que possuem uma orientagcdo
particular sdo chamados de graos. Todos os graos de um material possuem a mesma
estrutura cristalina, no entanto, diferem quanto a sua orientacdo cristalografica. Nas
fronteiras dos graos com orientagdes diferentes, existe uma transi¢ao entre duas
orientacdes diferentes e, por isso, os atomos que fazem parte desta fronteira estdo mal
organizados e com um nivel de energia mais alto. Esta regido ¢ chamada de “contorno
de grao”.

O crescimento de grdo baseia-se num principio natural de evolugdo de
estruturas onde had minimizagdo de area interfacial por unidade de volume, que
encontra-se também em organismos biologicos e divisdes ecologicas.

Tradicionalmente o estudo do crescimento de grao tem sido feito pela analise e
comparacao quantitativa de micrografias, muitas vezes com o auxilio de computadores e
softwares de analise de imagem. Mais recentemente, entretanto, com o desenvolvimento
do poder de processamento dos computadores, surgiu uma nova possibilidade, estender
0 uso da computagdo para simular o crescimento de grao.

O uso do Método de Monte Carlo se mostra particularmente interessante para a
simulacdo de um processo que envolve interacdes atdmicas, ja que se trata de um

fendmeno fisico habitualmente estudado com o auxilio da estatistica. Com uma
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conceituacdo igualmente estatistica, o método apresenta uma compatibilidade
expressiva com o fenomeno.

A 1déia basica do Método de Monte Carlo consiste em simular um sistema
fisico para determinar suas propriedades termodinamicas a partir de suas propriedades

estatisticas.

3.4.3 Fisica Estatistica, Termodinamica e Simulacoes de Monte Carlo

a) Média de Ensemble

A média de ensemble de uma variavel A4 ¢ denotada por <A> e representa a
média aritmética dos valores de A4 sobre as configuragdes do ensemble, ou seja, se P, é

a probabilidade de encontrar o sistema no micro-estado i e A, € o valor de 4 nesse

microestado entdo:

(A)= ZAiPi (3.53)

O Algoritmo de Metropolis € uma maneira de se obter essa amostragem

segundo a distribui¢do de Boltzmann.
b)  Distribui¢do de Boltzmann

A distribuicdo de Boltzmann ¢ a distribuicdo de probabilidade para os
microestados no caso de um sistema termodindmico em equilibrio (Salinas, 2005). A
distribuicao de probabilidade se chama Distribui¢do de Boltzmann ou Distribui¢ao

Canonica (Scherer, 2005) e ¢ dada por:

(3.54)
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, . . . 1 .
onde E; ¢ a energia do microestado i, 3 :E , T'¢ a temperatura do

sistema, k ¢ a constante de Boltzmann ¢ Z ¢é a fungdo particdo do sistema (Jensen,

2003).
A fungdo parti¢dao para o ensemble canonico € escrita como:
7 - Ze—ﬁEi (3.55)
i
e esta relacionada com a energia livre de Helmholtz dada por:
F=-kTInZ (3.56)
c) Cadeias de Markov
Grande parte das simulagdes de Monte Carlo utiliza processos markovianos
como geradores de conjuntos de estados de um sistema. Para o nosso estudo vamos

considerar que um processo de Markov ¢ um mecanismo que, dado um sistema em um

estado inicial S; gera um novo estado do sistema§ ;. A probabilidade de gerar o estado
§; dado S; ¢ chamada de probabilidade de transigéo P(Sl. - S j) para a transi¢do de
S; paraS;. Para o processo de Markov as taxas de transi¢do devem satisfazer duas

condi¢des: ndo podem variar ao longo do tempo e dependem apenas das propriedades

atuais dos estados e ndo dos outros estados que ja passou.

As probabilidades de transi¢do também devem satisfazer as condi¢des:

ZP(” So)=1 (3.57)

P(u—0)>0 (3.58)

onde p e v sdo dois microestados do sistema (Newman, 1999).
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Em simulagdes de Monte Carlo, o processo de Markov ¢ escolhido com o
objetivo de gerar estados cujas probabilidades assintdticas satisfagam a distribuigdo de
Boltzmann. Para isso duas condi¢des sdo necessarias: a condicao de ergodicidade e o
principio do balango detalhado (Stariolo, 2001).

A condigdo de ergodicidade garante que ¢ possivel para o processo
markroviano gerar qualquer estado do sistema a partir de qualquer outro, para uma
sequéncia suficientemente grande de transigoes.

Essa condi¢do ¢ necessaria porque cada estado tem uma probabilidade

diferente de zero de acordo com a distribui¢do de Boltzmann.
d) A equacao mestra e o Principio do Balango detalhado

A equacdo mestra (Newman, 1999) que governa a evolucdo temporal dos

processos estocasticos ¢ dada por:

dP, (1)

50 =3[0 > w0 Pl > v, 0] (359)

V]

onde P(U - ,u) indica a probabilidade, na unidade de tempo, de que o sistema
mude do estado v para o estado z ¢ P(z—>v) indica a probabilidade, na unidade de

tempo, de que o sistema mude do estado u para o estado v.

... dB(»)
Nos estados estacionarios, =0

D P> WP, (0= Y Pl )R (1) =0 (3.60)

v H

Uma condig¢do suficiente para atingir uma distribui¢do de equilibrio ¢ dada pelo

principio do balango detalhado:

P(p— )P, = P(o > )P, (3.61)
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para quaisquer estados x ev.

Dado que a distribuicdo de equilibrio ¢ a Distribuicao de Boltzmann, as taxas

de transicao devem satisfazer a seguinte equagao:

Plu—>v) P, E,-E )t
P B (3.62)

Esta condi¢ao ¢ suficiente para garantir a convergéncia para o equilibrio.

3.4.4 Algoritmo de Metropolis

Existem varios algoritmos que implementam a dindmica de transi¢ao entre as
configuragdes. Para o enfoque do estudo utiliza-se o algoritmo de Métropolis aplicado
ao modelo de Potts que sera descrito mais a frente.

A distribuicdo de probabilidade para os microestados ¢ a distribuicdo de
Boltzmann. Neste caso, os valores de equilibrio das variaveis macroscopicas podem ser
calculados como as meédias de seus valores em todos os microestados, tendo a
distribuicdo de Boltzmann como peso.

A idéia basica do método consiste em realizar uma sequéncia muito grande de
transi¢oes aleatérias a partir de um microestado inicial arbitrdrio até atingir um
macroestado de equilibrio, ou seja, até que as variaveis macroscopicas adquiram valores
constantes.

Para se determinar a probabilidade de uma dada configuracdo, seria necessario
conhecer a chance de ocorréncia de todas as outras configuragdes. No caso de variaveis
continuas, seria necessaria uma integracdo da densidade de probabilidade sobre todo o
espaco de configuragdes, mas esse procedimento ¢ invidvel quando se utiliza um
nimero de variaveis da ordem de centenas.

A eficiéncia do algoritmo de Metrdpolis estd diretamente ligada ao fato de nao
levar em conta a probabilidade das configuragdes em si, mas sim a razao entre elas, pois
a razdo entre as probabilidades de duas dadas configuragdes pode ser determinada

independentemente das outras.
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De acordo com o algoritmo as probabilidades de transi¢do devem satisfazer:

—(E,~E, ) kT
Plu—v)= se. AE>0 (3.63)
1 se AE <0

onde:

AE=E, —E (3.64)

Consideremos um estado do sistema, definido através de M variaveis S;, que

representam as orientacgdes cristalograficas no sitio i em uma malha que representa o
sistema. Suponhamos que as variaveis S; do sistema possam assumir apenas dois
valores §; ==1.

Em seguida inicia-se o processo de Monte Carlo realizando os seguintes
passos:

1.Uma configuragdo inicial para as varidveis do sistema ¢ especificada. As
duas configuragdes iniciais mais comuns sao aquelas com as variaveis completamente
ordenadas ou completamente desordenadas, S; = +1;

2.Um sitio 1 da malha ¢ escolhido (aleatoriamente ou sequencialmente) e se
propoe a mudanga de sinal da variavel S; — -S;;

3.Calcula-se a variacdo de energia AE resultante da mudanca do sinal da
variavel no item 2;

4.Se a energia diminui (AE <0), aceita-se a transicdio com probabilidade 1
alterando a varidvel S; — —S§; e atualizando a energia £ =E + AE;

5.Se AE >0, sorteia-se um numero aleatéorio » com distribui¢do uniforme
entre zero e um. Se r <e PF | aceita-se a transicdo e a variavel ¢ alterada para o novo
valor. Se r > 0, rejeita-se a transi¢do e retorna-se ao item 1;

6. Escolhe-se outra varidvel e repetem-se os passos (2) a (5) um grande nimero

de vezes a fim de obter um resultado o mais proximo possivel de um resultado

observavel.

Pela dindmica pré-estabelecida, cada célula ¢ visitada em média uma vez a

cada passo de Monte Carlo, aceitando-se ou ndo essa mudanga de acordo com a
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diminui¢do da energia do sistema ou com uma probabilidade proporcional a

. —PAE
exponencial e #F .

A figura 3.20, mostra um fluxograma do algoritmo de Metrdpolis.

Varidveis aleatorias (posices e orientagfes)

-

»| Escolhe-se um sitio e propdem-se uma mudanca de estado |

|
AR 0| s i r—

5B NAO

Namero aleatdrio r entre0 el |

s

r<exp (-AE / KT) ‘

B siM

Aceita

NAO

Figura 3.20 — Fluxograma do algoritmo de Metrépolis.

O intervalo entre duas configuracdes sucessivas geradas pelo algoritmo ¢
denominado de um Passo de Monte Carlo (IMCS), definido como o tempo necessario

para se percorrer a malha inteira (Srolovitz, 1984).

3.4.5 Modelo de Ising

O modelo de Ising ¢ um modelo que descreve o comportamento de sistemas de
elementos individuais chamados spins, que alteram o seu estado de acordo com o
estado dos vizinhos mais proximos. O modelo de Ising foi proposto em 1920 pelo
fisico Wilhelm Lenz ao seu aluno Ernest Ising com objetivo estudar um dos
fendmenos mais importantes em matéria condensada, o ferromagnetismo de

momentos localizados.
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As varidveis de spin podem ser pensadas de diversas maneiras: (i) como
componentes do spin dos dtomos, que podem ‘“apontar para cima ou para baixo”, (ii)
como uma indicacao de que um sitio i pode estar ocupado por um atomo do tipo A,
ou por um atomo do tipo B, etc. Para o enfoque do nosso trabalho vamos interpretar

0 spin como uma orientacao cristalografica.

O modelo de Ising ¢ definido pelo Hamiltoniano:
H=-J) s;s;,-B) s, (3.65)

Onde s, ¢ uma variavel aleatoria que pode assumir apenas dois valores s, =+1

(i =12,..,N ), dependendo se o spin do 4&tomo apontar "para cima" ou "para baixo", J ¢
uma constante de interagdo e B ¢ um campo magnético externo.

No primeiro termo, o simbolo <i, j >indica que a soma ¢ realizada sobre os
pares de sitios vizinhos mais proximos, ou seja, para um atomo na posi¢do
(i, j)devemos contabilizar apenas as contribui¢des associadas a interagdo entre esse
atomo e seus vizinhos imediatos (i+1,7) (i—1,7) (i,j+1) (i,j—1) em uma rede
quadrada.

No primeiro somatorio, quando J >0 os spins tendem a se alinharem
paralelamente, diminuindo a energia e assim favorecendo uma fase ferromagnética. No
caso de J <0, a tendéncia ¢ formar um alinhamento antiparalelo e, portanto tendem a
formar uma fase antiferromagnética. O segundo termo do Hamiltoniano representa as
interagdes entre um campo externo aplicado B e o sistema de spins.

No sistema ferromagnético a interagdo de troca J ¢ a mesma para todos os
pares de spins. Para altas temperaturas, o sistema encontra-se desordenado e abaixo de
certa temperatura chamada de “Temperatura Critica” o sistema apresenta-se ordenado.

O grau de ordenamento do sistema ¢ medido pela magnetizacdo e ¢ dado por.

M= Zsi (3.66)
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O modelo foi estudado em uma dimensao por Ernest Ising em 1925. Em 1944,
Lars Onsager encontrou a solu¢do para o modelo numa malha quadrada na auséncia de

campo magnético, encontrando que a temperatura para transicao de fase paramagnéto-

ferromagneto (temperatura critica), em unidades de J/kp (Scherer, 2005) ¢ dada por:

T. :%111(1 +42)~227 (3.67)

Embora seja um sistema de simples implementacdo, o modelo de Ising
apresenta algumas limitagdes para o enfoque do trabalho, pois as varidveis podem
assumir apenas dois valores, o que ndo nos permite descrever a macroestrutura de um
metal solidificado. Por essa razao vamos estudar um outro modelo que ¢ a generaliza¢ao

do modelo de Ising e ¢ chamado de modelo de Potts.

3.4.6 Modelo de Potts

O modelo de Potts ¢ um modelo computacional estocastico similar ao modelo
de Ising, exceto pelo fato, que os spins podem assumir mais de dois valores.

Num modelo de Potts para Q -estados, a microestrutura ¢ mapeada numa malha
discreta e os spins podem assumir os valores s, =1...,0 (total de orientagdes
cristalograficas) para cada sitio da malha. Para Q =2 o modelo de Potts ¢ equivalente

ao modelo de Ising.

O nome do modelo foi dado por Renfrey B. Potts em sua tese de doutorado em
1952 ¢ esta relacionado com varios outros modelos. Generalizagdes do modelo de Potts
sdao também utilizadas para simular o crescimento de particulas em metais e a interagdo
entre espumas de sabdo. James Glazier e Francois Graner desenvolveram uma
generalizacdo do modelo, conhecida como modelo de Potts Celular, que vem sendo
utilizada para simular fenomenos estaticos e cinéticos em estruturas celulares (Graner,
1992).

No modelo de Potts, o Hamiltoniano que descreve a interagao entre os vizinhos

mais proximos, que representa a energia do contorno de grao ¢ dada por:
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H=-736,, 1) (3.68)

<i,j>

onde s;¢ uma das Q orientagdes possiveis no elemento i da malha e 6, ¢ a fungdo
58,
delta de Kronecker, que vale 1 para vizinhos com mesma orientacdo € zero para
vizinhos com orientagdes diferentes.
A soma ¢ feita para todos os vizinhos proximos do sitio, sendo assim, cada par

de vizinhos préximos contribui com J para a energia do sistema quando possuem

orientacdes diferentes e com zero para orientagdes iguais.

A probabilidade de transicdo W ¢ dada por:

—AE/KT
W:{el se AE>0 (3.69)

se AE<O
onde:
AE ¢ a alteracdo de energia ocasionada pela mudanca de orientagdo, k£ ¢ a

constante de Boltzman e 7 ¢ a temperatura.

A temperatura de transi¢do de fase na rede quadrada para o modelo de Potts ¢
dada por (Loureiro, 2010):

2
T = 3.70
Potts ln(l N \/6) ( )
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4.0 METODOLOGIA E PROCEDIMENTOS EXPERIMENTAIS

A metodologia utilizada para o desenvolvimento deste trabalho divide-se nas

seguintes etapas:

a) Estudo do método de Monte Carlo para simular o crescimento do grao;

b) Desenvolvimento de um modelo numérico para o crescimento do grdo no
Lingotamento Continuo que utiliza o Método de Monte Carlo juntamente com o

Método das Diferencgas Finitas;

¢) Simulagdo de dados através do software para obter a macroestrutura do aco obtida

pelo modelo modificado;

d) Comparagdo entre as macroestruturas dos agos estudados e as macroestruturas

obtidas através do software desenvolvido.

4.1 Desenvolvimento do Algoritmo Modificado

O algoritmo modificado para simular o crescimento do grdo, consiste em realizar
simulagdes utilizando o modelo de Potts juntamente com o algoritmo de Metrdpolis,
sendo que no modelo modificado, as temperaturas sdo atualizadas a cada ponto da
malha e para um determinado nimero de passos de Monte Carlo. A atualizagdo destas

temperaturas ¢ realizada através da implementacao do Método das Diferengas Finitas.

4.1.1 Formacio da Malha

Para simular o crescimento do grao ¢ necessario primeiramente a formagao de
uma malha discreta, onde para cada elemento da malha ¢ atribuido um nimero
compreendido entre 1 e Q (total de orientagdes cristalograficas) a cada sitio da malha.

Um fator importante a ser considerado ¢ o numero maximo de possiveis

orientagdes Q. As primeiras experiéncias de Srolovitz et al. (Srolovitz,1984)
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empregaram valores de 4 até 64, enquanto Radhakrishnan (Radhkrishnan, 1995),

propds N?,onde N ¢ a dimensdo da matriz.

A figura 4.1 mostra a cinética do crescimento de grao para diferentes valores de
Q. Podemos perceber que o valor de Q modifica a cinética do crescimento de graos, no
entanto valores mais elevados de Q ndo apresentam significativa melhora nos
resultados. Portanto, o valor de Q deveria ser tdo alto quanto possivel, entretanto um
valor elevado de Q pode prejudicar a velocidade do programa. Sendo assim escolheu-se
para as simulagdes o valor de Q = 20, pois este valor além de satisfazer as condig¢des

ideais para o crescimento do grao também minimiza o tempo de simulagdo, agilizando o

Pprocesso.
2
1.8
1.6 //
g 14 —
g1
o 0.8
S 06
0.4 \—— Other values of Q
0'2 64, 128, 256, 512, 1024, 30000
0 o . ' . ' .
0 1 1.5 2 2.5 3 3.5

Log time2 / MCS
Figura 4.1 — Comportamento do crescimento do grao para diferentes valores de Q

(Blinkstein,1999).

O primeiro passo € representar a amostra como uma matriz bidimensional.
Como pode ser visto na figura 4.2, regides contiguas da matriz com um mesmo valor
constituem os graos (Blikstein, 1999). Os "contornos de grdos", portanto, sdo
superficies imagindrias que separam volumes com orienta¢des diferentes, como mostra

a figura 4.3.
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Figura 4.2 — Representagao do grao por uma matriz bidimensional quadrada

(Blikstein, 1999)

‘e 8 8 86 8 86666 6,3 3 3
@ B B 8 8 B B IB E 8 & & ﬁ"\a 3 3
& 8 6 8 8 B 8\6 6 6 6 6 6/7 7
8 8 8 B B 8 8 B.6 6 6 6 6/7 7 7T
8 8 888868 8.6666/7 7 7
8 8 8 8 BB 8 8 6.6 66/7 7 7 7
eocbie il
8 8 B B B 8 8 8__/1 1 1 1™~7 T 7

Figura 4.3 — Matriz triangular com os contornos de grio imaginarios”

Um outro fator importante para a implementacao do sistema ¢ a condi¢do no
tempo inicial, ou seja, para zero passos de Monte Carlo (MCS). Dependendo da
condicdo inicial, diferentes evolugdes podem ocorrer, por exemplo, padrdes que
permanecem constantes indeterminadamente, que se anulam ou que permanecem num

estado aleatoério.

*Disponivel em <http://www.pmt.usp.br/paulob/montecarlo/modelar/default.hm>
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4.1.2 Descricao do Método de Monte Carlo

O modelo utilizado para a simulagdo do crescimento do grdo ¢ o modelo de Potts
que ¢ particularmente apropriado para aplicagdo do algoritmo de Metropolis. Num
modelo de Potts, a microestrutura ¢ mapeada numa malha discreta onde cada elemento
da malha pode assumir os valores s; =1,...,Q (total de orientagdes cristalograficas). O
Hamiltoniano que descreve a interagdo entre os vizinhos mais proximos, que representa

a energia do contorno de grao ¢ dado pela equagao 4.1:

E=-7 b5, -1) 4.1)

<i,j>

O algoritmo foi implementado considerando inicialmente uma matriz de tamanho
L x N, onde L representa o numero de filas e N representa o nimero de colunas da

malha. Cada elemento da malha serd identificado pelo par (i, j)que representa as

coordenadas onde o ponto se encontra. Em seguida uma malha inicial é gerada

aleatoriamente e as seguintes etapas sao implementadas:

1. Um sitio 1 da malha ¢ escolhido (aleatoriamente ou seqliencialmente) e se propde uma

mudanga no estado do elemento escolhido para qualquer outro dentre os Q —1 estados

possiveis;

2. Calcula-se a variagdo de energia (AE) resultante da escolha do novo elemento da

malha e do elemento antigo;

3. Se a energia diminui (AE < O), aceita-se a transi¢do com probabilidade 1 atualizando

aenergia EF = E + AE;

4. Se AE > 0 sorteia-se um numero aleatorio » com distribui¢do uniforme entre zero e

um. Se r < e PAE

, aceita-se a transi¢do e o elemento ¢ alterado para o novo valor. Se
r > 0, rejeita-se a transicao, sorteia-se outro sitio e repetem-se os passos n vezes a fim

de obter um resultado o mais préximo possivel de um resultado observavel.
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4.1.3 Desenvolvimento do Cddigo para o Calculo das Temperaturas utilizando o

Método das Diferencas Finitas

Para o calculo das temperaturas que foram inseridas no programa desenvolveu-
se um algoritmo usando o Método das Diferengas Finitas.

Para a solu¢do das equagdes inseridas no programa foram consideradas as
seguintes condicoes:

- Desprezou-se o fluxo de calor na dire¢do de extracdo do lingote (eixo z);
- Temperatura da agua de refrigeracdo (Ta ) constante e igual a 25°C;

- Temperaturas de transformagdo (Temperaturas Solidus e Liquidus)
dependentes da composicao quimica da liga;

- Propriedades termofisicas do material (densidade, calor especifico e
condutividade térmica) constantes nas fases liquida e sélida e dependentes da
temperatura na regido pastosa;

- Temperatura de vazamento (T vaz) igual a temperatura do metal no
distribuidor;

- Coeficiente de transferéncia de calor (%) constante e igual a 800 W/m? K ;

- Um lingote de dimensdes 150x150 mm.

- Uma malha de 200x200, tomando assim um valor de Ax = 0,00075m .

O fluxograma representado na figura 4.4 representa as etapas do algoritmo
modificado com a inser¢ao do calculo das temperaturas pelo Método das Diferengas

Finitas.
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Figura 4.4 — Fluxograma do modelo modificado
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Nas simulagdes utilizando o Método de Monte Carlo, as temperaturas ndo estao
diretamente relacionadas com as temperaturas '"reais", pois estas referem-se as
temperaturas obtidas através do Método das Diferencas Finitas para a equagdo da
conducdo do calor. Sendo assim para o modelo modificado necessitasse ajustar as
temperaturas obtidas pelo Método das Diferengas Finitas.

A temperatura critica para o modelo de Potts (Tpyys), que representa a

temperatura onde ocorre uma transi¢ao de fase, deve ser equivalente a temperatura de

fusdo (T¢) no sistema real. Entdo, como o modelo de Potts ndo esta formulado na escala

de temperaturas reais, ¢ necessario reescalar essas temperaturas, de forma que

temperaturas reais (Typp) acima da temperatura de fusdo (Ty) correspondam a
temperaturas na simulacdo (Tyfontecarlo) acima da temperatura de Potts (Tpyys), €
temperaturas reais (Typp) abaixo da temperatura de fusdo (Ty) correspondam a
temperaturas na simulacdo (Tyontecarlo) @baixo da temperatura de Potts (Tpyys). A
equagao (4.2) representa a mudanga de escala entre temperaturas reais (Typpp) ©

temperaturas da simulagdo de Monte Carlo ( Tyontecarlo )-

TmDF-Tpotts (4.2)

TMonteCarlo = T

onde:

TMonteCarlo = temperatura empregada no método de Monte Carlo em cada ponto
da malha

Tvpr = temperatura calculada pelo Método das Diferencas Finitas

Tpots = temperatura critica para o modelo de Potts

Ty = temperatura de fusdo do ferro

TmDF-Tpotts (4.2)

TMonteCarlo = T
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4.1.4 Selecao dos Acos

Para a realizagdo dos experimentos foram consideradas duas amostras de acos

com composi¢des quimicas diferentes, de acordo com a Tabela 4.1.

Tabela 4.1 — Composi¢ao quimica dos agos

Composi¢do Quimica (%omassa)
SAE C Cr Cu Mn Mo Ni P Si S Ti \Y%
1015 016 | 1,1 016 | 0,65 | 021 0,09 | 0,019 | 022 | 0,024 | 0,001 | 0,004
1020 021 | 047 | 017 | 077 | 016 | 045 | 0,018 | 0,23 | 0,028 | 0,001 | 0,003

As Temperaturas Liquidus e Temperaturas Solidus sdo pardmetros dependentes

da composi¢ao quimica.

A temperatura Liquidus e Solidus foram calculadas por equacdes empiricas

utilizadas por (Thomas, 1987), respectivamente mostradas nas equacdes (4.3) e (4.4).

Temperatura Liquidus (Ty)

T, (°C)=1537-88x (%) —25x(%8) —5x(YCu) —8x(%S1) —5x(YMn) —2x(YMo)

(4.3)
—4x(YaN1) —1,5% (%) —1 8x(%el') —30x (YP) —2x(%aV)
Temperatura Solidus (Tg)
Tg(°C) =1535-200x(%C) —1839% (%8) —123x(%Si) —6,8x(YaVIn) —4,3x (%aNi) (4.4)

—14x(C) — 4,1 x (%AD —1245%(%P)
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A tabela 4.2 apresenta as caracteristicas referentes as temperaturas de
solidificacdo e a tabela 4.3 apresenta os principais pardmetros operacionais empregados

para a simulagao.

Tabela 4.2 — Temperaturas de solidificagdo

Se¢des(mm) SAE T, T T,
150 x 150 1015 1513 1487 1547,2
150 x150 1020 1508 1475 1542,3

Tabela 4.3 — Pardmetros operacionais do lingotamento continuo

Propriedades Fisicas do Metal

Calor latente de fusdo 240 J/kg
Densidade no s6lido 7300 kg/ m’
Densidade no liquido 7000 kg/ m’
Calor especifico no solido 700 J/kg.K
Calor especifico no liquido 800 J/kg.K
Condutividade térmica no sélido 31 Wm.K
Condutividade térmica no liquido 34 Wm.K
Temperatura de fusdo do ferro 1538 °C

4.2 Procedimentos Experimentais

Primeiramente as temperaturas foram calculadas usando o MDF. Para o célculo
destas temperaturas considerou-se a produgao de um lingote de seccao 150 mm do agos
SAE 1015 e SAE 1020.

Em seguida, o crescimento do grao foi simulado utilizando o modelo de Potts

padrao que considera a mesma temperatura em todas as etapas do processo.
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Por 1ultimo, o crescimento do grao foi simulado para o modelo modificado, que
consiste em realizar simulagdes utilizando o modelo de Potts juntamente com o
algoritmo de Metrdpolis, sendo que neste modelo as temperaturas sao atualizadas a cada
ponto da malha e para um determinado nimero de passos de Monte Carlo.

Desenvolveu-se o algoritmo modificado na linguagem de programagao
Fortran90/95 utilizando-se do ambiente Linux através do software Developer Studio.
Para a visualizagdo do crescimento de grao e do mapa térmico foi utilizado o editor
grafico Dinamic Lattice considerando uma malha de tamanho 200 x 200

As amostras para comparagdo foram obtidas pelo Laboratorio de Fundigao

(LAFUN) da UFRGS.
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5.0 RESULTADOS E DISCUSSOES

A seguir serdo apresentados os principais resultados obtidos na simulacdo do
crescimento do grao para o algoritmo padrdo e para o algoritmo modificado, onde
analisou-se a variagdo da temperatura nas varias etapas do Método de Monte Carlo e sua

influencia na transi¢do colunar-equiaxial.

Primeiramente realizaram-se simulacdes do modelo de Potts, considerando as
seguintes temperaturas Tyjoniecarto =1517 € ThmonteCarlo =0-3 conforme figuras 5.1 e 5.2

respectivamente. Para as simulag¢des foi considerado um valor de Q = 20 para diferentes

passos de Monte Carlo e as temperaturas foram consideradas constantes em todas as

etapas do processo.

Figura 5.1 — Evolugdo para o modelo de Potts para Ty;,piecaro = 117
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Figura 5.2— Evolugdo para o modelo de Potts para Tyjniecarto = 053

Observou-se nos resultados obtidos na figura 5.1 uma minima variagdo do

tamanho do grdo quando se considerou a temperatura Tyjpiecarno = 1,17 em todos os

pontos da malha. Isso ocorre porque essa simulacdo corresponde a uma temperatura

igual a temperatura de transi¢do de fase ( Tyioniecarto = 117 = Tpotts )-
Na figura 5.2, onde foi considerada uma temperatura Tyopiecardo = 053 < Tpots »

pode-se perceber uma estrutura formada com uma série de graos que crescem ao longo
do processo, no entanto, os graos formados nao apresentam uma estrutura colunar, ou
seja, nao apresentam as caracteristicas da macroestrutura formada durante o processo de
solidificagdo por Lingotamento Continuo.

Com a finalidade de representar a transicdo colunar-equiaxial que se observa nas

macroestruturas dos lingotes solidificados pelo processo de Lingotamento Continuo
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foram realizadas novas simulacdes, considerando agora a variacdo da temperatura em
cada ponto da malha e para os diferentes passos de Monte Carlo.

Para isso, primeiramente, foram realizadas simulagdes do mapa térmico para os
acos SAE 1015 e SAE 1020. Para o calculo destas temperaturas um algoritmo foi
desenvolvido usando o Método das Diferencas Finitas e a atualizacdo destas
temperaturas foi inserida junto ao Método de Monte Carlo.

Nos resultados obtidos no mapa térmico foi considerado um coeficiente de

transferéncia de calor (/4) constante e igual ao coeficiente de transferéncia de calor do

molde, no entanto, essas simulacdes também podem ser obtidas através do software
InALC+ (Inteligéncia Artificial no Lingotamento Continuo), que ¢ um programa de
solidificacdo de acos no Lingotamento Continuo desenvolvido pelo Laboratorio de
Fundi¢ao (LAFUN) da UFRGS em conjunto com a empresa Acos Especiais Piratini —
GERDAU que leva em consideragdo as diferentes taxas de resfriamento ao longo do
processo de Lingotamento Continuo (Fortaleza, 2005; Cheung, 2005; Barcelos, 2007b;
Barcelos, 2006).

A simulacdo do mapa térmico para o aco SAE 1015 para ilustrar a evolugao das
temperaturas que foram inseridas no programa, pode ser observada na figura 5.3.

Por fim, foram realizadas simulagdes do crescimento de grao para cada fase do
mapa térmico representado de acordo com a figura 5.4.

O mesmo procedimento foi realizado para o ago SAE 1020, como pode ser visto
nas figuras 5.5 € 5.6.

Para as simulagdes do mapa térmico foram considerados os seguintes valores de

tempo (¢ = 0,400, 800,1200, 2200, 6200,10200,15200, 20200, 30200, 40200 € 50200 ).
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N
EEEE
oo

<4— Temperatura de Vazamento Temperatura Ambiente —p>

SAE 1015

Figura. 5.3 — Evolucdo do mapa térmico para o ago SAE 1015
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Figura 5.4 — Evolu¢ao da macroestrutura para modelo modificado do aco SAE 1015
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SAE 1020

<«4— Temperatura de Vazamento Temperatura Ambiente —p>

Figura 5.5 — Evolugao do mapa térmico para o ago SAE 1020
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Figura 5.6 — Evolu¢ao da macroestrutura para modelo modificado do aco SAE 1020

Observou-se que os resultados obtidos no mapa térmico em comparagao com oS
resultados obtidos no crescimento dos grdos se comportam qualitativamente da mesma
forma, ou seja, a medida que as temperaturas evoluem aumentando da borda para o
centro da malha, também se verifica o crescimento do grao nessa dire¢ao.

Comparando as macroestruturas simuladas pelo algoritmo modificado (figuras
5.4 e 5.6) com a macroestrutura do algoritmo padrdo (figura 5.2) pode-se observar a
influencia da variagdo da temperatura na formagdo de grdos colunares, ou seja, o
modelo modificado quando comparado ao modelo padrio, representa melhor a estrutura
do lingote solidificado.

Por fim, comparando as estruturas formadas no modelo modificado com as

estruturas dos agos solidificados visto nas figuras 5.7 e 5.8, pode-se verificar que o
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modelo modificado reproduz melhor a transi¢do colunar-equiaxial, no entanto, ainda
apresenta algumas limitagdes que podem ser percebidas pela auséncia dos grdos

coquilhados que se formam junto as paredes do molde.

Figura 5.7 — Comparacdo entre a macroestrutura simulada e a macroestrutura do aco

SAE1015

Figura 5.8 — Comparacdo entre a macroestrutura simulada e a macroestrutura do ago

SAE1020
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6.0 CONCLUSAO

Na primeira parte do trabalho, considerando o modelo de Potts padrao, observou-
se a formag¢do de graos que ndo apresentaram uma transicdo colunar-equiaxial. Isto
ocorre devido as condigdes isotérmicas do sistema que leva em consideragdo a mesma
temperatura em todos os pontos da malha.

Em seguida, através do desenvolvimento de um modelo hibrido entre a equagao
de conducdo do calor e o método de Monte Carlo simulou-se o processo de
solidificacdo no Lingotamento Continuo para os agos SAE 1015 e 1020. Com este
modelo, conseguiu-se adaptar o método de Monte Carlo, tradicionalmente aplicado a
processos isotérmicos, em equilibrio termodindmico, a um processo fora do equilibrio,
como ¢ o processo de solidificagdao no lingotamento continuo. Neste modelo ¢ levado
em consideracdo os gradientes de temperatura ao longo do processo que influenciam
diretamente na diminui¢do das temperaturas na regido proxima a superficie e por
consequéncia na transi¢ao colunar-equiaxial.

Por fim, os resultados obtidos através das simulagdes do modelo modificado
apresentaram uma compatibilidade expressiva com fendmeno de crescimento de graos,
conseguindo reproduzir qualitativamente a transi¢cdo colunar-equiaxial, em comparagdo

com amostras experimentais.
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7.0 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como sugestao para futuras linhas de pesquisa pode-se citar:

* Estudar o modelo para investigar a formag¢ao da zona coquilhada;

= Verificar a influéncia do tamanho da malha para o crescimento do grao;

= Verificar a influéncia da variacao do coeficiente de transferéncia de calor no
crescimento do grao para as diferentes etapas de resfriamento ao longo do
processo de Lingotamento Continuo;

= Verificar a influéncia dos valores de Q (nimero de orientagdes
cristalograficas) na evolug¢ao da microestrutura;

* Integrar o cddigo de Monte Carlo com o InALC+, ou com o Phase Field,

com o objetivo de simular a estrutura real do lingote solidificado.
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