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RESUMO

A modelagem computacional aplicada ao estudo da recristalizacdo em metais tem se
desenvolvido por meio de diversas técnicas. Em esséncia o material a ser simulado é
tratado como uma matriz, no qual suas células representam unidades da
microestrutura que estao relacionadas aos arranjos de seus componentes internos.
Atualmente a simulagcdo com algoritmos computacionais candnicos podem ser
aplicados a esta matriz metalica, possibilitando entender razoavelmente o fendbmeno
de crescimento dos novos graos ou a cinética de formacao por sobre uma determinada
vizinhanca de busca e determinados critérios (e.q. a evoluc¢do das células quando
inicialmente se destoam do restante da rede matricial serdo chamadas de sementes).
Uma das técnicas empregadas neste contexto é a de autdbmatos celulares (AC)
tridimensionais. A priori, os AC s&o modelos computacionais onde o tempo e 0 espaco
sdo ambos discretizados e a evolucdo do sistema obedece a regras especificas pré-
determinadas e também discretas. A modelagem com AC ja se encontra bem evoluida
neste contexto, no entanto, faltam na literatura diversas informacdes basicas sobre o
impacto que a escolha da vizinhanga selecionada de pesquisa e replicagao tem sobre
a modelagem cristalogréafica dos metais. Neste trabalho se verificou que por meio de
AC, em determinadas condi¢Ges de contorno podem ser gerados grédos em formato
de octaédros, cuboctaedros e cubicos, mas ndo apenas no desejado formato esférico.
Para aprimorar a simulacéo neste ponto e sanar as limitaces da modelagem com AC
foi utilizado a modelagem com autématos hibridos (AH), onde foi possivel se obter
graos perfeitamente esféricos, e, quando desejado, também em formatos
matricialmente esferoides. Em funcdo do escopo deste trabalho com AH conseguiu-
se incorporar diversas das vantagens da modelagem com AC, mas agora associado
a uma melhor qualidade dos parametros estruturais nos resultados obtidos. Foi
desenvolvida, e é apresentada em detalhes, toda a etapa da parametrizacdo
metallrgica, com a obtencéo de valores discretos como a evolugédo do volume e das
areas superficiais dos graos durante a recristalizacdo. Como conclusdo a aplicacdo
computacional por meio de AH tridimensionais, pode-se obter as curvas do caminho
microestrutural do processo de recristalizagdo, de modo totalmente discreto, sem o
uso de equacdes fenomenoldgicas de suporte como, por exemplo, a JIMAK.

PALAVRAS-CHAVE: Recristalizagdo, Caminho Microestrutural, Estereologia,
Engenharia de Materiais Computacional, Autdmato Celular, Autbmato Hibrido.




STUDY OF RECRYSTALLIZATION IN METALS VIA COMPUTATIONAL
SIMULATION USING THREE-DIMENSIONAL HYBRID AUTOMATA

ABSTRACT

Computational modeling applied to the study of recrystallization in metals has been
developed through various techniques. Essentially, the material to be simulated is
treated as a matrix, where its cells represent microstructural units related to the
arrangement of its internal components. Currently, simulations with canonical
computational algorithms can be applied to this metallic matrix, enabling a reasonable
understanding of the phenomenon of new grain growth or the kinetics of formation over
a defined neighborhood and specific criteria (e.g., the evolution of cells that initially
differ from the rest of the matrix network, referred to as seeds). One of the techniques
employed in this context is three-dimensional cellular automata (CA). At its core, CA
are computational models where both time and space are discretized, and the system's
evolution follows specific predetermined and discrete rules. Although CA modeling is
well-developed in this context, there is a lack of fundamental information in the
literature regarding the impact of the selected search and replication neighborhood on
the crystallographic modeling of metals. In this work, it was found that through CA,
under certain boundary conditions, grains in octahedral, cuboctahedral, and cubic
shapes can be generated, but not exclusively in the desired spherical shape. To
improve the simulation in this aspect and address the limitations of CA modeling, hybrid
automata (HA) modeling was used. This approach enabled the generation of perfectly
spherical grains and, when desired, matrix-defined spheroidal shapes. The scope of
this work with HA incorporated many advantages of CA modeling, but with improved
structural parameter quality in the obtained results. The metallurgical parameterization
process is detailed, including the discrete evaluation of parameters such as volume
evolution and grain surface areas during recrystallization. In conclusion, the application
of three-dimensional HA computational modeling enabled the derivation of
microstructural evolution curves for the recrystallization process in a fully discrete
manner, without the use of phenomenological support equations such as JMAK.

KEYWORDS: Recrystallization, Microstructural Pathway, Stereology, Computational
Materials Engineering, Cellular Automaton, Hybrid Automaton.
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Figura 6.10. Simulagdo em ambiente com 152x152x102 células com 59 sementes
distribuidas conforme perfil especifico tipo CFC, resultado em uma
microestrura de OTC’s.

Figura 6.11. Imagem da esfera matricial, ou esferoidal, gerado para a simulagéo
do ambiente com 201x201x201 células, uma Unica semente central,
para varios valores de passo, nos instantes com 33% de
transformacéo do ambiente.

Figura 6.12. Grafico com a quantidade de células pesquisadas por laco obtido
para a simulacao do ambiente com 201x201x201 células, uma Unica
semente central, para varios valores de passo.

Figura 6.13. Grafico com a diferenca entre o n° células pesquisada a cada lago
por lago obtido para a simulacdo do ambiente com 201x201x201
células, 1 unica semente central, instante com 33% de formacéo, para
varios valores de passo (derivada 12 dos graficos da Figura 6.12).

Figura 6.14. Gréafico com o n° acumulado de células pesquisadas e
transformadas, por laco, obtido para a simulacdo do ambiente com
201x201x201 células, uma Unica semente central, instante com 33%
de formacgao, para varios valores de passo.

Figura 6.15. Evolucao do N° Células Pesquisadas pelo N° Células Transformadas
em funcédo do passo (ambiente 201x201x201 células, dados retirados
da Tabela 6.1, AH evoluindo pela VF).
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Figura 6.16. Diagrama de Euler da relacédo proposta entre os AH e AC do tipo e
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Figura 7.4.

Figura 7.5.

Figura 7.6.

Figura 7.7.

Figura 8.1.

Figura 8.2.

Figura 8.3.

Figura 8.4.

Figura 8.5.

Figura 8.6.

Figura 8.7.

Figura 8.8.

nas condi¢Oes verificadas neste trabalho.

Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 gréos
iniciais aleatoriamente distribuidos (12 simulacédo).

Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 gréos
iniciais aleatoriamente distribuidos (22 simulacéo).

Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 graos
iniciais aleatoriamente distribuidos (32 simulacédo).

Histogramas obtidos das simula¢fes das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (13, 22
e 32 simulacdo respectivamente), para a distribuicdo dos valores do
didmetro dos gréos (DG).

Histogramas obtidos da simulac¢do das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (13, 22 e
32 simulacao respectivamente), para o volume dos gréos (VG).

Histogramas obtidos da simulagdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (1?3, 22 e
32 simulacéo respectivamente), para o volume normalizado (VN).

Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (13, 22 e
32 simulacéo respectivamente), para a area superficial equivalente
(5G).

Imagens ilustrativas do esferoide prolato (a esquerda) e do esferoide
oblato (a direita).

Representagéo dos valores sobre as coordenadas X, y e z dos angulos
azimutal (®) e polar ().

Imagens a 3% de transformacéo de simula¢des de esferoides prolatos
a partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de 21x21x21
células. Semente e células transformadas na cor azul.

Imagens a 3% de transformacéo de simula¢cdes de esferoides oblatos
a partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de 21x21x21
células. Semente e células transformadas na cor azul.

Imagens a 3% de transformagé&o de simulagfes de esferoides prolatos
a partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de
201x201x201 células. Semente e células transformadas na cor azul.

Imagens a 3% de transformacao de simulacdes de esferoides oblatos
a partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de
201x201x201 células. Semente e células transformadas na cor azul.

Imagem 3D das microestruturas geradas por graos esferoides, com
100 sementes iniciais aleatérias em ambiente com 200x200x200
células.

Imagem dos planos centrais das microestruturas geradas por graos
esferoides dos experimentos da Figura 8.6 (100 sementes iniciais
aleatérias em ambiente com 200x200x200 células).
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Figura 8.9. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas por
graos esferoides prolatos (K, = 4), com 1000 sementes iniciais
aleatérias em ambiente com 200x200x200 células.

Figura 8.10. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas pelo
experimento da Figura 8.8 (gréos esferoides prolatos (K, = 4), com
1000 sementes iniciais aleatorias em ambiente com 200x200x200
células), com a eliminacdo dos graos que tocam a superficie (482
graos restantes e 518 graos eliminados).

Figura 8.11. Histogramas de distribuicdo para o volume dos grdos e volume
normalizado dos gréos para a simulagdo da Figura 8.9 (482 gréos
restantes).

Figura 8.12. Imagens 3D e dos planos centrais de graos esferoides gerados em
simulagbes em ambiente com 201x201x201 células com 1 Unica
semente central com 2% de transformacao.

Figura 8.13. Ambiente com 100 sementes aleatoriamente distribuidas, todas com
gréos esferoides prolatos (K, = 4), &ngulo azimutal (®) de 7 /12 rad,
e angulo polar (6) de /4 rad.

Figura 8.14. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 sementes
iniciais aleatoriamente distribuidas, com grdos com formato esferoide
(K, = 4), sendo que na metade superior da matriz possuindo a
orientacdo base (® = 0 e 6 = 0), e na metade inferior com uma
orientacao direcionada (® = 7n/12 rad e 6 = 7/4 rad).

Figura 8.15. Imagems dos planos centrais da simulacédo da Figura 8.14.

Figura 8.16. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas pelo
experimento da Figura 8.14, com a eliminagdo dos gréos que tocam
a superficie (414 gréaos restantes e 586 graos eliminados).

Figura 8.17. Histogramas de distribuicdo para o volume dos grdos e volume
normalizado dos gréos (VG e VN) para a simulagdo da Figura 8.16
(414 graos restantes).

Figura 9.1. Em (a) um objeto base retangular em uma matriz bidimensional,
contendo 12 células de area e tendo um perimetro real de 16 faces,
e em (b) e (c) duas de suas representagfes em orientagdes diferentes
da orientacéo base.

Figura 9.2. Evolugado do n° células matriciais em cada uma das dire¢des dos eixos
cartesianos de cada gréo (NC,) versus o tempo discreto (7).

Figura 9.3. Evolugéo do PCy, (r, c ou a) em funcéo do tempo discreto (tr) em um
periodo considerado que seja anterior ao impingement.

Figura 9.4. Evolugéo na esfera do volume discreto e analitico (acima) e da area
superficial pelas faces discreta e analitica (abaixo) em funcdo do
didmetro discreto.
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Figura 9.5. Evolucéo para o esferoide prolato (K, = 2) na orientacdo base ($ =0
e 6 = 0), do volume discreto e analitico (acima) e da area superficial
pelas faces e analitica (abaixo), em funcao do parametro c discreto.

Figura 9.6. Evolucao para o esferoide oblato (K, = 1/4) na orientacdo base (@ =
0 e 6=0), do volume discreto e analitico (acima) e da area superficial
pelas faces e analitica (abaixo), em funcao do parametro a discreto.

Figura 9.7. Evolucao para o esferoide prolato (K, = 2) na orientacdo ¢ = /4 rad
e 6=m/4 rad, do volume discreto e analitico (acima) e da area
superficial pelas faces e analitica (abaixo), em fun¢éo do parametro c
discreto.

Figura 9.8. Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3
(respectivamente 12, 22 e 32 simulagfes da Tabela 9.1), para a
distribuicdo dos valores da area superficial pelas faces dos gréos
(SE).

Figura 9.9. Histograma obtidos da simulagédo da Figura 8.9 (42 simulacdo da
Tabela 9.1), para a distribuicdo dos valores da area superficial pelas
faces dos gréos (SE,).

Figura 10.1. Evolugéo de N r em funcdo do tempo discreto (z), destacando o
periodo anterior ao impingement com os préprios limites da matriz
(acima), e para toda a simulacdo (abaixo), em ambiente com
201x201x201 células e uma Unica semente central em seu centro.

Figura 10.2. Evolucéo de X,. em fung&o do tempo discreto (t) em um ambiente de
200x200x200 células e 1000 sementes iniciais aleatoriamente
distribuida. Acima para uma modelagem com AC com pesquisa de
vizinhanca pelas faces (gréos octaédricos), e abaixo com AH com
graos esféricos.

Figura 10.3. Evolucao de X, em funcdo do tempo discreto () em um ambiente de
200x200x200 células, 1000 sementes iniciais aleatoriamente
distribuidas, e grdos em formato de esferoides prolatos (K, = 4).
Acima na orientacdo base (® = 0 e 6 = 0), e abaixo para Z > 100 na
orientacdo base e Z < 100 com @ = 7n/12 rad e 6 = m/4 rad.

Figura 10.4. Evolugdo da area superficial entre as regides recristalizadas e nao
recristalizadas (SVzy) em funcdo do tempo discreto (7).

Figura 10.5. Curva do caminho microestrutural para grdos de crescimento
octaédrico (AC, 1000 sementes aleatdrias, ambiente 200x200x200
células).

Figura 10.6. Curva do caminho microestrutural para grdos de crescimento
esférico (1000 sementes aleatérias, ambiente 200x200x200 células).

Figura 10.7. Curva do caminho microestrutural para gréos de crescimento
esferoide (K, = 4, ® =0 e 6 =0), 1000 sementes aleatérias, ambiente
200x200x200 células.

211

212

213

216

217

220

221

222

226

227

228

229



Figura 10.8. Curva do caminho microestrutural para grdos de crescimento

esferoide (K, =4,com@=0e0=0paraZ>100e ® =7n/12rad e

= m/4 rad para Z< 100, 1000 sementes aleatorias, ambiente
200x200x200 células).

Figura 10.9. Imagens das simulagdes obtidas por SAR e neste trabalho em
ambiente de 300x300x300 células com 220 grdos aleatoriamente
distribuidos.

Figura 10.10. Imagem real e das simulagbes com AH de crescimento esférico,
todas com =5% de transformacé&o volumétrica e densidade média de
2400 graos/mm3,

Figura 10.11. Curvas do caminho microestrutural obtidas por V&R, SAR e neste
trabalho, onde no interior se apresenta o grafico original do estudo de
SAR.
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LISTA DE SIGLAS E ABREVIATURAS

AC - Autdmato Celular

AH - Autdmato Hibrido

ASTM - American Society for Testing and Materials
ATC - Tetracaidecaédro alongado

CBC - Cuboctaedro

CCC - Cubica de corpo centrado

CS - Cubica simples

DM - Dinamica Molecular

EBSD - Electron Back Scatter Diffraction

EDO - Equagbes Diferenciais Ordinérias

EDP - Equactes Diferenciais Parciais

1A - Inteligéncia Artificial

JMAK - Modelo fenomenolégico para o crescimento de graos (iniciais de Johnson,

Mehl, Kolmogorov e Avrami)
ipg - Joint Photographic Experts Group (padrdao amplamente utilizado para

compressao e armazenamento de imagens digitais)

MC - Método de Monte Carlo

MEF - Método dos Elementos Finitos

OTC - Ortotetracaidecaédro

SAR - Salazar, Assis e Rios

SCd - Extenséo do arquivo de dados originais de uma simulacdo do programa
SimCres

SCm - Extenséo do arquivo de dados modificados de uma simulag&o do programa
SimCres

SCp - Extenséo do arquivo de parametros de uma simulac¢do do programa SimCres

] - Sistema Internacional de Unidades

SimCres - Nome do programa de simulacéo de recristalizacdo implementado

TTT - Tempo, temperatura, transformacéo



VA
VF
VM
VP
V&R
vV
VVN
2D
3D

- Vizinhanca pela aresta

- Vizinhanca pela face

- Vizinhanga de Moore

- Vizinhancga plena

- Vandermeer e Rath

- Vizinhanca pelo vértice

- Vizinhanga de Von Neumann
- Bidimensional

- Tridimensional



CG,
cG

CIG,

LISTA DE SIMBOLOS

- Numero de arestas de um poliedro (teorema de Euler)

- Semieixo de um esferoide relativo ao raio da secdo equatorial, x e y
- Semieixo de um esferoide relativo ao alongamento no eixo z

- Numero de células que o gréo originado da semente n contém

- NUmero médio de células por grao

- Numero de células que o grdo n contém em seu interior que néo estdo na
sua superficie

- Numero de células que o gréo n contém em sua superficie
- Numero total de células de um gréo n especifico

- NUumero total de células de um gréo n especifico que estdo em seu interior
sem tocar a sua superficie

- Numero total de células de um gréo n especifico que estao na sua superficie

- Numero total de células na superfice entre a regido recristalizada e nao
recristalizada em um determinado tempo discreto (1)

- Numero médio de células da superficie dos graos

- Conjunto de todos os gréos do metal

- Conjunto de todas as sementes cujo graos nao tocam a superficie

- Conjunto de todas as sementes incluidas inicialmente na simulagao
- Conjunto de todas as sementes cujo graos tocam a superficie

- Numero total de células de M empregadas na simulagéo

- Namero total de células do metal ao longo do comprimento do eixo x
- Numero total de células do metal ao longo do comprimento do eixo y

- Numero total de células do metal ao longo do comprimento do eixo z



d - Diametro médio dos grdos [m] ! (método do intercepto)

DG - Didmetro equivalente médio dos gréos [m]

DG, - Didametro equivalente do grao originado da semente n [m]

dist_orig - Distancia linear entre o centro da célula verificada e o centro da célula da
semente originéria (grandeza néo discreta)

dist_contr - Numero total de células evoluidas a partir da célula de origem no eixo de
controle (grandeza néo discreta)

€, - Ecentricidade do esferoide oblato

ep - Ecentricidade do esferoide prolato

f - Nimero de faces de um poliedro (teorema de Euler)

G - Tamanho de grdo ASTM (método do intercepto)

Gy - Taxa de crescimento do raio dos graos

@, j, k) - Coordenadas genéricas de uma célula

k - Constante empirica de proporcionalidade ao tempo da equagdo JMAK

K, - Razao de anisotropia geométrica (ou razéo axial)

K; - Constante genérica equacao JMAK

K; - Constante genérica equac¢do JMAK

ks - Constante de proporcionalidade da superficie discreta para continua

M - Matriz tridimensional que representa o metal na simulagéo

M; j i - Valor do contelido da célula de M nas coordenadas (i, j, k)

M’ - Nova matriz de ambiente sem os graos vizinhos a superficie

M, - Conjunto de todas as células de M; ; , que se encontram junto a superficie

MA - Matriz tridimensional inicial que representa o metal antes da simulacdo

MAynN - Estado da matriz metal para a regido originaria ainda nao recristalizada (no
caso padrédo adotado neste trabalho no valor 0)

MAM - Matriz tridimensional que representa o metal durante a recristalizacéo

MBP - Matriz bidimensional de busca primaria

MBS - Matriz bidimensional de busca secundéria

1 Os colchetes séo utilizados para se referir a uma correspondente unidade de grandeza especifica do
Sl, mas de modo genérico, sem a associar a nenhum prefixo especifico, seja multiplo ou submultiplo.
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NASTMe

NC,

passo

PCy,
Pl

QI

SF
SFR,
SE,
SG

SG,

- Constante empirica do expoente do tempo da equacdo JMAK
- Numero de identificacdo de determinada semente
- Numero de grdo ASTM equivalente calculado pela simulacéo

- Numero de células matriciais de cada grdo em cada uma das dire¢des dos
eixos cartesianos sem o impingement

- Numero de células transformadas

- conjunto de coordenadas das 6 células vizinhas pela face a célula central
considerada

- Numero de objetos interceptados por unidade de comprimento da linha-
teste [m*] (método do intercepto)

- Numero total de sementes
- NUumero total de graos apoés a eliminagcédo dos graos vizinhos a superficie
- Numero total de sementes por unidade de volume [graos/m3]

- Numero maximo de células (ou fragéo de células) que se pode evoluir a cad:
lagco na modelagem por AH (neste estudo passo = 1)

- Valor do passo acumulado em r, ou em ¢, ou em a

- Numero de intersecdes por unidade de linha-teste [m]

- Quociente isoperimétrico

- Largura da aresta 6 de uma célula, [m]

- Raio do gréo esférico

- Raio do ndcleo estendido

- Area superficial de uma esfera

- Area superficial do esferoide oblato

- Area superficial do esferoide prolato

- Area superficial pela face média dos gréos simulados [m?]

- Area superficial pela face média dos gréos simulados corrigida [m?]
- Area superficial pela face de um gréo n especifico [m?]

- Area superficial pela face de um gréo n especifico corrigida [m?]
- Area supeficial equivalente média do material simulado [m?]

- Area superficial equivalente do grdo n [m?]



SV

Sv
Sv’

SFry

SFry (o)
SVR

SVan

SVrn (o)

SVrr

VEsf eroide

- Razao entre 0 somatoério da area superficial pela face corrigida pelo volume «
todo o metal simulado [m?/m?3]

- Area superficial por unidade de volume-teste [m?/m?]
- Area superficial por unidade de volume de uma esfera ideal [m%/m?]

- Area superficial discreta pelas faces restrita entre a regio recristalizada e
nado recristalizada [m?]

- Area superficial discreta pelas faces restrita entre a regio recristalizada e
ndo recristalizada, em um determinado tempo discreto (z) [m?]

- Razao entre o somatdrio da area superficial pela face pelo volume de todo o
metal simulado (é a medida da area superficial disponivel no metal) [m?/m?3]

- Razao da area superficial nas interfaces entre regides recristalizadas e nao
recristalizadas por unidade de volume [m?/m?3]

- Razéo da area superficial discreta pelas faces restrita entre a regido
recristalizada e nao recristalizada por unidade de volume, em um determinado
tempo discreto (t) [m#mq]

- Razéo da éarea superficial nas interfaces entre as regides recristalizadas por
unidade de volume [m?/m?]

- Tempo transcorrido [s]

- Numero de vértices de um poliedro (teorema de Euler)
- Conjunto de células de VA

- Conjunto de células de VA/VV

- Volume recristalizado estendido de um grao

- Volume do esferoide [m?]

- Volume recristalizado estendido total dos graos da matriz
- Conjunto de células de VF

- Conjunto de células de VF/VA

- Conjunto de células de VF/VV

- Volume médio dos gréos simulados [m?]

- Volume do gréo originado da semente n [m?]

- Volume normalizado dos graoscifico

- Volume normalizado de um gréo n especifico

- Volume total da matriz de simulagdo [m?]



vze - Conjunto de células de VP

& - Conjunto de células de VV

X, - Fragéo volumétrica transformada real

Xpex - Razéo entre o volume recristalizado e o volume total em um determinado ter
discreto

x,v, 2 - Coordenadas genéricas de uma célula

(i, Yi, Zi) - Coordenadas da célula de origem

(X, Y1, Z¢) - Coordenadas da célula vizinha a célula de origem que esta sendo pesquisac

é - Resolugéo genérica das arestas das células cubicas da matriz MA

8¢cs(MA; i) - Fungdo indicativa de conjunto, que € igual a 1 se (MA;;, € CS) e € igual a
0 caso contrario

5n,MAi_,~,k, - Funcéo delta de Kronecker, que € igual a 1 se M4, ; , = n e 0 caso contrario
(o) - Angulo azimutal

0 - Angulo polar

T - Tempo discreto (lagco computacional)

A - Operador légico AND (“E”)

v - Operador légico OR (“OU”)



33

1  INTRODUCAO

1.1 Apresentacdo do tema

O estudo de fendmenos relacionados a transformagdes de fase em geral, como
a recristalizacdo em metais, tem uma vasta gama de aplicagfes industriais devido
tanto a sua influéncia nos processos produtivos como em suas implicacdes diretas
com as propriedades do metal (RIOS; PADILHA, 2007). A modelagem computacional
deste fenbmeno possibilita uma série de abordagens que sédo potencialmente muito
interessantes no desenvolvimento de materiais ja conhecidos visando novas
aplicacdes ou visando melhorias no desepenho de novos materiais para aplicacdes

estabelecidas ou novas.

A microestrutura dos materiais metalicos é normalmente constituida por fases
e seus defeitos, em uma intrincada rede de distintos grdos. Um material metalico
hipotético, ou uma pequena parte representativa do mesmo, pode ser representado
por uma rede matricial tridimensional constituida de células cubicas (RAABE, 2002),
gue seriam na escala considerada a menor porgcado representativa do material na
modelagem. Em uma primeira abordagem, este material seria considerado como
totalmente homogéneo e com apenas uma unica fase. Assim, esta matriz ambiente
tera todas as suas células possuindo um mesmo estado inicial, representando esta

homogeneidade.

Entretanto, no interior deste material, devido a motivos termodinamicos
diversos fora do escopo da discussdo no momento, ocorrerda o fenémeno de
nucleacdo em sitios, tendo estas alteradas de estado, passando a ficarem destoante
do resto das células da matriz. Este material modificado pode ser entdo representado
fazendo com que as células matriciais nas quais surgiu o novo estado (chamadas de

nacleos), distinto do estado do restante das demais células da matriz.

Este nucleo serd portanto um embrido, cuja evolugdo ao longo do tempo na

matriz serd chamado simplificadamente de recristalizacdo (RIOS et al., 2005a), o
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fendbmeno a ser reproduzido. Computacionalmente uma possivel estratégia para se
modelar o crescimento deste embrido na estrutura do metal seria por meio da

aplicacao de algum algoritmo de busca, exploracéo e replicacdo no seu entorno.

Esta classe de algoritmo pode ser considerada como sendo uma ferramenta de
inteligéncia artificial aplicada a resolucdo de um problema especifico envolvendo a
pesquisa e exploracdo em um ambiente (RUSSELL; NORVIG, 2021). Apesar do
anteriormente descrito, ndo existe um algoritmo geral ou roteiro Unico capaz de
resolver todas as situacdes aplicaveis. Pelo contrario, cada situacdo tem as suas
especificidades e portanto requer um algoritmo proprio ou pelo menos mais

direcionado as suas particularidades.

Pela relevancia, na literatura existem diversos estudos ja avancados que
abordam a modelagem computacional tridimensional do crescimento de grédos em
metais (MAREK, 2013; MELVILLE et al., 2024; MOELANS, 2022) e diversos de seus
aspectos métricos (ALVES; ASSIS; RIOS, 2023; OLIVEIRA et al., 2006;
VANDERMEER, 2005).

Das técnicas de simulacdo que abordam este tipo de paradigma se tem os
autdbmatos celulares (AC). Conceitualmente, um AC é um modelo discreto, consistindo
em uma matriz finita e regular de células, cada uma podendo estar em um nimero
também finito de estados possiveis, que variam de acordo com regras deterministicas.
Todas as células evoluem segundo a mesma regra de atualizacdo, baseada nos
valores de uma vizinhanca de células, e em alguns casos dela propria (BOCCARA,
2010; WOLFRAM, 1983, 2002).

A utilizacdo dos AC e seus congéneres apresenta muitas caracteristicas
positivas, como a facilidade de implementacdo computacional e a possibilidade da
obtencéo de bons resultados, o que faz com que seja uma técnica muito empregada.
Ainda, existem técnicas de modelagens do crescimento de gréo que nao se realizam
estritamente por AC, mas onde alguns principios dos AC podem ser empregados,

como, por exemplo, os autbmatos hibridos (AH).
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Portanto o AC, além de ser uma ferramenta de modelagem independente e
completa, possui diversos aspectos que impactam em outras formas de modelagem,

como a forma da pesquisa de vizinhanga.

Assim, pela aplicacdo de estratégias de pensamento computacional, pode-se
elaborar e implementar modelos para simular a fenomenologia da recristalizacdo em
metais, de modo a contribuir para o conhecimento da Engenharia de Materiais
estabelecido nesta area.

Nesta linha, o pensamento computacional é definido como a habilidade de
compreender, definir, modelar, comparar, solucionar, automatizar e analisar
problemas (e solu¢des) de forma metddica e sistematica, através da construcdo de
algoritmos, onde algoritmo é a descricdo de um processo para solucdo de
determinado problema (SBC, 2019).

O pensamento computacional se aplica a todos os campos do conhecimento,
e a todos os niveis educacionais (COSTA; SILVA; SILVA, 2024), podendo ser
considerado como sendo “‘um dos pilares fundamentais do intelecto humano, pois
junto com a leitura, a escrita e a aritmética, serve para descrever, explicar e modelar

0 universo e seus processos complexos” (SBC, 2019).

Neste sentido, o pilar fundamental da solu¢éo de problemas é a abstracédo da
realidade por meio de um modelo, onde apenas aspectos estritamente relevantes em
determinada situacdo sdo considerados, de modo a se entender o problema e suas
condi¢cBes de contorno, permitindo que tenhamos a clareza necesséria e condi¢cdes
para soluciona-lo (SBC, 2019).

1.2 Justificativa e relevancia

Apesar do estado de evolugdo do empregos das técnicas computacionais,
percebe-se que diversas facetas mais fundamentais simplesmente ainda nao foram
suficientemente exploradas e discutidas. Inclusive erros advindos na aplicacdo da

modelagem por AC podem impactar nos resultados, necessitando de corregdes. O
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mesmo se pode dizer sobre a parametrizacdo metalurgica de aspectos como volume,
diametro, e area superficial dos graos recristalizados, e consequentemente das

demais propriedades derivadas, como o caminho microestrutural.

Deste modo este trabalho tem como justificativa contribuir na compreenséao de
alguns destes aspectos fundamentais relacionados a modelagem por AC e AH, que
ndo estdo plenamente tratados na literatura até entdo, e que podem ter profundo
impacto na qualidade dos seus resultados obtidos.

Ainda, espera-se verificar os erros gerados e propor melhorias, sem a
necessidade de se utilizar de algoritmos e procedimentos para corre¢cdes, nem de se
conviver com 0s erros gerados, possibilitando que simulagdes com maior elevado

nivel de realismo possam ser diretamente mais facilmente realizadas.

Como técnica de melhoria em relagédo aos AC, neste trabalho vai-se empregar
a modelagem por AH. Os AH possibilitam trabalhar concomitantemente tanto com o
universo discreto, como os AC, com 0s quais possui muitas similaridades, mas
também com o universo continuo. Espera-se com a abordagem pelos AH poder obter
perfis de resultados de alta qualidade (graos com alta esfericidade na fase anterior ao
seu muatuo contato), mas com as vantagens da implementacdo computacional

realizada pelos AC.

1.3 Organizacéao do trabalho

Para atingir seus objetivos este trabalho é composto por 10 capitulos textuais,

grosso modo conforme se segue:

Capitulo 1- Introducao: realizada a apresentacdo do tema, a caracterizacao do

problema, a sua justificativa e sua organizagao.

Capitulo 2 — Objetivos: realizada a apresentacao do objetivo geral e objetivos

especificos.

Capitulo 3 — Fundamentacéo tedrica: apresentag¢do conceitual e introdutoéria de

diversos topicos que serviram de base para o desenvolvimento do trabalho.
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Capitulo 4 — Metodologia: realizada a apresentacao de aspectos metodoldgicos

gerais aplicados neste trabalho e do funcionamento do programa desenvolvido.

Capitulo 5 — Simulacdo por Autdmatos Celulares Tridimensionais: detalhado o
desenvolvimento da modelagem por AC e feita a verificagcdo da performance do
algoritmo empregado em funcdo da forma de vizinhanca de busca aplicada e da

microestrutura resultante.

Capitulo 6 — Simulagédo por Autématos Hibridos: similar ao capitulo anterior,
mas com o uso de AH, conseguindo que os graos crescam de modo esférico e

obtendo uma microestrutura tipo equiaxial tipica.

Capitulo 7 — Parametrizacdo dimensional - morfologia: sera apresentado em
detalhes o calculo do volume dos gréos, e de seus parametros derivados, como o
volume normal, didmetro equivalente e area superficial equivalente, tanto da média do

metal, quanto de cada gréo.

Capitulo 8 — Modelagem de graos esferoides com AH: similar ao Capitulo 6,
mas agora conseguindo com que os graos cres¢cam de forma esferoidal, tanto como
prolatos como oblatos, ainda incorporando a possibilidade de rotacdo dos mesmos no
metal e da obtencéo de heterogeneidade na distribuicdo do formato geométrico dos

graos.

Capitulo 9 — Parametrizacdo da area superficial discreta: sera apresentado em
detalhes o procedimento para o calculo da area superficial real dos graos, e de suas

grandezas derivadas.

Capitulo 10 — Modelagem do caminho microestrutural discreto: por fim, sera
realizada a obtencdo das curvas do caminho microestrutural, inclusive com uma

comparacao experimental.
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2 OBJETIVOS

Pelo exposto anteriormente, tem-se entdo para este trabalho a proposta dos
seguintes objetivos a serem alcancados:

2.1 Objetivo geral

Elaborar conceitualmente e implementar uma simulacdo computacional por
autdbmatos hibridos tridimensionais para estudo da recristalizacéo a partir da formacao
de nucleos e crescimento de graos equiaxiais em um material metalico, cuja nucleacao
ocorra por saturacao de sitios (todos os nucleos formados no inicio da simulagéo), e

gue seja usualmente homogénea (distribuicdo totalmente aleatéria das sementes).

2.2  Objetivos especificos

O objetivo geral serd alcancado pela obtencdo dos seguintes objetivos

especificos:

(a) Elaborar conceitualmente os algoritmos para a simulacdo da

recristalizacdo pela técnica de autbmatos celulares tridimensionais;

(b) Elaborar conceitualmente o0s algoritmos para a simulacdo da
recristalizacdo pela técnica de autébmatos hibridos tridimensionais, tanto gerando

graos no formato esférico como de esferoides;

(©) Efetivamente implementar estes algoritmos na forma de um programa
computacional em linguagem Python, que permita além da realizacdo da simulagéo
em si, também a realizagdo da parametrizacdo metaldrgica dos aspectos

dimensionais dos novos graos formados, como diametro, volume e area superficial,



39

com consequente elaboracéo da curva do caminho microestrutural, e com a respectiva
visualizacao gréfica tridimensional (3D) e em planos selecionados (2D) dos grdos em

formacao e formados; e

(d) Realizar ensaios in silico para a verificacao e validacao dos resultados.
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3  FUNDAMENTACAO TEORICA

Neste trabalho, foram aprimoradas as aplicacbes da modelagem
computacional no estudo da recristalizagdo, por meio do crescimento de gréos
equiaxiais em um material metélico. O mecanismo de nucleacdo homogénea ocorre
por saturacao dos nucleos ja formados, sendo as sementes distribuidas de maneira

totalmente aleatoria.

A simulacdo destaca-se como uma ferramenta essencial e amplamente
aplicavel nas Engenharias, constituindo um dos pilares fundamentais para o avancgo
de projetos e pesquisas (SILVA et al., 2022). Por meio de modelos matematicos e
computacionais que representam fenémenos microestruturais, torna-se possivel
prever e analisar sua evolucdo com alta precisdo e confiabilidade. Além disso, a
reproducéo repetitiva de certos experimentos pode ser inviavel devido aos elevados

custos envolvidos ou a complexidade e escala dos elementos em estudo.

Com o uso de ferramentas computacionais adequadas, é possivel simular
esses processos de maneira eficiente, desde que associados a modelos mateméaticos
robustos, ao conhecimento das leis fisicas que regem o experimento e a consideracao

do custo computacional necessario para replicar a situacao.

O processo de modelagem computacional envolve usualmente as seguintes
etapas (CARVALHO et al., 2015):

1. Fendmeno fisico — simplificacdo e determinacdo das propriedades fisicas

relevantes;

2. Modelo matematico — formulacdo das equacfes governantes, como por
exemplo as equagOes diferenciais (ZILL; CULLEN, 2001), tanto ordinarias
(EDO) como parciais (EDP) ?;

2Eventualmente modelos matematicos podem ser complementados, ou mesmo substituidos, por
modelos geométricos.
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3. Discretizacdo do dominio — utilizacdo de técnicas baseadas em malhas,
grades, nés, particulas ou células, como autébmatos celulares e hibridos, entre

varios outros como o Método do Elementos Finitos (ASSAN, 2003);

4. Algoritmo numérico — aplicacdo de condi¢des iniciais e de contorno,
discretizacdo numérica e aproximacao das EDO para obter solucdes algébricas
(POOLE, 2004);

5. Implementacdo computacional — avaliacdo da acuracia, desempenho,
armazenamento, robustez e usabilidade do cédigo (DE BERG et al., 2008);

6. Simulacdo numeérica — realizacéo, validacéo, renderizacédo e visualizacdo dos
resultados obtidos (AMMERAAL; ZHANG, 2008).

Portanto, a modelagem computacional pode ser aplicada nas mais diversas
areas da engenharia (BATISTA; GOMES, 2020; SILVA et al., 2022; STRUIJS, 2004;
VAZ JR; SOUZA NETO; MUNOZ-ROJAS, 2010) e mesmo em outras setores (CDRH,
2023; WILSON; COLLINS, 2019).

Com o0 uso de softwares adequados, inimeros problemas podem ser
reproduzidos sucessivas vezes, sendo possivel alterar e observar diversos
parametros de processo ou microestrutura, permitindo uma mais facil visualizacéo e

predicdo dos resultados para cada situacao requerida.

3.1 Simulagdo computacional em Engenharia de Materiais

A aplicagdo dos recursos computacionais na Engenharia e Ciéncia dos
Materiais € um campo interdisciplinar que combina principios da fisica dos materiais
com as ferramentas de simulacdo computacional para modelar e pesquisar materiais
em diversos niveis discretos, como microscopico, nanomeétrico ou até atémico.

Modelos fenomenoldgicos para a simulagdo avancada do comportamento termo-
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mecanico de materiais frageis e ducteis (VAZ JR; SOUZA NETO; MUNOZ-ROJAS,

2010) podem ser acessados por estas ferramentas, tais como?3:

Modelos linear-elastico e elasto-plastico aplicados a ensaios de tracao
uniaxial, incluindo a abordagem de modelos de plasticidade nesse
contexto;

Andlise do efeito da temperatura em modelos de plasticidade aplicados
a componentes estruturais, com foco em materiais anisotropicos (como
aqueles submetidos a conformacdo plastica severa e texturas em
materiais compaositos), incluindo a determinacao do fator de intensidade
de tensdo e da integral J*; e

Desenvolvimento de modelos com néo-linearidade geométrica, onde as
deformagbes no material ou estrutura excedem os limites das
aproximacoes lineares, e com nao-linearidade de contato, que considera
as interacdes entre superficies, aplicados ao estudo da conformacéo

plastica de metais.

Com isso, pretende-se favorecer a obtengdo de maior conhecimento dos

mecanismos relacionados aos fenbmenos que ocorrem nos materiais, favorecendo

inclusive seu projeto e otimizacdo. Para isto sdo utilizados métodos computacionais

avancados, como ferramentas de simulacdo, inteligéncia artificial, técnicas de

otimizag&o, método dos elementos finitos, entre outros.

Entretanto, € esperado que, apesar do foco e objetivo primordial serem na

contribuicdo que a utilizacdo das ferramentas matematico computacionais possa

trazer ao conhecimento relativo a Engenharia de Materiais, o grau de interconexdes

entre ambas as areas é de tal forma profundo, que a propria técnica matematica

computacional em si também acaba sendo refinada e aprimorada.

3Para exemplos de diversos contelidos aplicados a Engenharia de Materiais Computacional ver
https://lwww.ppgcem.ufscar.br/pt-br/programa/disciplinas-1/introducao-a-simulacao-computacional-
em-engenharia-de-materiais. Acessado em 20 dez. 2024.

A integral J € um parametro empregado para quantificar a quantidade de energia disponivel para a
propagacédo de uma trinca (RICE, 1968).
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Essa area emergente tem diversas aplicacbes em praticamente todos o0s
setores industriais e cientificos relacionados a diversos campos, como exemplo, na

metalurgia, eletrdnica, energia, biomateriais e nanotecnologia.

Entre algumas das principais potenciais vantagens da Engenharia de Materiais

Computacional estéo:

- Reducéo de custos: a simulacdo computacional permite explorar uma ampla
gama de materiais e condigcbes de forma mais rapida e eficiente, minimizando a

necessidade de experimentacgéo fisica intensiva.

- Compreenséao dos mecanismos fundamentais: pela simulacdo computacional,
pode-se em muitos casos se encontrar mais facilmente percepcdes sobre fenbmenos

fundamentais que influenciam, ou mesmo regem, o comportamento dos materiais.

- Inovacado: por simulagbes computacionais pode-se encontrar novas ou
inusitadas propriedades e comportamentos em materiais novos ou mesmo tradicionais
(CHEN et al., 2015).

No entanto, € importante destacar que a Engenharia de Materiais
Computacional ainda enfrenta desafios, como a necessidade de modelos
computacionais mais precisos e eficientes, a integracdo de dados experimentais e
tedricos e a validacéo experimental dos resultados computacionais. No entanto, com
0 avanco da tecnologia computacional e o desenvolvimento de novos métodos e
técnicas, espera-se que a Engenharia de Materiais Computacional desempenhe um
papel cada vez mais importante no desenvolvimento de materiais avancados e na

resolucao de desafios tecnoldgicos.

Por todos estes pontos, a Engenharia de Materiais Computacional tem ganhado
destaque crescente nos programas das escolas de engenharia de materiais, tanto no
mundo quanto no Brasil. Como area emergente académica muitos desafios existem,
como na formacgdo de docentes, atualizacdo curricular, criacdo de laboratorios,

integracdo com industrias e com outros campos do conhecimento.

Entretanto, diversas universidades renomadas, como o Massachusetts Institute
of Technology, Stanford University, e University of California, j& incorporam cursos

especificos de modelagem e simulacdo computacional em seus programas de
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graduacdo em Engenharia de Materiais. Mesmo no Brasil, instituicbes como a
Universidade de Sao Paulo, Universidade Estadual de Campinas, Universidade
Federal do Rio de Janeiro, e Universidade Federal Fluminense ja oferecem cursos e
programas de pos-graduacao que incluem disciplinas de modelagem e simulagéo de

materiais.

Nas revistas cientificas indexadas a situacdo nao € diferente. Atualmente
diversos periddicos tradicionais na area de Engenharia de Materiais aceitam
explicitamente estudos neste campo interdisciplinar, existindo até mesmo publicacfes

especificas®.

3.2 Técnicas computacionais de modelagem

S&o indmeras as ferramentas e técnicas computacionais que ja vem sendo
aplicadas exitosamente a Engenharia de Materiais Computacional, ou que possuem
potencialidades para isto (HALLBERG, 2011; LI et al., 2024; LIU et al., 2024; ZHI et
al., 2024). Nao existe um modelo ou método Unico de simulagéo, cada qual tem suas
caracteristicas e aplicacfes, além de estarem passando por um momento de franco

desenvolvimento.

Apenas como exemplo, explicita-se a seguir algumas, cuja aplicacdo pode se

dar isoladamente ou mesmo em conjunto:

- Inteligéncia Artificial:

Inteligéncia é a capacidade de adquirir e aplicar conhecimentos e habilidades,
adaptar-se ao ambiente e resolver problemas. Existem diferentes concepc¢des de
inteligéncia, e ndo ha uma definicdo consensual que seja vélida para todas as areas.

J& inteligéncia artificial (IA) € o campo da ciéncia que busca criar sistemas, como

5. Computational Materials Science, Elsevier, Print ISSN 0927-0256, Online ISSN 1879-0801.
- npj Computational Materials, Springer Nature, Online ISSN 2057-3960.
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computadores, maquinas e programas, que possam realizar tarefas que normalmente
requerem inteligéncia humana (RUSSELL; NORVIG, 2021).

Essas tarefas incluem raciocinar, aprender e atuar, especialmente em
contextos com grandes volumes de dados que s&o dificeis para os humanos
analisarem manualmente. Existem diversas técnicas em IA incluindo redes neurais
artificiais, légica nebulosa, enxame de particulas, algoritmos de busca e otimizacgéo,
processamento de linguagem natural, visdo computacional, entre outras (BRAGA,
CARVALHO; LUDERMIR, 2007; OLIVEIRA et al., 2006; SIMOES; SHAW, 2007).
Diversas destas ferramentas ja sao utilizadas no contexto da modelagem e estudo da
recristalizacdo em metais e/ou da caracterizagdo microestrutural (CHAN et al., 2020;
SHU et al., 2022; YANG et al., 2020).

- Método dos Elementos Finitos:

O Método dos Elementos Finitos (MEF) é muito valoroso na Engenharia de
Materiais Computacional, pois possibilita a analise e a simulacdo detalhada de
materiais sob diversas condi¢des fisicas, como cargas mecanicas, variacoes térmicas
e interacbes eletromagnéticas (SHARMA et al., 2014; VAZ JR; SOUZA NETO;
MURNOZ-ROJAS, 2010; ZHU et al., 2019). Ao se dividir o material em uma malha de
elementos finitos e aplicar funcbes de forma para cada elemento, o MEF resolve
problemas complexos de maneira aproximada, mas precisa. Isso é crucial para prever
comportamentos como tensdes, deformacdes, transferéncia de calor e até processos

de falha em materiais avancados, como compdésitos e materiais multifuncionais.

Além de sua precisao e flexibilidade, o MEF é capaz de modelar fendbmenos em
varias escalas, desde a estrutura macroscopica até o nivel micro e atémico,
integrando-se com outras técnicas de simulacdo para fornecer uma abordagem
multiescalar. No entanto, essa capacidade avancada vem com desafios, como a
necessidade de recursos computacionais significativos e a dependéncia da qualidade

da malha.
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- Dinamica Molecular:

A Dinamica Molecular (DM) é uma técnica computacional essencial para
diversos estudos na Engenharia de Materiais Computacional, usada para simular e
analisar o comportamento de materiais em nivel atbmico e molecular (SOHRABIAN et
al., 2024; ZHAO et al., 2024). Ao calcular as trajetérias dos atomos com base nas
equacbes de movimento de Newton e nas forcas interatdmicas, a DM permite
investigar propriedades mecanicas, como tensoes e fraturas, além de fenébmenos de
transporte, reacdes quimicas e mudancas estruturais em materiais. Por exemplo, a
DM pode explorar a resisténcia de nanomateriais como o grafeno ou a difusao de
atomos em ligas metélicas, oferecendo uma viséo profunda das interacdes atbmicas

gue governam as propriedades dos materiais.

Apesar de sua capacidade de fornecer percepc¢des detalhadas, a DM enfrenta
desafios significativos, como altos custos computacionais e dependéncia de modelos
precisos de interagcdo atomica. As simulacbes podem ser limitadas pela escala
temporal e espacial, exigindo recursos computacionais robustos para modelar
sistemas grandes ou por periodos prolongados. Além disso, a precisao dos resultados
depende da qualidade dos potenciais empiricos usados para descrever as interacées
entre atomos. Mesmo com essas limitagcbes, a DM pode ser muito valorosa para
entender e desenvolver novos materiais, permitindo a investigagdo de fendmenos

sofisticados que sao dificeis de abordar experimentalmente.

- Método de Monte Carlo:

O Método de Monte Carlo (MC) é uma técnica estatistica utilizada para modelar
e simular processos sofisticados e estocasticos (PAYTON et al., 2024; PENG et al.,
2023; RANA; MONDER; CHATTERJEE, 2024). Ao gerar uma série de experimentos
simulados com base em numeros aleatorios, o MC permite analisar a evolucéo de
microestruturas, como o0 crescimento de graos em metais, e estimar propriedades
macroscopicas que dependem de distribuicdes estatisticas, como a condutividade
térmica de materiais compadsitos. Essa abordagem é particularmente eficaz para lidar
com sistemas onde ha muitas variaveis e incertezas, que sao dificeis de modelar com

métodos deterministicos tradicionais.
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Embora o MC seja extremamente flexivel e capaz de integrar-se com outras
técnicas computacionais, como o MEF ou a DM, ele pode ser computacionalmente
intensivo, exigindo muitas amostras para resultados estatisticamente significativos. A
eficicia das simula¢cdes de MC depende da qualidade dos modelos e da precisdo na
geracdo de numeros aleatorios, e sua interpretacdo requer um solido entendimento

de estatistica e analise de incertezas.

- Modelagem por Autdmatos Celulares:

A modelagem por Autématos Celulares (AC) tem se destacado na Engenharia
de Materiais Computacional pela sua capacidade de simular o comportamento e a
evolucdo de estruturas materiais em escalas microscopicas e mesoscoépicas
(MUKHOPADHYAY; LOECK; GOTTSTEIN, 2007; OLIVEIRA et al., 2006;
SVYETLICHNYY, 2023). Utilizando conceitos inspirados em sistemas dinamicos
complexos, essa técnica permite a representacdo de materiais de forma discreta,
dividindo-os em células ou elementos individuais que interagem de acordo com regras
definidas (JANSSENS, 2010; RAABE, 2002; SEYED-SALEHI, 2025).

Essas interacbes podem simular processos como a recristalizacdo em
materiais policristalinos, a difusdo de atomos ou até mesmo a propagacédo de falhas
em materiais frageis, fornecendo percepcdes valiosas para o projeto e a otimizacao
de materiais com propriedades especificas ou especiais. Através da Modelagem por
AC, pode-se explorar virtualmente uma ampla gama de cenarios e condicles,
estudando o impacto de diferentes parametros e varidveis no comportamento final do

material.

Essa abordagem oferece uma visdo detalhada e dinamica da evolucao de
estruturas e propriedades, permitindo a identificacdo de padrbes emergentes
(complexidade) e o desenvolvimento de estratégias para otimizagdo de materiais em

diversas aplica¢des industriais, desde a metalurgia até a nanotecnologia.

Esta técnica sera extensivamente empregada neste trabalho e portanto mais

profundamente abordada a seguir.
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3.3 Autdématos celulares

O termo autdbmato é originario da antiguidade. Inicialmente no grego era
“automaton”, sendo depois incorporado pelo latim como “automatus”. Este termo pode
possuir diversos sentidos dependendo do contexto, mas em esséncia significa aquele
que age por vontade propria. Na mitologia grega se destaca a figura de Talos, o
autdbmato gigante de bronze protetor da ilha de Creta (Figura 3.1), que sobrevoava a

ilha a protegendo de eventuais naus invasoras.

Figura 3.1. Talos, o autdmato gigante protetor da ilha de Creta.
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Fonte: imagem de selo postal de Creta, ano 1900.

Especificamente na ciéncia da informacdo, um autdbmato € um modelo
matematico e/ou computacional que descreve um sistema que muda de estado em
resposta aos valores recebidos em suas entradas. Trata-se de uma definicdo ampla,
gue engloba diversas classes de autdbmatos. Neste trabalho, serdo considerados

especificamente os autdmatos celulares (AC) e seus congéneres, 0s autdbmatos
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celulares hibridos, que, a partir de agora, serdo denominados apenas como autématos
hibridos (AH).

Existe a hipotese conceitual generalista de que as leis fisicas sejam discretas
e que o universo € o resultado de um gigantesco AC. Assim sendo, qualquer sistema
com muitos elementos idénticos que interagem local e deterministicamente pode por
esta tese ser modelado (WOLFRAM, 2002).

E verdade que estes conceitos e aplica¢es fundamentais dos AC s&o objeto
de controvérsias, relacionadas tanto a uma possivel demasiada simplificacdo da
natureza quanto a uma extrapolacdo dos resultados. Entretanto, € fato que a aplicacao
dos AC possui grande relevancia pratica, pois propicia um método para se realizar o
estudo aprofundado e a modelagem de sistemas complexos e dinamicos, sejam

naturais ou artificiais.

Nos AC, cada vez gque as regras sao aplicadas a matriz completa, uma nova
matriz sera gerada das condicdes de contorno do sistema. Uma tabela verdade define
a regra de transicao para o autdmato porque indica o que vai acontecer para cada um
dos padrdes possiveis para uma vizinhanca.

Os AC séao potencialmente muito interessantes para o estudo e modelagem de
sistemas complexos. Sistemas complexos, ou que exibem complexidade, sdo a
grosso modo aqueles sistemas onde propriedades emergem independentemente de
acOes ou decisbes de um agente controlador central, como acontece em muitas
situacdes no mundo natural (BOCCARA, 2004).

Na década de 1940, Stanislaw Ulam modelou matematicamente o crescimento
de cristais em uma rede simples, embora de forma mais descritiva devido as limitacdes
computacionais da época. Entretanto, Ulam, percebendo o potencial para uma nova
forma de modelagem, incentivou o matematico John Von Neumann a desenvolver
estudos nesta linha. Von Neumann iniciou entéo os estudos formais dos AC, cuja meta
principal seria poder representar matematicamente a evolucdo natural com um
dispositivo capaz de se autorreplicar. No inicio da década de 1950 Von Neumann
desenvolveu os primeiros AC bidimensionais, provando que era possivel em

determinada configuracdo um AC fazer infinitas copias de si mesmo.
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Posteriormente, John Conway desenvolveu no final de década de 1960 o AC
“Jogo da Vida” (“Game of Life”), que foi bastante difundido na entéo latente area da
informatica (CASTRO; CASTRO, 2008; GARDNER, 1970), contribuindo em muito na
divulgacdo desta ferramenta de modelagem. O “Jogo da Vida” € um modelo
simplificado que consiste em uma grade bidimensional de células, onde cada célula
pode estar viva ou morta. A evolucdo do jogo é determinada por regras simples
baseadas no estado das células vizinhas. Células vivas podem permanecer vivas,
morrer por solidao se tiverem poucos vizinhos vivos, ou morrer por superpopulacao
se tiverem muitos vizinhos vivos. Células mortas podem se tornar vivas se tiverem

exatamente trés vizinhos vivos.

Essas regras simples dado origem a padrdes complexos e interessantes,
incluindo osciladores, espagonaves e estruturas estaveis, tornando o “Jogo da Vida”
uma ferramenta fascinante para estudar a dinamica de sistemas complexos e padrbes
emergentes (BAYS, 2010; TRIANTAFYLLOU, 2023).

Posteriormente, no inicio da década de 1980, Stephen Wolfram apresentou
seus AC elementares, consolidando ainda mais a area. Estes AC elementares s&o
modelos relativamente simples, onde cada célula em uma linha unidimensional pode
assumir um de dois estados (geralmente representados como 0 e 1) e evolui de acordo
com regras deterministicas baseadas no estado das células vizinhas (CASTRO;
CASTRO, 2008; WOLFRAM, 1983, 1984).

As regras sao especificadas através de uma tabela verdade que define o novo
estado de uma célula com base nos estados de sua célula atual e de seus vizinhos
imediatos. Existem 256 regras possiveis para os AC elementares unidimensionais,
cada uma das quais pode produzir uma variedade de padrbes dinamicos, incluindo

estruturas estaticas, osciladores e comportamentos cadticos.

Alguns desses AC elementares tém sido amplamente estudados (RAMOS et
al., 2023), por sua simplicidade e capacidade de gerar complexidade a partir de regras
locais simples, tornando-se uma area de pesquisa fundamental em teoria dos AC e
ciéncia da complexidade. A Figura 3.2 ilustra o AC elementar de regra 30 apos 250

passos de evolucgao.
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Figura 3.2. Evolucédo do AC elementar de Wolfram (regra 30).
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Fonte: (WOLFRAM, 2002).

O mesmo Stephen Wolfram publicou em 2002 o livro “New Kind of Science".
Neste livro, Wolfram explora uma variedade de ideias e conceitos que emergiram de
suas pesquisas sobre AC e sistemas complexos. Ele argumenta que muitos
fenbmenos naturais podem ser modelados e compreendidos através de simples
regras computacionais, desafiando assim a visao tradicional da ciéncia baseada em

equacBes matematicas.

Ao longo do livro, Wolfram introduz o leitor a uma ampla gama de topicos, desde
a teoria dos AC até a natureza da computacdo e sua aplicacdo na compreensédo de
fenbmenos naturais. Ele argumenta que, através da exploracdo desses sistemas
computacionais simples, podemos obter percepc¢des profundas sobre a complexidade
do universo. "A New Kind of Science" gerou um intenso debate na comunidade
cientifica e continua a influenciar varias areas, incluindo engenharia, fisica, biologia,

matematica e ciéncia da computacao.

Essencialmente, um AC pode ser definido como um sistema dinamico discreto

gue possui as seguintes caracteristicas fundamentais (BOCCARA, 2010):

- Sao constituidos por um conjunto discreto de sitios;
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- Evoluem em passos discretos de tempo;
- Cada sitio assume valores dentro de um conjunto finito de possibilidades;
- Os atributos de cada célula evoluem conforme as mesmas regras; e

- As regras de transicao dos atributos de uma célula sdo funcéo dos atributos

de uma vizinhanca de células.

Esta técnica tem permitido com sucesso a realizacdo de modelagens nao
triviais de uma grande gama de sistemas complexos de forma relativamente simples
em termos de implementacdo computacional e com possibilidade de se verificar o

surgimento de comportamentos emergentes.

Sao diversas as possiveis configuracdes de modelagens por AC. Geralmente
0s AC sao aplicados em modelos de células regulares e cubicas, mas também existem
estudos em outras configuragdes, como por exemplo em padrédo hexagonal (LEON et
al., 2011; TARIQ; KUMARAVEL, 2016), e mesmo em outras configuracdes de espacos
nao euclidianos como curvos (CHELGHOUM et al., 2004).

Normalmente os modelos por AC sdo deterministicos, mas existem muitos
trabalhos com AC estocasticos (ATMAN; DICKMAN; MOREIRA, 2003; CAMPOS; DA
ROCHA FILHO, 2013; ROY; PAUL; DAS, 2022). Ainda, a rede matricial pode tanto
possuir limites fixos (rede nédo periddica), quanto ser peridédica (BOCCARA, 2010).

Ainda, existem variantes dos autdmatos, como os Autdbmatos Hibridos (AH).

Classicamente, o termo AH é utilizado para sistemas que combinam elementos
dindmicos continuos (ou analdgicos) com autématos finitos discretos (ALUR et al.,
1995; LYNCH; SEGALA; VAANDRAGER, 2003; MOISEENKO et al., 2020; TRAN et
al., 2022).

No entanto, ha casos de hibridizacdo em AC, como a que sera realizada neste
trabalho, em que a evolucéao do estado e do tempo ainda ocorre em passos discretos,
mas a transicao € controlada por uma funcéo continua (DENG et al., 2022; TOVAR et
al., 2006). Isso abre uma ampla gama de possibilidades para modelagens

computacionais mais precisas. Esse tipo de abordagem pode, em tese, facilitar a
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obtencao de perfis de resultados mais préximos da realidade ‘macro’, embora seu uso

se afaste da esséncia tedrica da fundamentacéo dos autdbmatos celulares puros.

Assim, apesar de conceitualmente o valor dos AC ser muito expressivo, na
pratica a maioria das modelagens séo realizadas em escalas ndo fundamentais e nem
necessariamente plenamente discretas e regulares, nas quais muitas simplificacdes
acabam naturalmente ocorrendo. Dessa forma, em algumas implementacdes os AC

podem gerar resultados distantes dos considerados ideais ou mesmo aceitaveis.

Nesses casos, 0 uso de autdmatos celulares hibridos, denominados neste
trabalho por apenas autdématos hibridos (AH), onde as regras de transicdo séo
controladas por funcbes continuas, pode contribuir para a obtencdo de melhores
resultados nas modelagens. As propriedades dos AC e AH aplicadas ao foco deste

trabalho serao discutidas em detalhes mais adiante.

3.4 Vizinhancgas de busca classicas no plano

Considerando uma rede matricial genérica, a mesma € formada por células,
denominadas simplesmente de células matriciais, ou somente células. Aquelas
células cujo valor (ou estado) inicialmente se destoa do restante da rede matricial sdo
chamadas de sementes. Inicialmente o algoritmo elaborado especificamente para o
tratamento desta rede devera promover uma busca nas células da rede que séo

diretamente vizinhas as células das sementes.

As células desta vizinhanca pesquisada que atendem certos critérios preé-
estabelecidos, como possuir um estado diferente do estado da semente, iréo alterar
este seu estado inicial passando a possuir o estado da semente. Assim, é como se a
célula da semente original tivesse se replicado, englobando agora também diversas

células da sua primeira vizinhanca.

Feito isto, sobre esta nova rede expandida de células alteradas (ndo mais sobre

a semente), o algoritmo incial de busca seria aplicado, gerando uma nova rede
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expandida de células alteradas (transformadas) ainda maior. Este processo se repete

sucessivamente até atingir os limites do ambiente.

Nesse caso, as células matriciais atuam como autdbmatos, de modo que
aguelas que mudam de estado em determinado momento induzem a mudanca de
estado de alguns de seus autdbmatos vizinhos no instante imediatamente seguinte.
Dessa forma, essas células transformadas (autbmatos) parecem ter a capacidade de
se autorreplicar continuamente, seguindo um padrao e regras preestabelecidas.

Como visto, para se realizar uma aplicacdo por AC, torna-se necessario
perfazer uma sucesséao de pesquisas na rede matricial diretamente vizinha a semente
e posteriormente as células transformadas. Esta pesquisa pode ser realizada por
diferentes arranjos. Em um ambiente bidimensional as vizinhangas candnicas néo
orientadas tipicamente empregadas sdo a de Von Neumann e a de Moore
(WOLFRAM, 1983; ZAITSEV, 2017).

No ambiente bidimensional, na vizinhanca de Von Neumann (VVN) a busca
inicial se da pelas células vizinhas a semente de origem que possuem uma aresta em
comum com a célula desta semente (total de quatro vizinhangas diretas). Ainda no
ambiente bidimensional, na vizinhanca de Moore (VM), além destas células ja
consideradas pela VVN, as células que posssuem um veértice em comum a algum dos
vértices da célula da semente também s&o consideradas (total de oito vizinhancas

diretas).

A Figura 3.3 ilustra estes ambos arranjos de primeiras vizinhangas em uma

matriz bidimensional.
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Figura 3.3. Representacéo das primeiras vizinhancas de Von Neumann e de Moore a

partir de uma célula de origem em uma matriz bidimensional.
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Fonte: (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016).

Este tipo de verificacao realizado pela VVN ou VM pode ser muito interessante
para a realizacdo de estudos e simulacfes dos mais diversos tipos, como estudos
com autdbmatos celulares bidimensionais (CROOKS, 2017), modelagens da
movimentagdo humana (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016) ou de veiculos terrestres
(BEHZADI; ALESHEIKH, 2014), entre outros (BRASIEL; LIMA, 2024).

Mesmo para a simulacdo do crescimento de graos em metais, importantes e
fundamentais estudos ja foram e ainda séo realizados em ambientes puramente
bidimensionais (HALLBERG; WALLIN; RISTINMAA, 2010; JANSSENS, 2010;
SROLOVITZ et al., 1988; SROLOVITZ; GREST; ANDERSON, 1986; ZHOU et al., 2023).

Estas chamadas primeiras vizinhancas sao constituidas pelo conjunto de
células que atendem a estes critérios e que estao na vizinhanca imediata da célula de

origem considerada.

Como visto, a primeira vizinhanga de Von Neumann é formada pelas quatro
células proximas adjacentes pelas arestas diretas da célula de origem (ou as células
acima, abaixo, direita, esquerda, considerando uma vista de topo). Ja a primeira
vizinhanca de Moore, além das células ja consideradas pela primeira vizinhanga de

Von Neumann, considera também as quatro células imediatamente proximas



56

adjacentes pelos vértices da célula de origem como sendo também parte da primeira

vizinhanca.

J& a segunda vizinhanca da célula de origem considerada € formada por todas
as células diretamente vizinhas das células que comp®fe a primeira vizinhanca, que
atendem aos critérios anteriores, e que naturalmente ndo facam parte da primeira

vizinhanca.

Continuando com este raciocinio, pode-se facilmente determinar, para ambas
as formas de busca, quais sdo as células da matriz que correspondem a terceira

vizinhanca da célula de origem, e assim sucessivamente.

As células de cada vizinhanca para uma dada forma de busca possuem
algumas caracteristicas comuns entre si, cujo conhecimento pode ser Util no
entendimento do perfil de evolucdo da rede e consequentemente de suas aplicacdes

tedricas e préticas.

Por exemplo, para a VVN, todas as células que pertencem a uma mesma
vizinhanga possuem o mesmo valor de distancia Manhattan (soma das distancias
horizontais e verticais entre dois pontos no plano cartesiano). Ja para a VM, todas as
células que pertencem a uma mesma vizinhanca possuem o mesmo valor de distancia
Chebyshev (maior distancia vertical ou horizontal entre dois pontos no plano

cartesiano) de cada célula que a compde.

Para melhor ilustrar estas vizinhangas, a Figura 3.4 apresenta estas primeiras
e segundas vizinhancas de uma célula de origem para ambos os critérios de busca

(Von Neumann e Moore) em um ambiente bidimensional.
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Figura 3.4. Representacao no plano das células das primeiras e segundas vizinhancas

de Von Neumann e de Moore.

Von Neumann

segunda
vizinhanga

segunda | primeira | segunda
vizinhanga |vizinhanga | vizinhanga

segunda | primeira ORIGEM primeira | segunda
vizinhanga |vizinhanga vizinhanga | vizinhanga

segunda | primeira | segunda
vizinhanga | vizinhanga| vizinhanga

segunda
vizinhanga

Moore

segunda | segunda | segunda | segunda | segunda
vizinhanga | vizinhanga| vizinhanga | vizinhanga | vizinhanga

segunda | primeira | primeira | primeira | segunda
vizinhangal vizinhanga|vizinhanga | vizinhanga| vizinhanga

segunda | primeira ORIGEM primeira | segunda
vizinhanga |vizinhanca vizinhanga | vizinhanga

segunda | primeira | primeira | primeira | segunda
vizinhanga | vizinhanga| vizinhanga| vizinhanga|vizinhanga

segunda | segunda | segunda | segunda | segunda
vizinhanga | vizinhanga vizinhanga | vizinhanga | vizinhanca

Fonte: adaptado de (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016).
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Considerando o critério de busca de Von Neumann, todas as células da
primeira vizinhanca possuem o valor da distancia de Manhattan unitario em relacéo a
origem, todas as células da segunda vizinhanca possuem o valor da distancia

Manhattan de 2 em relacao a célula de origem, e assim sucessivamente.

J& se considerando o critério de busca de Moore, todas as células da primeira
vizinhanca possuem o valor da distancia de Chebyshev unitario em relacéo a célula
de origem, todas as células da segunda vizinhan¢a possuem o valor da distancia de
Chebyshev de 2 em relacéo a célula de origem, e assim sucessivamente.

Como consequéncia se tem que a distancia Euclidiana (distancia direta e linear
entre dois pontos), que € um parametro fundamental em muitas aplicacdes da
modelagem no mundo real, obtida entre a média das células de uma dada vizinhanga
pela busca pelo critério de Von Neumann tera valores menores que a respectiva média

das células da mesma vizinhanca pelo critério de Moore.

Na verdade, considerando que a célula de origem esta no centro de um eixo
cartesiano imaginario, exatamente ao longo dos eixos cartesianos ambos os critérios
de busca se equiparam em termos de distancia Euclidiana. Entretanto, ao se

distanciar deste eixo, as diferencas aparecem e aumentam até um valor maximo de

/2 aos 45° dos eixos cartesianos. A Figura 3.5 ilustra estas diferenciacdes.

Diferencas geométricas dindmicas das mais diversas (PAROLIN; IRALA;
DAROS, 2024), mesmo que exclusivamente dentro do espacgo Euclidiano, sdo pontos
importantes a serem considerados. Entretanto, neste caso especifico a situacdo ainda
€ mais critica, pois pela modelagem por AC é feita a utilizacdo de um espaco discreto
para a representacdo de um ambiente real continuo (BANDI; THALMANN, 2000;
BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016; ROGSCH, 2016; SEITZ; KOSTER, 2012), o que
por si somente resulta em diferengas como ilustrado pela Figura 3.5.
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Figura 3.5. Visualiza¢cGes da diferenca entre a distancia Euclidiana de uma célula da

diagonal com uma célula alinhada aos eixos para as primeiras vizinhancas.

0 ]
V2
fi fi r
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r
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(a) (b)

Legenda (a):

- Circulos verdes indicam o centro das células da primeira vizinhangca de Von Neumann, e
adicionalmente também o centro das células da primeira vizinhanca de Moore que estdo sobre 0s eixos;

- Circulos azuis indicam o centro das células da primeira vizinhanca de Moore que estdo sobre as
diagonais;

- Circulo vermelho indica o centro da célula de origem;

- Representacdo do circulo grande passando pelos circulos verdes indica toda a regido a distancia
Euclidiana “1” do centro.

Legenda (b):

- r é a largura da célula da matriz simulada.

Fonte: (a) do autor, (b) (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016)

Estas diferengas geométricas dindmicas advindas da discretizagdo e do modo
de evolugcdo por sobre as vizinhancas devem ser mais bem compreendidas, pois
podem impactar nos resultados, portanto, na adequac¢do da modelagem na solucao

do problema.

Estudos em ambientes bidimensionais em campos diversos ja relataram mais
detalhadamente algumas destas diferencas (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016;
PORZYCKI; WAS, 2023; ROGSCH, 2016). A Figura 3.6 apresenta representacfes de
uma matriz bidimensional quadrada, na qual o algoritmo de busca e exploracéo foi
empregado, por ambos os critérios de pesquisa, comecando pelo centro do lado

inferior da matriz.
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Figura 3.6. Representacdes da evolucéo das pesquisas por VVN e VM (matriz 2D em

ambiente quadrado com a busca iniciando no centro do lado inferior).
N - I |
: - E | |

10

(@)

(b)

VM

VVN

Legenda:
Em (a) a evolugdo das pesquisas em trés momentos distintos, onde a regido verde apresenta a area
nao pesquisada, e regido branca a area pesquisada.
Em (b) linhas (segmentos de retas) de mesma distancia do centro do lado inferior para ambas as
pesquisas (VVN e VM).

Fonte: (BRAGA; MOITA; ALMEIDA, 2016).

Na Figura 3.6a se apresenta a evolugcdo da pesquisa em trés momentos
distintos (regido verde identifica a area ndo pesquisada, e regido branca a area
pesquisada). Na Figura 3.6b se apresenta o impacto que estas diferentes formas de
pesquisa (VVN e VM) tem sobre o perfil de distancias obtido. E nitida as diferencas
tanto do perfil de evolucéo (Figura 3.6a) quanto dos valores encontrados (Figura 3.6b),
e nenhum dos dois se equivale a uma circunferéncia (formato ideal que seria obtido,

se nao houvesse a discretizagdo do ambiente).
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Entretanto, apesar de modelagens em ambientes tridimensionais também ja
terem trazido a tona determinados destes pontos (ALEKSANDROV; ZLATANOVA;
HESLOP, 2021; OLIVEIRA et al., 2006), este é um assunto ainda aberto para maior
compreensao e detalhamento no contexto da modelagem do crescimento de gréos

recristalizados.

3.5 Fundamentos historicos da metalografia

Toda a modelagem computacional proposta neste trabalho so é possivel devido
ao conhecimento acumulado em décadas de observagfes metalograficas. Assim, a
metalografia, ou a grosso modo o estudo microscépico da estrutura e das
propriedades dos metais e suas ligas, € a principal fonte do conhecimento necessario
que possibilita se realizar as etapas de verificagdo e validacdo das modelagens.

Portanto a histéria e evolugcdo da metalografia sédo importantes.

Lentes simples para ampliacdo derivadas de cristais naturais jA sao
empregadas desde o século VIl a.C., mas os 6culos somente foram inventados em
Veneza na Italia em torno do ano de 1280. Da invencéo dos 6culos, mais de 4 séculos
se passaram para o surgimento dos primeiros microscopios 6pticos simples, em torno
de 1590 (ARAKI, 2017). N&o é conhecido o inventor, sendo varios os nomes possiveis.

Sabe-se que Galileo Gallilei fez experimentos com microscopia optica em 1608.

Em relacéo aos primeiros trabalhos registrados da observacao da superficie de
metais por microscopia destaca-se o estudo pioneiro de Robert Hooke, que em 1665
publicou “Micrographia”, onde descreveu e reproduziu em baixa ampliacdo detalhes
da ponta de uma agulha e da borda de uma navalha (D., 1920). Em 1722 Reaumur
publicou um estudo contendo imagens obtidas por microscopia de fraturas em barras
de aco e ferro (D., 1920).

Em 1808, Widmanstatten estudou a estrutura de meteoritos, polindo uma secao
plana e aguecendo-a até que os constituintes se diferenciassem em cor devido a
oxidacao, introduzindo assim o método heat-tinting (tintura térmica). A estrutura

desses ferros € tdo grosseira que a ampliacdo € desnecessaria, mas o método deu
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pistas para trabalhos posteriores (D., 1920). Entretanto, a metalografia como

conhecida atualmente surgiu apenas em 1863.

Foi o inglés Henry Clifton Sorby quem introduziu a técnica de seccionamento
dos metais com 0 consequente polimento e ataque quimico de sua superficie, para
posterior observacdo ao microscopio Optico, e ainda associado a técnica da
microfotografia para registro das imagens (GARCIA-GUINEA et al., 2016; SORBY,
1864). Por isso Sorby é considerado o pai da metalografia.

Apesar do estabelecimento dos fundamentos da técnica, foi apenas no inicio
da década de 1880 que alguns desafios relacionados a iluminacgéo, visualizacéo e
microfotografia em maiores ampliacbes foram superados (EDYVEAN; HAMMOND,
1997). Isso permitiu que o proprio Sorby, em suas obras classicas publicadas em 1884
e em 1886 (EDYVEAN; HAMMOND, 1997), apresentasse a técnica de observacao
metalografica aprimorada e identificasse detalhes importantes de varias das

estruturas fundamentais dos acos, incluindo a perlita (SORBY, 1886).

Sua técnica chamou a atencdo e rapidamente se espalhou para outros centros
de pesquisas, notadamente nos Estados Unidos e Alemanha (Figura 3.7). Mesmo na
época da introducdo da nova técnica, as imagens obtidas das micrografias ja
ajudaram a melhor compreender algumas caracteristicas conhecidas, como porque
uma pequena quantidade de certos elementos quimicos influenciava tanto no
comportamento de alguns acos (EDYVEAN; HAMMOND, 1997).

No Brasil sabe-se a metalografia foi lecionada na Escola Politécnica de Séo
Paulo a partir de 1910, e que no Instituto de Pesquisas Tecnolbgicas de Sao Paulo
existe um laboratério proprio para pesquisas metalogréaficas desde 1926 (COLPAERT,
1965).

Assim, passados mais 160 anos de observacbes metalograficas, grande
aprimoramento da técnica original em si e dos equipamentos ocorreu, permitindo que
imagens incriveis e reveladoras deste universo microscopico sejam obtidas (Figura
3.8).
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Figura 3.7. Peca filatélica com selo postal, carimbo comemorativo e cachet emitida em
1971 em homenagem ao entdo 100 anos da metalografia ha Alemanha.
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Fonte: imagem de envelope filatélico emitido pela entdo Alemanha Ocidental, 1971.

Figura 3.8. Imagens metalograficas diversas.

Fonte: Imagem de bloco de selos postais emitido pela Polénia, 2015.
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Ao longo do tempo diversas novas ferramentas e tecnologias de observacao
foram descobertas e aprimoradas, como o microscopio eletrdonico em 1937 por Ernest
Ruska e Max Knoll, que existem comercialmente nas modalidades de varredura
(aumento de até 20.000 X) e de transmissdo (aumento de até 300.000 X) (RIOS;
PADILHA, 2007).

Chegou-se ao ponto de se conseguir observar em certas condi¢des até mesmo
a propria superficie atbmica (MURR, 2009), pela microscopia de campo idnico,
introduzida em 1951 por Erwin Wilhelm Mdiller, ou até a nivel de sub-angstroms pela
microscopia de tunelamento de varredura, cujos descobridores Gerd Binning e Heirich
Rohrer receberam o Prémio Nobel da Fisica de 1981. Na Figura 3.9 se ilustra uma

imagem obtida desta técnica.

Figura 3.9. Imagem da supericie a nivel atdmico de material que apresenta

supercondutividade a baixa temperatura, obtida por microscopia de tunelamento.
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Fonte: imagem feita pelo Instituto de Fisica da China, em homenagem aos 50 anos da Academia

Chinesa de Ciéncias, em inteiro postal da Republica Popular da China emitido em 1991.
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Da possibilidade de se visualizar a superficie dos metais em alta ampliacéo,
surgiram varios estudos e teorias, com 0 respectivo conhecimento associado
adquirido contribuindo sobremaneira para o progresso atual da humanidade, e
permitindo a realizacdo de sua modelagem computacional. Vai-se detalhar a seguir
os alguns fundamentos classicos sobre a recristalizacdo, a evolugdo microestrutural

associada, e da parametrizacédo dimensional convencional.

3.6 Avrecristalizacao

Essencialmente recristalizacdo é a formagdo de uma nova estrutura de graos
em um material deformado, por meio da formacao e migracao de contornos de grao
de alto angulo (aqueles com desorientagcdo maior que 10 a 15°), impulsionada pela
energia armazenada da deformacdo (DOHERTY et al., 1998).

A recristalizacdo pode ocorrer inteiramente dentro de uma Unica fase

cristalografica estavel, como por exemplo em aluminio puro, cobre puro, titAnio o, ou

pode também ocorrer associada a uma mudanca de fase, como por exemplo no aco
carbono em processo de recozimento (PADILHA; SICILIANO JR., 2005; PEDRAZA,
COUTINHO; PAULA E SILVA, 1983).

A recristalizacéo € influenciada por diversos fatores, como a temperatura de
recozimento (influencia na taxa de nucleacdo e de crescimento dos graos
recristalizados), o grau de deformacédo plastica, o tamanho dos graos iniciais (gréos
menores tendem a recristalizar mais rapidamente), a taxa de aquecimento, e a
ocorréncia de precipitados e elementos em solucao solida (PEDRAZA; COUTINHO;
PAULA E SILVA, 1983; REED-HILL, 1982).

Simplificadamente, a recristalizacédo ocorre em etapas (DOHERTY et al., 1998),
como a recuperacgdo (discordancias se rearranjam reduzindo a energia interna sem
alteracdes significativas na estrutura cristalina), nucleacédo (nucleos surgem ao longo

do material, preferencialmente em regides de mais alta energia), e o crescimento de
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graos (os nucleos termodinamicamente estaveis, chamados embrides, se expandem

substituindo os antigos graos deformados).

A visualizacdo da recristalizacdo e de sua evolucdo, assim como de seus
efeitos, pode ser realizada por diversos meios, como microscopia 6tica ou eletrénica,
ensaios mecanicos, ensaios de dureza, difracdo de elétrons retroespalhados - EBSD®
(Electron Back Scatter Diffraction), entre outros (FERREIRA et al., 2014;
GONCALVES, 2015).

Assim a recristalizacdo desempenha um papel importante nos materiais
metélicos, sendo aplicada em situacdes como no tratamento de chapas laminadas
para aumentar a ductilidade e reduzir as tensdes residuais internas, na prevencéo da
fragilizacdo ao mitigar os efeitos da deformacéo plastica e melhorar a resisténcia a
fratura, e na otimizacdo de propriedades mecanicas (PADILHA; SICILIANO JR.,
2005).

3.7 Crescimento dos graos na recristalizagdo — modelo JIMAK

Apesar da natureza deste trabalho ser sobre 0 uso de métodos computacionais
aplicados, a apresentacdo do conhecimento analitico j& existente € importante para
sua fundamentacéo, até porque os estudos classicos de simulacao de recristalizacao
tém se utilizados destes (HESSELBARTH; GOBEL, 1991).

Dos trabalhos pioneiros de Johnson, Mehl, Kolmogorov e Avrami foi
estabelecido a denominada teoria JMAK para a descricao fenomenolégica da cinética
de evolucéo do crescimento de gréos recristalizados (OLIVEIRA et al., 2006; RIOS et
al., 2005b). Esta teoria supbe que os nucleos na fase de crescimento, antes do
encontro com outros grados (impingement), sejam esféricos, que a velocidade de

crescimento seja constante e uniforme, que todos os nucleos sejam formados logo no

6 padilha, A.F., Sandim, H.R. EBSD (Electron Backscatter Diffraction) para Iniciantes. USP, 2021.
Disponivel em
<https://www.researchgate.net/publication/353040628_EBSD_Electron_Backscatter_Diffraction_para_
Iniciantes>. Acessado em 09 jan. 2025.
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inicio, e, que os nucleos estejam distribuidos aleatoriamente no interior da matriz.
Salvo indicacdo contraria, estes também serdo o0s critérios empregados nas

modelagens computacionais com AC e AH a serem realizadas neste trabalho.

O primeiro passo da teoria JMAK é simular o crescimento dos novos graos
individuais como se eles evoluissem independentemente uns dos outros. O volume
total recristalizado obtido desta maneira tende a ser naturalmente maior do que o
volume recristalizado real, pois na realidade os graos formados limitam o crescimento

dos demais. Assim se tem as seguintes equagoes:

4ATR3

Ve = ( 3 ) (3.1)

Ver =V, X Ng (3.2)
dR,

Go = — (3.3)
Onde

V, é o volume recristalizado estendido de um grédo (equagao da esfera);
V.: € o volume recristalizado estendido total dos graos;
Ns é o nUmero de sementes ou embrides;

R, é o raio do nucleo estendido;
t € o tempo transcorrido;

G, é a taxa de crescimento do raio dos gréos.
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O modelo JMAK pressupde que G, é constante, independente do tempo e da

fracao recristalizada. Reescrevendo as equacdes 3.1, 3.2 e 3.3, obtém-se:

__ ATNg Gy3t3 (3.4)

Do modelo JMAK, pode-se obter a relagdo entre a fracdo volumétrica
transformada real (X,) em funcéo de V,;, a saber:

X, =1- exp(—kiVetkf) (3.5)

Onde k; e k; sdo constantes genéricas. Reescrevendo as equacdes 3.4 e 3.5,

obtém-se as seguintes equacdes fenomenoldgicas fundamentais do modelo JMAK:

3.3\ Kj
X, =1—exp [—ki (W) ]] (3.6)
ou
X, =1—exp(—kt™) (3.7)

A equacao 3.7, ou equagdo JMAK (OLIVEIRA et al., 2006), € uma reescrita

mais geral da equacgédo 3.6, onde k e m sédo constantes empiricas, sendo k a constante
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de proporcionalidade do tempo (constante cinética) e m o expoente do tempo

(expoente de Avrami).

3.8 Caminho microestrutural

Sobre os novos gréaos formados por recristalizacdo, dois tipos de interfaces
externas se destacam. O primeiro tipo de interface ocorre entre o grao recristalizado
em formacd@o e a microestrutura originaria. No inicio da formacdo dos novos graos
este é o tipo de interface dominante. Entretanto, quando os gréos recristalizados se
tocam, surge um novo tipo de interface, formado na superficie de encontro dos novos
graos. No decorrer da recristalizacéo este tipo de interface cresce em quantidade, até

gue somente esta interface exista, indicando o fim da recristalizagéo.

Para melhor distincdo, a quantidade de area superficial nas interfaces entre

regides recristalizadas e nao recristalizadas por unidade de volume seréa indicada por

SVrn, € a quantidade de area superficial nas interfaces entre duas regides

recristalizadas por unidade de volume sera indicada por SVzg. Estas grandezas
contribuem na caracterizagéo da evolu¢ao da microestrutura na recristalizagéo. Sendo
Svex a area interfacial estendida total, ttm-se pela expressdo de DeHoff (RIOS;

PADILHA, 2003) que:

SVRR = SKRN (38)

Aplicando-se a equagdo da area superficial de uma esfera (S,) se obtém:

S, =4mR,” (3.9)
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SVpr = 4 R,*Nj (3.10)
Trabalhando as Equacdes 3.8 e 3.10, obtém-se:
— 2

SVen = (1 — X)) (4 7 R,*N;) (3.11)

Que desenvolvida (OLIVEIRA et al., 2006; RIOS; PADILHA, 2003b) resulta:

2

SV = 3 (5= )% (1-X,) [ln (1_1Xr)]E (3.12)

Essa equacéo foi estabelecida para representar o caminho microestrutural nas
condicdes de distribuicdo aleatéria dos grdos e nucleagdo por saturacdo de sitios
(OLIVEIRA et al., 2006). O caminho microestrutural € uma curva relevante,
amplamente empregada no estudo da evolucdo de processos de recristalizacao
(GODIKSEN, 2007; VANDERMEER; JENSEN, 1996).

Somente para ilustracdo, apresenta-se na Figura 3.10 um gréfico ilustrativo da
evolucdo do caminho microestrutural, onde se apresenta a evolucédo esquematica de

SVry em funcgéo de X,.
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Figura 3.10. Grafico ilustrativo da evolugdo do caminho microestrutural, ou SVgy
(quantidade de éarea superficial nas interfaces entre regides recristalizadas e néo
recristalizadas por unidade de volume) versus X, (fracdo volumétrica transformada

real).

SVry

0
0 02 04 06 08 1

Xr

Fonte: do autor.

Na Figura 3.10 se observa que o valor de SVyy se inicia nulo, cresce até um

ponto de maximo, e volta a reduzir até ficar nulo novamente. Isto acontece pois no
inicio toda a area interfacial é entre o(s) nucleo(s) e a fase originaria (considerada
como aproximadamente nula). Com o avancar da recristalizacdo a area dos gréos
formados comeca a crescer, até atingir um ponto de maximo, devido as restricdes no
crescimento causado pela evolugéo dos outros novos graos. A partir deste ponto seu
valor comeca a diminuir, pois a maior parte da area superficial passa a se dar entre
0S proprios novos graos recristalizados. Esta diminuicdo somente termina quando o
processo de recristalizacdo se encerra, ndo havendo, portanto, mais nenhuma

interface com a area originaria pois toda esta ja foi recristalizada.

3.9 Aspectos cinéticos da recristalizagdo por modelagem 3D com AC
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Na literatura (OLIVEIRA et al.,, 2006), por meio de uma modelagem
computacional com AC 3D realizada através da pesquisa de vizinhancas pelas faces,
determinou-se numericamente, utilizando um ajuste polinomial de curvas, que o

volume de um Unico gréo evolui em fungéo do lago computacional (loop do algoritmo),

também denominado tempo discreto (T), conforme a seguinte relagao:

0, parat =0
V,(7) = 3.13
e(7) §T3—ZTZ+§T—1, parat > 0 (3.13)
Desprezando os termos de menor ordem, tem-se:
~ 4.3
v, (1) = 57 (3.14)
Trabalhando a Equacéo 3.14 com a Equacao 3.2, encontra-se:
— 4.3
Ve (T) = N 5T (3.15)

Ainda, considerando N,, como o numero de sementes ou embrides por unidade

de volume e v, 0 volume do metal simulado, tem-se que:

N, = Ny/v,, (3.16)
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Substituindo a Equacao 3.16 na Equacéao 3.15, obtém-se:

D = N, 213 5 Xyer = N, 573 (3.17)

Um

Onde X,., € a razdo entre o volume recristalizado e o volume total em um
determinado tempo discreto, ou a fracdo transformada global. Assim o X,., € uma
razao geométrica idealizada no sentido que néo considera o impedimento causado
pelos gréos ja recristalizados, diferentemente do X, que é a razdo volumétrica real.

Ambos se relacionam pelo modelo de Avrami (VANDERMEER; RATH, 1989), a saber:
XT =1- exp(Xvex) (318)

Substituindo a Equacéo (3.17) na Equacéao (3.18), obtém-se a Equacéo (3.19)
qgue relaciona da fracdo recristalizada volumétrica real com o tempo discreto, cujo
formato ilustrativo, tipico de uma funcdo de Avrami (SHIRZAD; VINEY, 2023), é
apresentado na Figura 3.11.

X, =1—exp (—Nv 313) (3.19)
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Figura 3.11. Grafico ilustrativo tipo Avrami da proposta de evolucéo sigmoide de X,

ao longo do tempo discreto (T), entre o inicio da simulagdo (t = 0) e seu fim.

1,0
0,8-
0,64

Xr

0,4-
0,2-

0,01
0 fim
T

Fonte: do autor.

Por fim, um exemplo da aplicacdo pratica de curvas cinéticas da fracao
transformada em fungéo do tempo, como por exemplo as do tipo JIMAK apresentadas,
esta na possibilidade de geracdo de curvas tipo TTT (tempo, temperatura e
transformacao), ja que estas sdo em esséncia “uma representagao grafica da cinética

isotérmica da reagao para diversas temperaturas” (RIOS; PADILHA, 2007, p. 122).

3.10 Fundamentos de estereologia quantitativa

Uma das principais andlises realizadas na caracterizacdo de materiais é a
determinacdo do tamanho médio dos gréos, sendo essa uma métrica amplamente

utilizada tanto no meio académico quanto na industria.

O tamanho dos gréos esta diretamente relacionado a diversas propriedades
mecanicas e térmicas dos materiais. Por exemplo, usualmente a redugéao de tamanho
de gréo pode ser uma estratégia visando melhorar a resisténcia mecanica conforme
a relacdo de Hall-Petch (CALLISTER JR.; RETHWISCH, 2017). Assim, a
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determinacao e controle do tamanho de grao desempenha um papel fundamental no

desenvolvimento de novos materiais e no controle de qualidade industrial.

A técnica mais difundida para essa medicdo utiliza imagens bidimensionais
obtidas por microscopia Optica ou eletrbnica. A analise pode ser feita de diversas
formas, incluindo a observacdo direta em um corpo de prova metalografico, a
utilizacdo de programas de processamento de imagens ou a interpretacdo de
micrografias previamente obtidas. Atualmente, esses métodos possibilitam uma

avaliacao precisa e reprodutivel da microestrutura do material.

O calculo do didametro médio dos gréos frequentemente se baseia no nimero
de interseccdes entre 0s contornos dos graos e uma linha-teste sobreposta a imagem,
gue pode assumir diferentes formatos, como linhas retas ou circulares (ASTM, 2024).
A partir desses dados, aplicam-se formulas especificas. Em casos mais avanc¢ados,
algoritmos computacionais também podem ser empregados para determinar
automaticamente 0s contornos e areas dos grédos, aumentando a precisdo e a

eficiéncia do processo.

Para materiais policristalinos monofasicos e isotrdpicos, tém-se as seguintes
equacdes (RIOS; PADILHA, 2007):

Pl = NI (3.20)
1
d = - (3.22)
Sv =2 Pl (3.22)
Ou ainda:

Sv = (3.23)

QN
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Onde:

NI é o numero de objetos interceptados por unidade de comprimento da linha-
teste [m];

Pl é o nimero de intersecdes por unidade de linha-teste [m™;
d é o diametro médio dos graos [m]; e

Sv é a area superficial por unidade de volume-teste [m?/m?], uma medida da

guantidade de interface entre os grdos em uma determinada quantidade de material.

Pela importancia, a Equacéao (3.23) merece uma maior discussao. Ao se dividir

a area superficial pelo volume de uma esfera ideal, obtém-se Sv':

, _ Area Superficial _  nwD? 6
Svi= Volume Esfera  (nD3)/6 D (3.24)
Assim:
Sv' =3Sv (3.25)

Dessa forma, a Equacéo (3.23) € uma aproximacao estatistica que leva em
conta a contagem de intersec¢des entre as superficies dos gréos e linhas-teste em
cortes bidimensionais, considerando que os graos nao sao esferas perfeitas, mas uma

colecéo de formas poligonais tridimensionais sofisticadas.
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Essa férmula funciona bem em metalografia porque fornece uma estimativa
pratica da area superficial total em funcéo do diametro médio dos graos. Isto simplifica
a andlise de materiais reais, onde grdos ndo sdo obviamente perfeitamente esféricos,
até porque as esferas ndo sao capazes de provocar a perfeita tesselagdo do espacgo
3D.

Por fim, para conversdo do diametro médio (d), obtido pelo método do
intercepto, estando este em cm, para o tamanho de grdo ASTM, muito empregado

industrialmente, pode-se usar a seguinte equagao (ASTM, 2024):

Onde:

G € o tamanho de grdo ASTM.

3.11 Tesselagcdo microestrutural do espaco 3D

A completa tesselacdo do espaco 3D, ou o seu preenchimento sem deixar
vazios, € um assunto de grande relevancia na Engenharia de Materiais, e had muito

tem atraido a atencéo.

S&o diversos os poliedros de preenchimento ou tesselados no espaco
tridimensional como, por exemplo, cubos, paralelepipedos, dodecaedros rombicos,
hexaedros rémbicos, prismas hexagonais, prismas triangulares retos, e certos

tetracaidecaedros (TDC).

Destes poliedros, no estudo microestrutural uma categoria se destaca na
literatura, os TDC. Os TDC sdo em esséncia uma classe composta por poliedros
convexos com 14 faces. Alguns TDC tem especial relevancia em ciéncia dos

materiais, entre eles o ortotetracaidecaedro (OTC), e o tetradecaidecaedro alongado
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(ATC). Tanto o OTC quanto o ATC séo poliedros com 8 faces hexagonais e 4 faces
quadrilateras (14 faces totais), 24 vértices e 36 arestas, atendendo ao teorema de

Euler, como todos os demais poliedros convexos.

Uma grande diferenca entre o OTC e o ATC esta na forma como suas faces se
arranjam no espaco. O OTC possui uma estrutura mais uniforme e equiforme, com
suas faces formadas por hexagonos regulares e quadrados, sendo inclusive um
poliedro de Arquimedes, convexo e ndo regular (CUNDY; ROLLETT, 1961). Jao ATC
€ mais alongado com suas faces formada por hexagonos nao regulares e losangos.
Para melhor exemplificar as diferencas, na Figura 3.12 se apresenta uma

representacdo esquematica de estruturas tipo OTC e ATC.

Figura 3.12. Representacdo esquematica de estruturas tipo OTC e ATC.

Fonte: adaptadas pelo autor.

Mesmo excluindo os estudos em escala atbmica, onde a rede CCC (cubica de
corpo centrado) tetraédrica desempenha um papel fundamental, exitem inGmeros
trabalhos realizados em escalas superiores (nano, micro, meso e macro) que
investigam ou consideram essas formas geométricas em uma grande diversidade de
materiais como metais, polimeros, compdsitos, ceramicas e celulares.

Nesta linha, um trabalho primordial e classico é o de Lord Kelvin (THOMSON,
1887), um dos mais proficuos cientistas do final do século XIX (LLOYD, 1980). Outro
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trabalho classico é o de Cahn, que influenciou dezenas de estudos posteriores
(CAHN, 1956).

Por exemplo, existem varios estudos considerando o OTC como forma de
representacdo granular para diversos metais em certas condicdes (RIOS;
GLICKSMAN, 2006; TAKAYAMA et al., 1991; UMEMOTO; HAI GUO; TAMURA,
1987), e mesmo outros materiais como ceramicas (PAYTON, 2012). Em um estudo
experimental, a estrutura tipo OTC j& foi encontrada em uma formacao granular de
uma classe de liga de aluminio (RHINES; PATTERSON, 1982).

Em relacdo ao ATC, este também tem grande relevancia, sendo ja conhecido
e estudado h&d muito tempo, sendo amplamente encontrado, por exemplo, em
espumas e bolhas (JIANG et al, 2017; SULLIVAN; GHOSN; LERCH, 2008;
THIYAGASUNDARAM; SANKAR; ARAKERE, 2010), ou mesmo considerado em
estudos de certos nanometais (DARNBROUGH; ROEBUCK; FLEWITT, 2015). Assim
o ATC também apresenta varias aplicagbes na Engenharia de Materiais
(MARTINKOVIC; MINARIK, 2014; THIYAGASUNDARAM; SANKAR; ARAKERE,
2010; THOMSON, 1887).

Entretanto, entre ambos, para a simulacdo da recristalizacdo equiaxial em
metais, € o OTC que se destaca sendo considerado de uso preferivel, pois possui
uma forma que se adapta melhor a certas configuracbes geométricas ortorrébmbicas,
sendo de uso interessante onde a tesselacéo tridimensional de uma estrutura mais
simétrica e mais préxima de um formato equiaxial € preferivel. Além disso, como sera
visto logo a frente, € o OTC/ATC as formas geométricas regulares conhecidas que

mesmo isoladamente pode preencher o espaco 3D com as menores energias.

Entretanto, além dos poliedros simples, estruturas compostas formadas por
combinacgdes de poliedros também podem fazer a completa tesselacdo do espaco,
como octaedros em conjunto com tetraedros, ou como a estrutura Weaire-Phelan
(WP), composta por um dodecaedro irregular associado a uma classe de
tetraidecaedro (BRAKKE, [s.d.]; INCHBALD, 2013; WEAIRE; PHELAN, 1994).

Estruturas WP séo encontradas naturalmente na estrutura do NasSiss (um tipo

de clatrato de silicio, que possui uma estrutura cristalina na qual os atomos de silicio
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formam uma rede tridimensional que aprisiona os atomos de sodio em cavidades ou

"gaiolas").

Um ponto de destaque para a estrutura WP é que esta possui uma energia
superficial pelo volume ainda menor que a do OTC. Um parametro empregado para
esta verificacdo € o quociente isoperimétrico (QI). Para o espaco 3D, 0 QI é uma

medida de eficiéncia volumétrica em relacdo a minimizacao de superficie.

O maior valor possivel para o QI € 1, obtido para uma esfera, que é a forma
mais eficiente em minimizar a area superficial para um dado volume. O valor de QI
para um determinado objeto pode ser encontrado pela seguinte equacao (WEAIRE;
PHELAN, 1994):

2
QI = 36 T ——2kme (3.27)

Area Superficial3

Para referéncia, na Tabela 3.1 se apresentam alguns QI para objetos

selecionados.

Tabela 3.1. Valores do quociente isoperimétrico (QI) para a esfera e alguns objetos

classicos de tesselacédo do espaco 3D.

Objeto QI
Esfera 1
Células de WP 0,764
Tetracaidecaedro de Kelvin 0,757
oTC 0,7534
Cubo 0,5236

Fonte: adaptado (WEAIRE; PHELAN, 1994).

Na Figura 3.13 se apresentam representacOes da formacdo de redes de
repeticdo com o OTC (também denominada de rede de Kelvin) e com a estrutura WP,
capazes de tesselar o espaco 3D, depois da esfera, com minima energia superficial

por volume.
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Figura 3.13. Representacdo esquematica de redes de repeticdo, em (a) com o OTC

(rede de Kelvin), e em (b) com a estrutura WP.

(@)

(b)

Fonte: (a) (BRAKKE, [s.d.]), e (b) (INCHBALD, 2013).

Entretanto, apesar das tratativas de valida¢do da ocorréncia regular do formato
OTC em graos metalicos, este ndo € ainda um ponto fechado para discussoées, sendo
considerado apenas como uma “forma provavel dos graos” (RIOS; PADILHA, 2007,
p. 22). Neste sentido, estudos sugerem pelo menos como sendo de 14 lados a
geometria potencialmente preferencial para o preenchimento do espaco natural
(WEAIRE; RIVIER, 1984).

Por fim, a Figura 3.14 ilustra uma tipica microestrutura monofasica policristalina

equiaxial esperada.
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Figura 3.14. Representacdo esquematizada de uma microestrutura monofasica

policristalina equiaxial tipica.

Fonte: (RIOS; PADILHA, 2007, p. 23).
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4 METODOLOGIA

Para alcancar os objetivos propostos, o trabalho foi dividido em trés partes
principais: (1) simulacdo utilizando a técnica de autématos celulares tridimensionais,
(2) simulacdo através da técnica de autdbmatos hibridos, e (3) parametrizacdo
dimensional dos novos gréos formados e da evolugdo microestrutural. Embora cada
parte possua sua independéncia e particularidades, elas se complementaréo

progressivamente, integrando-se em um programa coeso e abrangente.

Cada uma dessas partes segue uma metodologia estruturada em trés etapas

principais: exploratéria, desenvolvimento e implementacao, e experimental.

1. Etapa Exploratéria: Na etapa exploratéria, foi realizada uma revisdo
bibliografica abrangente, focando em fontes revisadas por pares e publicacdes
fundamentais relacionadas aos temas abordados. Esta pesquisa teve como
objetivo fundamentar teoricamente o trabalho, compreender as técnicas
empregadas, revisar o estado da arte e identificar eventuais lacunas no

conhecimento atual.

2. Etapa de Desenvolvimento e Implementacdo: Durante a fase de
desenvolvimento e implementacdo, novos modelos foram detalhados e suas
aplicacbes praticas foram desenvolvidas computacionalmente. Esta fase
incluiu a concepcao e codificacdo dos modelos, garantindo que eles estivessem

alinhados com as premissas tedricas estabelecidas na etapa anterior.

3. Etapa Experimental: Na etapa experimental foram realizados ensaios in silico,
utilizando simulagdes computacionais para verificar e validar os novos modelos
desenvolvidos. Apoés a validacao, as simula¢des se concentraram no estudo do
crescimento dos gréos, permitindo tanto avaliar a eficacia e a precisao da
ferramenta desenvolvida, quanto procurar contribuir com o conhecimento na

area.

A linguagem de programacéo empregada para toda a implementacéo foi a

Python 3.12.1, com o0 extensivo suporte de suas bibliotecas nativas, como numpy e
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matplotlib, e onde necessério, utilizando fundamentos classicos de computacao
grafica (AMMERAAL; ZHANG, 2008; DE BERG et al., 2008; GOMES; VELHO, 2008;
VELHO; GOMES, 2007). Na representacdo visual das microestruturas digitais a
palheta padréo de cores utilizada foi a ‘jet’. O programa foi criado seguindo uma

abordagem procedural.

Os algoritmos foram implementados computacionalmente em um computador
pessoal usual (sistema operacional Microsoft Windows® 10, 64 bits, processador
Intel® Core™ i7-2600 CPU @ 3.40 GHz, RAM 12.0 GB).

Uma parcela do metal em estudo é representada por uma matriz tridimensional
regular com células cubicas. Este metal hipotético € unario, e inicialmente considerado
inteiramente homogéneo, sendo constituido por apenas a fase originaria, que podera
indiferentemente ser tanto uma fase parente [ (a recristalizacdo ira ocorrer com
mudanca da fase cristalogréfica), ou pela mesma fase a (a recristalizacéo ira ocorrer

sem mudanca da fase cristalografica).

Ainda, o metal foi usualmente considerado inteiramente livre de influéncias de
defeitos, impurezas, imperfei¢des, fronteiras e efeitos cristalograficos. Assim, todas as
células da matriz estardo inicialmente com o mesmo estado, representadas por um

valor.

A nucleacédo foi usualmente homogénea, com a distribuicdo das sementes
sendo totalmente aleatéria na matriz do metal, exceto se indicado ao contrario. O
processo de nucleacao adotado foi 0 de saturacdo de sitios (nenhuma nova semente
surge apos o inicio da simulacéo). Assim, a quantidade escolhida de sementes da
fase a recristalizada foi entdo gerada dentro do material antes da simulacdo do

crescimento.

Cada semente ocupa apenas uma célula matricial cada, que para diferencia-
las das células da fase ou estado originario tiveram um valor diferenciado. Dessa
forma sera criada a matriz do ambiente de simulacao, tanto com as células originarias

e das sementes (“micrograos”) identificadas e diferenciadas.

Por fim, espera-se que todos 0s novos graos recristalizados da fase a devam

crescer de modo equiaxial, ou conforme desejado, de modo a substituirem
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integralmente toda a estrutura originaria, seja ela constituida por uma fase parente g
ou mesmo pela propria fase a anterior deformada. Os novos graos nao reagem entre
si, ndo havendo recuperacao ou recristalizacado posterior. Assim o crescimento dos
novos graos € localmente paralisado no momento que suas fronteiras se encontram

(ocorréncia do impingement).

Um algoritmo gerador de busca, exploracdo e replicagdo planejado, cujo
detalhamento ird ocorrer mais a frente, foi implementado computacionalmente e
aplicado sobre esta matriz ambiente com as sementes. Inicialmente este algoritmo
realiza uma pesquisa nas células da primeira vizinhanca selecionada da(s) células

da(s) semente(s).

Se o estado das células da vizinhanca diretamente exploradas possuir o valor
do estado caracteristico da microestrutura originaria, o estado destas células

pesquisadas € alterado para o estado caracteristico da semente (embrido) de origem.

Apbs este primeiro lago, o algoritmo gerador implementado € novamente
aplicado, mas ndo mais as células das sementes de origem, mas aquelas células que
tiveram seu valor alterado, que formam os novos contornos dos graos recristalizados

em evolucdo.

Assim o algoritmo realiza uma pesquisa nas células da primeira vizinhanca
selecionada destas células dos novos contornos de grédos. Do mesmo modo que fez
no primeiro laco, o estado destas células pesquisadas que pertencem a microestrutura

originaria séo alterados.

Este processo é entdo repetido sucessivamente até que ndo haja mais
nenhuma célula da primeira vizinhanca dos graos formados a ser pesquisada, ou seja,

neste momento todo o ambiente foi pesquisado. A Figura 4.1 ilustra este processo.
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Figura 4.1. llustracao do processo de busca, exploracao e replicagem adotado.

ORIGEM

ORIGEM
(a) "Nascimento” de uma célula ativa - (b) 12 Replicagéo (“nascimento”
(a “semente” ou “microgréo”). de novas células matriciais ativas)

e “morte” da original.

ORIGEM g ORIGEM

‘ (c) 22 Replicacdo e “morte”. ‘ (d) Situacéo final (busca e replicacdo

completa, todo o ambiente pesquisado).
Legenda: células ativas em amarelo, células “mortas” em cinza, e células ndo pesquisadas em branco.

Fonte: do autor.

Durante a simula¢do absolutamente nenhuma forma de controle ou mesmo de
acompanhamento mais incisivo é realizado sobre o desempenho do algoritmo, sobre
seus resultados, ou sobre a matriz ambiente em transformacdo. A Gnica medida

efetuada durante a simulacdo é que a evolugdo da matriz do ambiente em diversos
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lacos previamente selecionados € salva em distintos arquivos, cada um respectivo a

um determinado momento transcorrido da simulagéo.

O programa implementado € denominado SimCres v. 1.0, e contem trés
modulos distintos. Um moédulo para a simulagdo em si, um para a parametrizacéo
metallrgica (aspectos dimensionais), e um outro somente para a visualizacdo. Estes
modulos séo totalmente independentes um do outro. A Figura 4.2 ilustra estes

modulos e suas interconexoes.

Figura 4.2 - Estrutura basica do programa SimCres.

SimCres v. 1.0
Entrada
Mddulo Recristalizagéo
(AC & AH)
.SCd &
Entrada .SCp Entrada
A 4 y
, ,
Modulo j. Mddulo
Parametrizacao » Visualizacao
Metallrgica
! ]
[ : I I
.SCm & imagens
imagens

Legenda:

SCd: extenséo do arquivo de dados contendo a matriz do metal simulado.
SCp: extenséo do arquivo de dados com parametros computacionais da simulacéo.

SCm: extenséo do arquivo de dados da parametrizacdo metallrgica da simulagéo.

imagens: arquivos com a extensao jpg, contendo as imagens geradas no respectivo modulo.

Fonte: do autor.
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No modulo de recristalizacdo, primeiramente foi criada uma matriz
tridimensional regular com células cubicas, que representa a parcela do metal
hipotético em estudo, conforme ja apresentado, considerado inteiramente homogéneo
(todas as células da matriz estardo com o mesmo estado), e 0 processo de nucleacao

foi o de saturacao de sitios (quantidade de sementes pré-determinada).

A guantidade escolhida de sementes € entdo gerada dentro do material antes
da simulacdo. Estas sementes ocupam apenas uma célula matricial cada, que para
diferencid-las das células da microestrutura originaria terdo um estado (ou valor)
diferenciado. Dessa forma se criou a matriz do ambiente de simulacdo, com as células
da microestrutura originaria e das sementes (“‘micrograos”) identificadas e

diferenciadas.

Durante a simulacédo realizada pelo médulo de recristalizacdo, a Unica medida
efetuada é que a evolucdo da matriz do ambiente é salva em distintos arquivos de
dados (extensao “.SCd”), cada um respectivo a um determinado momento transcorrido
da simulacéo previamente selecionado, além da visualizagdo em tela do andamento
da simulacdo, mas sem a visualizacéo gréfica dos resultados. Terminada a simulacao

€ salvo um arquivo com os parametros gerais da mesma (extensao “.SCp”).

O médulo de parametrizacdo fara a leitura destes arquivos anteriormente
salvos (“.SCd” e “.SCp”) e entéo realiza diversos célculos, de modo que os resultados
sejam melhor entendidos, obtendo-se parametros diversos tanto da evolucdo do
programa como de aspectos metalurgicos dimensionais. Algumas imagens destes
calculos sdo também geradas e salvas se desejado, como histogramas de
distribuicBes de valores. O médulo de parametrizagdo também podera gerar arquivos

“.SCm”, que sdo matrizes modificadas dos arquivos “.SCd”.

Por fim, o médulo de visualizacéo fara simplesmente a visualizagdo em 3D,
e/ou em planos ortogonais selecionados, do ambiente inteiro ou de regides do mesmo,

atravéz da leitura de arquivos salvos, no caso dos “.SCd” e “.SCm”.

Os nomes das extensdes “.SCd”, “.SCp” e “.SCm” sdo criados simplesmente
para facilitar diferenciacdo destes arquivos. Nestes as letras “SC” representam as

iniciais principais do nome do programa (SimCres), e a letra adicional "d”, “p” ou “m”

indicam a natureza da informacdo contida no arquivo (respectivamente dados
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originais, parametros, dados modificados). Também podem ser diretamente salvos
arquivos de imagens com a extensao padréo “jpg”, mas sendo possivel outras formas

padronizadas de imagem.

Concomitantemente aos arquivos “.SC#” salvos, sdo também gerados arquivos
“txt” (tipo texto) e “.csv” (tipo colunas separadas por virgulas) para facilitar futuras
eventuais analises dos resultados dos ensaios em outros programas em geral, como

por exemplo o Excel.

A matriz representativa do metal hipotético em estudo a ser simulado, além de
ser tridimensional, retangular, e com células cubicas, como ja informado, serd também
nao periddica (limite extra de valor fixo). As buscas serdo realizadas
deterministicamente somente sobre as primeiras vizinhancas nao orientadas (sem que

aja qualquer célula ou direcao preferencial).

Sobre as imagens 3D geradas das microestruturas simuladas, assim como
seus planos formadores (XY, YZ, e XZ) que foram empregados neste trabalho, estaréo
sempre, salvo orientacdo em contrario, com as orientacfes cartesianas conforme

apresentado nas Figuras 4.3 e 4.4.

Figura 4.3. Padrdes das orientacdes cartesianas visuais utilizados neste trabalho para

a matriz das microestruturas 3D.

3D y 4

Fonte: do autor.
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Figura 4.4. Padrdes das orientacdes cartesianas visuais utilizados neste trabalho para

os planos formadores XY, YZ e XZ.

Y

Plano XY

Y4

Plano YZ

Plano XZ
Z

Fonte: do autor.

Por fim, apesar de ja terem sido preliminarmente apresentados, reforca-se

alguns pontos sobre a nomenclatura utilizada neste trabalho:

- A matriz utilizada na simulacdo € composta por suas células matriciais, ou

denominadas somente células, que ndo podem ser diretamente subdivididas em

partes menores. Assim quando o termo “célula” é empregado, desde que ndo haja

nenhuma outra informacao associada, esta se referindo especificamente a uma célula

matricial da simulagéo;

- O termo “semente” sera utilizado para representar o menor grao possivel na

simulacédo (portanto da dimenséo de uma célula matricial).
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5 SIMULACAO POR AUTOMATOS CELULARES
TRIDIMENSIONAIS

Apesar da relevancia dos estudos realizados em simulagdes considerando o
material de modo bidimensional, a maioria dos fen6menos que ocorrem no material
realmente se passam em situacdes tridimensionais. Assim, estudos considerando o
ambiente como sendo tridimensional também tém sua importancia e ndo devem ser

excluidos.

Existem diversas possiveis formas de vizinhangcas direta de uma célula
tridimensional. As formas de vizinhanca realmente fundamentais, denominadas
candnicas, seriam aquelas que ndo podem ser reduzidas a formas mais rudimentares.
Na literatura a forma mais empregada de vizinhanca de busca canénica é a realizada

pelas faces.

Desta forma, o estudo mais aprofundado da modelagem evolucdo do
crescimento do grao pela técnica de Autébmatos Celulares (AC) por estas vizinhancas
canbnicas é de grande importancia para o conhecimento do comportamento destes,

e portanto para a elaboracao de algoritmos e tratativas mais eficientes.

5.1 Vizinhancgas candnicas tridimensionais

Considerando um ambiente tridimensional com células cubicas, uma célula do
seu interior possui em seu contorno direto (primeira vizinhanga) células vizinhas pelo
compartiihamento de faces, de arestas e de vértices. Considerando sempre
vizinhancas néo orientadas, estas s@o as possibilidades canodnicas fundamentais de

primeiras vizinhancgas, pois ndo podem ser reduzidas a vizinhangas mais simples.

Assim, para a célula tridimensional de origem (a semente considerada) com a

resolucdo & (comprimento das arestas das células cubicas), e que se encontra nas
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coordenas genéricas (X, y, z), ttm-se as seguintes vizinhancas candnicas nao

orientadas:

- VF (vizinhanga pela face): conjunto formado considerando as 6 células da

primeira vizinhanga que possuem alguma face em comum com a célula de origem
6.
(V¥);

- VA (vizinhanca pela aresta): conjunto formado considerando as 12 células da
primeira vizinhanca que possuem alguma aresta em comum com a célula de origem

(Va%); e a

- VV (vizinhanca pelo vértice): conjunto formado considerando as 8 células da

primeira vizinhanca que possuem algum vértice em comum com a célula de origem
8
(W).

A Figura 5.1 ilustra a matriz 3x3x3 unitaria com todo o conjunto de primeiras
vizinhangas e a Tabela 5.1 sintetiza algumas caracteristicas das distancias internas
das células que as compdem. A Figura 5.2 apresenta a representacdes das trés
vizinhancas canonicas fundamentais existentes (VF, VA e VV) e, pelos conceitos
apresentados, as V¢ (ou apenas VF), Vi% (ou apenas VA) e V& (ou apenas VV) séo

formadas cada uma pelos seguintes conjuntos especificos de células.
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Figura 5.1. Representacdo da matriz 3x3x3 de primeiras vizinhancas da célula central

(a semente considerada) com a identificacdo das coordenadas.

Y+1_X-1

X

X+1

Y

X
~
.

N

Fonte: do autor.

Z+1

Z-1

Tabela 5.1. Distancias Euclidiana e Manhattan entre as células da primeira vizinhanca

e a célula de origem em func¢éo da resolucdo de uma célula matriial (5).

Vizinhancas
candnicas

fundamentais nao

Distancia Euclidiana entre
o centro das células da 12

vizinhanga e o centro da

Distancia Manhattan
entre as células da 12

vizinhanca e a célula de

orientadas (conjunto) célula de origem origem
VF (V) 16 16
VA (V%) V2§ 26
WV (V) V38 35

Fonte: do autor.
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Figura 5.2. Representacfes da matriz 3x3x3 com destaque das células visiveis de VF,

VA e VV respectivamente.

VF (V§)

VE ={(x+1y2),x—-1y72), Xy
+ 1: Z)r (Xr y - 11 Z)r (X; Y. Z
+1),xyz—1)}

VA (V3%)

Vit ={x+1yz+1),x—-1y,z
+1),xy+1,z+ 1),y
-1,z+1),(x+1,y,z
-1),&x—-1,yz—-1),(xy
+1,z-1),xy—1,z
-1),x+1,y+1,2),(x
+1,y—1,2),(xy
+1,2),(x,y — 1,2)}

WV (V)

VE={x+1y+1,z+1),x+1y-1,z
+1),xy+1,z+1),&xy
-1,z+1),x+1,y+1,z
-1),x+1,y—1,z
-1),xy+1,z—-1),xy
—-1,z—-1)}

Fonte: do autor.
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As células que compdem estes trés conjuntos sao distintas entre si (henhuma
das células de um conjunto se repete em outro conjunto), perfazendo 26 células.
Considerando adicionalmente a prépria célula da origem, sdo ao todo 27 células,
formando toda a primera vizinhanga com a sua respectiva semente. Ndo ha em cada
conjunto candnico nenhuma célula, seja da face, aresta ou vértice, preferencial em
relacdo as demais do mesmo conjunto. Esta € uma submatriz de 3x3x3 elementos,

cuja célula de origem estéa no seu centro.

Como j& informado, atualmente ao redor do mundo a busca epistemologica
mais empregada em diversas modelagens é a da evolucéo (ou mimetizacao) pela VF,
considerando tanto o sistema candnico quanto quaisquer outros conjuntos e formas
de vizinhanca. A VF apresenta algumas similaridades conceituais em relacao a VVN,
inclusive sendo as vezes o termo VVN extendido diretamente para o ambiente
tridimensional. Neste trabalho foi utilizado exclusivamente o termo VF, limitando o
termo VVN para uso exclusivo no ambiente bidimensional, conforme originalmente

concebido.

Importante destacar que realmente imaginar a possibilidade fisica de ocorrer
um crescimento de um cristal isoladamente por meio do vértice ou da aresta, sem
perpassar pela face, ndo é algo simples de se conceber no mundo real. Entretanto,
estas VF, VA e VV séo as vizinhangas canfnicas ndo orientadas, e seu estudo e
compreensao podem trazer informacgdes valorosas visando a realizacdo de

modelagens mais elaboradas.

5.2 Algoritmo gerador

O ndcleo principal do algoritmo gerador de busca, exploracdo e replicacao
efetivamente computacionalmente implementado neste fase esta sintetizado no

pseudocodigo do Quadro 5.1.



96

Quadro 5.1. Listagem do pseudocédigo do nudcleo da rotina inicial de busca,

exploracéo e replicacdo do algoritmo gerador implementado.

IMPUT: MA, MBP

OUTPUT: MAM

01 WHILE MBP # 0:

02 MBS=0

03 FOR (j variando de 1 até o numero de vizinhangas diretas consideradas):
04 FOR (k variando de 1 até o nimero de casas de origem indicadas em MBP):
05 FUNCTION AlteraAmbiente

06 IF [(X1, Y1, Z7) indica uma célula inserida nos limites de MA] THEN:
07 IF [MAM(Xs, Y1, z7) igual a 0] THEN:

08 MAM(Xs, Vs, ) = MAM(X;, Vi, Zi)

09 MBS = MBS + (X1, Y, Zr)

10 END IF

11 END IF

12 END FUNCTION AlteraAmbiente

13 END FOR

14 END FOR

15 MBP = MBS

16 END WHILE

Fonte: do autor.

Onde:
o (xi, Vi, zi) sdo as coordenadas da célula de origem;
o (xr, y1, zf) s@o as coordenadas da célula vizinha a célula de origem que esta

sendo pesquisada;

o MA é a matriz tridimensional inicial que representa o metal antes da simulacéo;
o MAM é a matriz tridimensional que representa o metal durante a recristalizacao
ou ao seu final;

o MAM(xi, yi, zi) contétm o numero da semente da célula de origem sendo
considerada;

o MBP € a matriz de busca primaria, que contém as coordenadas de todas as

células de origem em determinado laco;
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o MBS é a matriz de busca secundaria, que contém as coordenadas de todas as

células em MAM que tiveram seus valores alterados em determinado lago.

Com a implementacdo computacional deste pseudocodigo no programa

SimCres modelagens computacionais com AC podem entéo ser realizadas.

5.3 Simulacdes de evolucao das vizinhancas fundamentais

Para verificar preliminarmente como comportamentos podem variar em funcéo
da vizinhanca de busca aplicada foram efetuadas simulacfes especificas. Estas foram
realizadas em um ambiente com 21 células de cada lado e inicialmente com uma Unica
semente em uma célula central do mesmo, para cada uma das trés vizinhancas
canobnicas (VF, VA e VV). A Figura 5.3 apresenta algumas imagens ilustrativas do
momento inicial, e a Figura 5.4 apresenta algumas imagens de diferentes momentos

das simulagoes.

Figura 5.3. Imagens do ambiente de 21x21x21 células em seu momento inicial com

uma semente (em azul) no seu centro.

Visao de Z= 10 (Plano XY)

20+

20.0 15 A

17.5
15.0
125
100 2 > 101 ]
7.5
5.0
25
0.0

0 5 10 15 20
X
(a) representacgao 3D. (b) viséo plano XY central.

Fonte: do autor.
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Figura 5.4. Imagens de diversos momentos de simulacdes do ambiente da Figura 5.3.

Em (a) para VF, em (b) para VA, e em (c) para VV.

+*

(a) VF: para o 2°, 5°, e ultimo laco de busca.

(b) VA: para o0 2°, 5°, e ultimo laco de busca.

e

(c) VV: para o 2°, 5°, e ultimo laco de busca.

Nota: Semente e rede de células transformadas na cor azul, sempre com visao do plano XY central
(z=10)

Fonte: do autor.



99

Nestas figuras a célula de origem, assim com as células transformadas, esta
na cor azul, e a regido nao transformada na cor branca. Nas Figuras 5.3 e 5.4, as
visdes sdo sempre planos XY com z=10. Devido a simetria da evolucéo, as visdes dos
outros planos, XZ com y=10 e YZ com x=10, serdo idénticas as apresentadas para o

plano XY.

Observando a Figura 5.4, nota-se que a busca apenas pela VF, mesmo a partir
de uma Unica semente, é capaz de envolver todas as células do ambiente do exemplo
(atingiu 100% das células disponiveis). Ja as buscas apenas pela VA, ou apenas pela
VV, a partir de uma Unica semente, ndo sédo capazes disto. Assim, para este exemplo,
a VF propiciou uma busca plena, enquanto as buscas isoladamente realizadas pelas
VA ou VV nao o fazem. Ainda, no caso da VF, o grao gerado, apesar de formado por

células (discreto), tende ao formato de um octaedro regular.

5.4 Combinagbes de vizinhangas

Existem outras possibilidades de pesquisa sobre estas mesmas trés
vizinhancas canbnicas nao orientadas ja tratadas, que podem ser obtidas por meio de
combinacdes. Assim, além das trés vizinhancas ja apresentadas, mais quatro sao

obtidas:

- pela combinacdo de duas vizinhancas de busca entre si: VF/VA (VF
combinada com VA); VF/VV (VF combinada com VV), e VA/VV (VA combinada com
VV); e ainda

- pela combinacdo das trés vizinhangcas ao mesmo tempo: VF/VA/VV ou

simplesmente VP (vizinhanca plena).

Dessa forma se obtém o0s seguintes quatro novos conjuntos complementares

de vizinhangas Vi3, Vi, V20, e VZ°, a saber:

VA8 = Vg +Vi2 (5.1)
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Vie = Ve + V8 (5.2)
VA= VAR + (53)
VB = VR + Vi + Wy (5.4)

Ainda, a vizinhanca combinada VP possui certa similaridade conceitual com a
VM, ja& em ambos arranjos todas as células que formam a primeira vizinhanca a célula
de origem sdo consideradas. O conjunto VP também pode ser definido como o
conjunto de células no espaco que possuem a sua distancia Chebyshev unitaria em

relacdo a célula central.

Com estes novos conjuntos oriundos das combinagbes das primeiras
vizinhancas canénicas, as vizinhancas V&, Vi3, e V2%, que sdo os trés conjuntos de
vizinhancas tipicamente empregadas no estudo de objetos discretizados pelos seus
voxels (SANCHEZ-CRUZ et al., 2013; SRIHARI, 1981), passam a ser agora todas
contempladas. A Figura 5.5 apresenta imagens ilustrativas de momentos de

simulacdes destas vizinhancas combinadas.
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Figura 5.5. Imagens de diversos momentos de simulacdes do ambiente da Figura 5.3

(21x21x21 células com uma semente central).

(&) VF/IVA, ou VA/VV, ou VP: para o 2° e 5° laco de busca.

A

(b) VF/VV: para 0 2° e 5° laco de busca.

Nota: Em (a) para VF/VA, ou VA/VV, ou VP, e em (b) para VF/VV. Semente e rede de células

transformadas na cor azul, sempre com visdo do plano XY central (z=10).

Fonte: do autor.

Como visto na Figura 5.5, a imagem do plano central € a mesma para as buscas
sobre a VF/VA, VA/VV ou VP. Entretanto, nos outros planos a busca pela VF/VA

apresenta um comportamento bem diferenciado em relacdo as outras.

A Figura 5.6 apresenta algumas imagens ilustrativas para melhor vizualizar
estas diferencgas ao longo dos planos (sec¢des do plano XY de z =10 até z=18) para o

lago n° 8, no mesmo ambiente da Figura 5.3. Assim, esta sucessdo de imagens
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possibilita se identificar melhor a forma geométrica formada pela respectiva vizinhanca

de busca empregada.

Como observado, dentro das restricdes de um ambiente discreto, diferentes
formatos aproximados de graos podem ser obtidos. Como ja esperado pelas imagens
da Figura 5.3a, a VF gera um grao que evolui conforme um octaédro regular (8 faces
triangulares, 6 vértices e 12 arestas). Ja a VF/VA gera um cuboctaedro, conforme se
apresenta esquematicamente e com mais detalhes na Figura 5.7. A VF/VV evolui
como um cubo, mas com “ranhuras” em todo o seu contorno. Por fim a VP evolui

simplesmente como um cubo (6 faces quadradas, 8 vértices e 12 arestas).

O cuboctaedro (CUNDY; ROLLETT, 1961) gerado pela VF/VA (Figura 5.7)
merece um maior detalhamento. Este € um sdlido arquimediano (poliedro convexo
semi-regular), sendo considerado uma instancia intermediaria entre um octaedro e um
cubo (KIPER, 2007). O cuboctaedro € formado por 14 faces, sendo 6 faces quadradas
e 8 faces triangulares (ver Anexo I). Ainda, possui 12 vértices e 24 arestas, atendendo

ao teorema de Euler, apresentado na Equacéao (5.5):

f+v=a+2 (5.5)

Onde f, v, e a sdo respectivamente o nimero de faces, vértices e arestas do
poliedro, ou (14 + 12 = 24 + 2).

Ainda, as suas faces quadradas formam 3 pares paralelos, e estes pares
paralelos sdo ortogonais entre si. Os 8 triangulos sdo todos equilateros. Todas as
arestas possuem 0 mesmo comprimento, sendo que cada aresta separa uma face

quadrada de uma face triangular.
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Figura 5.6. Imagens de diferentes se¢des do plano XY em simula¢cdes em ambiente

de 21x21x21 células a partir de uma Unica semente no seu centro.

Z=10 =11 Z=12
20 20 20
15 15 15
0 10 10
s 5
o a o
o 5 0 15 20 0 5 10 15 20 o 5 10 15 20
Z=13 Z=14 Z=15
20 20 20
15 15 15
5 5 5
o a o
o 5 10 15 20 o 5 10 15 20 o 5 15 20
Z=16 =17 Z=18
20 20 20
15 15 15
5 5 5
o a o
] 10 1 20 0 10 15 20 o 10 15 20
Z=10 Z=11 Z=12 Z=10
209 20 20

15 4 15 15
104 10 10
51 5 5
04 o 0 o
o 5 10 15 20 a 5 10 15 20 0 5 10 15 20 0 5 10 15 20 [} 5 10 15 20 0 5 10 15 20
Z=13 Z=14
20 20 20 20
15 4 15 15 15
104 10 10 10
51 5 5 s
0 [ o 0
0 5 10 15 20 0 10 5 5 0 2 x 15 20 0 5 0 5 10 135 20
Z=17 Z=18 Z=16 Z=18
204 20 20 20 20 20
15 15 15 15 15 15
10 4 10 10 10 10 10
5 5 5 5 s
0 o [ 0 0 0
a 5 10 I 20 0 5 10 15 20 o s 10 15 20 0 5 10 15 20 0 5 10 15 20 0 5 10 15 20

(b) VF/VV (c) VA/VV ou VP

Nota: As visGes se iniciam no plano XY central (z=10), indo até Z=18. Em (a) pela VF, em (b) pela
VFIVV, e em (c) pela VA/VV ou VP.

Fonte: do autor.
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Figura 5.7. Representacdes esquematicas do anti-prisma (a) e (b), e do respectivo

cuboctaedro (c) e (d).

0 5 0 15 20
Z=13

0

z=11
o 5 10 15 2
z=14
15 15
10 10
5 5
o 5 10 15 2
z=17
0 5 10 15 2

0 5 10 15 20
Z=16

0

0 ) 5 1 15 20

(a) VFIVA (b)

(c) (d)

Legenda:

(a) visdes que se iniciam no plano XY central (z=10), indo até Z=18 (ambiente 21x21x21 células).
(b) e (c): as faces quadradas paralelas estdo na mesma cor (azul, preto ou verde); em vermelho as
arestas de um dos quadrados internos, que divide o cuboctaedro em dois antiprismas quadrados
assimétricos equivalentes e € defasado em 45° das 2 faces quadradas das quais é paralelo; e, na
perspectiva apresentada, as arestas visiveis estdo em linhas continuas e as arestas nao visiveis em
linhas tracejadas.

(d) todas as arestas visiveis em preto, as faces quadradas e triangulares visiveis apresentadas em
diferentes tons de azul, e as arestas e faces néo visiveis ocultas.

Fonte: do autor.
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55 Influéncia de barreiras internas

Em um material metalico real, € possivel que existam regides fixas que nao
permitam a evolugcédo do grdo em crescimento. Estas regides bloqueadas podem ser
devido a diversos motivos como, por exemplo, a existéncia de precipitados, inclusdes,
e mesmo por fases prévias ou parentes que, por motivos termodinamicos e/ou
cinéticos, ndo vao se transformar durante a simulacdo. Na concepcéo inicial do
material hipotético em estudo estas possibilidades foram desconsideradas, mas
alguns testes fundamentais seréo feitos para se verificar a futura adequacédo do

modelo a estas hipéteses.

Assim, para se ilustrar a influéncia das obstrucdes internas por sobre as
buscas, realizou-se simulagfes para o0 mesmo ambiente da Figura 5.3, mas agora
com elementos fixos inclusos, por sobre os quais o crescimento do grdo ndo sera
permitido. No caso deste exemplo a obstrugdo sera uma “parede” cobrindo todo o
plano YZ, exceto por uma faixa livre em y de 13 a 14. Repetiu-se sobre estes
ambientes modificados as mesmas simulacbes anteriormente realizadas na

Figura 5.3.

Na Figura 5.8 é ilustrado este ambiente modificado e também os resultados do
momento final destas simulacdes para as buscas sobre a VF, VA e VWV
respectivamente. Na Figura 5.8 as imagens séo do plano XY para z=10, onde na cor
preta estdo os obstaculos fixos, na cor azul as células pesquisadas formando as

respectivas redes ampliadas, e na cor branca as células do metal ndo transformadas.
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Figura 5.8. Imagem final de simulacfes pela VF (a esquerda), VA (no centro) e VV (a
direita), em ambiente com 21x21x21 células a partir de uma célula central, possuindo

uma barreira fixa interna.

VF VA A%

Nota: Células da semente e transformadas na cor azul, células ndo transformadas na cor branca, e

células dos obstaculos em preto.

Fonte: do autor.

Como observado, a busca tanto pela VF, VA, ou VV é capaz de abranger todo
o ambiente, ndo sendo os obstaculos fixos impedimento para aplicacdo direta do
algoritmo implementado. Mas para isto é necessario que exista pelo ao menos um
caminho minimo entre as eventuais regides separadas pelo impedimento, de modo
que a matriz de células da rede ampliada possa perpassar por este caminho livre
segundo o seu padrao de repeticao.

Para melhor ilustrar este ponto, na Figura 5.9 (sempre com visées do plano XY
para z=10) sdo ilustradas simulacdes conforme anteriormente realizadas no ambiente
com obstrugdes da Figura 5.9, mas acrescentando uma barreira extra no caminho de

ligacdo entre as duas regides maiores separadas pela obstrucéo.
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Figura 5.9. Imagem final de simulacfes pela VF (a esquerda), VA (no centro) e VV (a
direita) em ambiente similar ao da Figura 5.8, mas possuindo uma barreira fixa interna

diferenciada em (a) e outra distinta em (b).

VF VA vV

(@)

(b)

Nota: Células da semente e transformadas na cor azul, células ndo transformadas na cor branca, e
células da barreira fixa na cor preta.
Fonte: do autor.

Na Figura 5.9a foram adicionadas nesta regiao de passagem duas linhas de
células de barreiras vizinhas entre si pelo vértice, e na Figura 5.9b duas linhas de

células de barreiras unidas ente si pela face.

Como observado na Figura 5.9a, devido a especifica barreira adicionada no
caminho da passagem, a busca pela VF ndo conseguiu atingir a segunda regiao do
ambiente matricial. Entretanto, na Figura 5.9b se observa que a busca pela VF ja
conseguiu atingir plenamente todo o ambiente. Isto ocorreu devido ao formato das

barreiras, que no ambiente da Figura 5.9a bloqueou a rede de busca pela VF, que
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requer um caminho continuo cujas células se comunicam diretamente entre si por pelo

menos uma das faces, como ocorreu no ambiente da Figura 5.9b.

Para as buscas pelas VA e VV, nenhum impedimento foi causado pelo
ambiente da Figura 5.9a, mas para o ambiente da Figura 5.9b a busca pela VA foi
impedida de seguir por todo o ambiente. Isto ocorreu porque as barreiras na Figura
5.8a nao coincidiram com todas as células da rede imediata de pesquisas da busca
por VA e VV, mas no ambiente da Figura 5.9b todas as células da rede imediata de
pesquisas da busca VA foram blogueadas, ndo permitindo a sua evolugéo.

No caso das vizinhancgas combinadas, a facilidade de perpassar objetos é ainda
maior, devido a emprego simultaneo de mais de um arranjo matricial de busca. Por
exemplo, no caso da VP, apenas uma Unica célula disponivel em qualquer local da

primeira vizinhanca possibilita a busca por um lago a mais.

5.6 Influéncia davizinhanca de busca sobre o desempenho do algoritmo
gerador

Apesar de ser um Unico algoritmo gerador empregado para todas as
possibilidades de buscas canbnicas e suas combinacfes (Quadro 5.1),0 desempenho
do algoritmo em termos de custo computacional sofre alteracdes em funcdo da

vizinhanca de busca.

Para esta verificacdo foram realizadas simula¢gées em um ambiente matricial
regular com 21x21x21 células (ou 9.261 células totais), sem obstrucdes internas, em
todos os sete arranjos de vizinhancas de busca apresentados, a partir de uma Unica
semente central. Os ensaios foram repetidos 3 vezes em cada vizinhanca. A Tabela

5.2 apresenta resultados destas simulagdes.
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Tabela 5.2. Simulagcées completas em ambiente com 21x21x21 células regulares, sem

obstruc¢des internas, iniciando com uma unica célula de origem no seu centro.

Ambiente 21x21x21 células N° Total de Células
Vizinhanca de busca Transformadas Pesquisadas
N° Lacos
(conjunto) N© (%)@ NP (%)@
VF (V) 31 9.261 100 55.566 600
VA (VA?) 16 4.631 50 55.572 1200
VV (V§) 11 2.331 25 18.648 800
VFIVA (V33 16 9.261 100 166.698 1800
VEIVV (Vi 12 9.261 100 | 129.654 1400
VA/IVV (VZ) 11 9.261 100 185.220 2000
VP (VZ°) 11 9.261 100 240.786 2600

(1): percentagem em relagdo ao numero total de células do ambiente (9.261).
(2): percentagem em relacao ao namero total de células transformadas.

Fonte: do autor.

Como ja observado na Figura 5.3, as buscas pelas vizinhancas VA e VV nao
sao plenas. Pela Tabela 5.2, verifica-se que a busca pela VA alcanca uma plenitude
de 50%, e que a busca pela VV alcangca uma plenitude de apenas 25%. Todos as
demais vizinhangas de busca alcangcam plenitude total (100%). Até mesmo a busca

pela VA em conjunto com VV alcancou a plenitude maxima.

Neste exemplo (Tabela 5.2), a busca que apresentou a maior eficiéncia (menor
custo computacional quanto a este quesito) foi a realizada pela VF, obtendo uma razéo
de 6 células pesquisadas para 1 célula transformada. A busca que apresentou a
menor eficiéncia (maior custo computacional quanto a este quesito) foi a busca pela

VP, obtendo uma razéo de 26 células pesquisadas para 1 célula transformada. Assim,
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nos limites deste experimento, em relacéo a este quesito a busca pela VF é de longe
computacionalmente a mais eficiente de todas, considerando o algoritmo (Quadro 5.1)

conforme apresentado (sem nenhuma otimizag&o especial).

Para verificar o efeito do numero de células sobre os resultados da Tabela 5.2,
estes experimentos foram reproduzidos, mas agora em um ambiente contendo
201x201x201 células (ou 8.120.601 células totais). Os ensaios foram repetidos 3
vezes em cada vizinhanca. A Tabela 5.3 apresenta resultados destas simulacdes e as
Figuras 5.10 a 5.12 as imagens de alguns resultados.

Tabela 5.3. Simulacdes completas em ambiente com 201x201x201 células, sem

obstrugdes internas, iniciando com uma Unica célula de origem no seu centro.

Ambiente 201x201x201 células N° Total de Células
Vizinhanca de busca Transformadas Pesquisadas
N° Lagcos
(conjunto) N© (%) O (%)@
VF (V®) 301 8.120.601 100 | 48.721.806 600
VA (V3?) 151 4.060.301 50 48.721.812 1200
VV (V) 103 2.030.301 25 16.241.584 800
VFIVA (V23 151 8.120.601 100 | 146.167.560 | 1800
VFIVV (Vi 102 8.120.601 100 | 113.687.000 | 1400
VAIVV (VZ9 101 8.120.601 100 | 162.410.020 | 2000
VP (VZ9) 101 8.120.601 100 | 211.133.026 | 2600

(1): percentagem em relagéo ao nimero total de células do ambiente (8.120.601).
(2): percentagem em relacdo ao namero total de células transformadas.

Fonte: do autor.
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Figura 5.10. Simulacdes do ambiente com 201x201x201 células sobre a VF (N°

células pesquisadas por laco, derivada numérica de primeira ordem do n° células

pesquisadas pelo n° lago, e o n°® acumulado de células pesquisadas e transformadas).
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Fonte: do autor.
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Figura 5.11. Simulagdes do ambiente com 201x201x201 células sobre a VF/VA (n°

células pesquisadas por laco, derivada numérica de primeira ordem do n° células

pesquisadas pelo n° lago, e o n°® acumulado de células pesquisadas e transformadas).
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Fonte: do autor.
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Figura 5.12. Simulacdes do ambiente com 201x201x201 células sobre a VP (n° células
pesquisadas por laco, derivada numérica de primeira ordem do n° células pesquisadas

pelo n° laco, e o n°® acumulado de células pesquisadas e transformadas).
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Fonte: do autor.
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A Figura 5.10 apresenta resultados para a busca pela VF, a Figura 5.11 para a
busca pela VF/VA, e a Figura 5.12 para a busca pela VP. Os gréaficos a esquerda
apresentam a evolug¢do do n° de células cuja vizinhanga é pesquisada no lago. Os
gréaficos no centro apresentam a os resultados de uma derivacdo numerica de primeira
ordem do n° de células cuja vizinhanca € pesquisada por laco (graficos a esquerda).
Por fim, nos graficos a direita se tém a evolucdo do n° total acumulado de células cuja
vizinhanga é pesquisada (em verde) e de células efetivamente transformadas (em

vermelho) por laco.

Inicialmente, nota-se nas Tabelas 5.2 e 5.3 que pela VF foi necesséario uma
guantidade maior de lagcos para completar a busca do que a requerida para as demais
formas de busca, e, consequentemente, a busca pela VF possui a menor quantidade

de células pesquisadas por laco.

Ainda, a quantidade de células pesquisadas em cada laco se altera de modo
diferenciado em relacdo a busca empregada. Por exemplo, na busca pela VF a
quantidade de células pesquisadas em cada laco aumenta até um valor maximo em
torno de 50% da simulacéo, depois se reduzindo a cada novo laco (Figura 5.10), em
um formato que lembra uma curva tipo sino, enquanto pela VP o crescimento é

continuo (Figura 5.12).

Isto faz com que as curvas do N2 de Células Acumuladas Pesquisadas ou
Transformadas em funcdo do N2 do Laco para a VF tenha um formato que lembra uma
curva tipo sigmoide, enquanto pela busca pela VP estas mesmas curvas tem

crescimento continuo com a evolucéo da simulacéo.

A existéncia de um ponto de maximo nas buscas pela VF ou nas buscas pela
VF/VA ocorre devido ao formato do conjunto da evolugcédo das células transformadas
ser nao coincidente com o formato da matriz total. Isto faz com que em algum
momento durante a simulacdo apenas uma parte das céluas transformadas atinjam o
limite da matriz ambiente, alterando assim o formato de evolug¢do e limitando o

encontro de novas ceélulas a serem pesquisadas.
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Ja no caso da busca pela VP, o formato do conjunto da evolucdo das células
transformadas nos exemplos apresentados é coincidente com o formato da matriz
total. Assim o momento no qual o conjunto das células transformadas atinge o limite

do material coincide com o momento final da simulag&o (reducéo abrupta a zero).

Na Figura 5.10 a esquerda, busca pela VF, foram destacados na curva de
evolucao do N2 de Células Pesquisadas em funcédo do N2 do Laco trés pontos criticos
(1, 2 e 3). O ponto critico 1 indica um momento da simulacdo onde a taxa de
crescimento da curva, entdo positiva e crescente, continua positiva mas passa a
decrescer. O ponto critico 2 indica um momento de maximo. Por fim, o ponto critico 3
indica um momento da simulacdo com similaridades ao do ponto critico 1, mas agora

em relacao ao decréscimo.

A determinacéo do laco em que ocorre o ponto 2 (ou dos que os circundam) é
Obvia devido a ser este um ponto de maximo (laco 150). J& para a determinacao mais
precisa dos pontos criticos 1 e 3, € necessario se verificar o grafico da sua derivada

de primeira ordem (Figura 5.10a no centro).

Pelo gréfico da derivada os pontos criticos 1 e 3 podem ser claramente
identificados por serem respectivamente 0 maximo e o minimo, ocorrendo no entorno
dos lacos 100 e 200 respectivamente. Para melhor compreender as razfes que
causaram estas mudancas abruptas no comportamento, varias imagens das
simulacbes em momentos no entorno destes pontos criticos foram verificadas,

algumas apresentadas na Figura 5.13.
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Figura 5.13 - Para a pesquisa sobre VF, em (a) se tem qualquer um dos 3 planos
centrais no lagco n® 100, ou de qualquer uma das faces no laco n° 200, e em (b)

qualquer um dos 3 planos centrais no lago n° 200.

(a) (b)

Nota: Para a pesquisa sobre VF/VA no laco n° 100, em (a) se tem qualquer uma das faces, e em (b)
qualquer um dos 3 planos centrais.

Fonte: do autor.

Para a busca pela VF, na Figura 5.13a é mostrada a representacdo do plano
central (devido a simetria da evolugéo e do ambiente esta é a imagem de qualquer um
dos planos XY, XZ ou YZ centrais) no laco n° 100. Fica agora claro o porque do ponto
critico 1. A simulacédo fez neste momento que o grdo em crescimento atingisse a
superficie do material. Até este ponto a regido de contorno do grao crescia livremente,
mas a partir deste ponto ndo mais podera crescer livre em todo seu entorno por ter
atingido em alguns pontos seus limites, por isso a mudancga na inclinagéo da curva de

evolucao do n° células pesquisadas por laco.

A mesma Figura 5.13a pode ser usada para representar um momento da
simulacédo no lago n° 200 de qualquer uma das seis faces do material, correspondendo
ao ponto critico 3. Neste momento todos os trés planos centrais estdo completamente

transformados (Figura 5.13b).

Alguns comentarios analogos podem ser realizados para descrever a evolugéo
da busca pela VF/VA (Figura 5.12). Percebe-se uma alteracdo abrupta na forma de
evolucéo da curva do n° células pesquisadas no lagco n°® 100. Isto aconteceu devido a

nenste momento a face quadrada superior atingir os planos externos (Figura 5.13a).
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Concomitantemente, neste momento, todos o0s planos centrais ficaram
completamente preenchidos (Figura 5.13b). Assim a regido livre para crescimento

sobre uma redugé&o abrupta.

Em relacdo ao numero de células pesquisadas e o numero de células
transformadas, a diferenca entre estes valores € brutal para todas as vizinhancas de

busca verificadas. S&o dois 0s motivos principais para estas diferencas.

Um deles € que quando a busca ocorre nos limites extremos do ambiente,
muitas das pesquisas sdo realizadas sobre células que estariam em tese fora do
ambiente matricial total concebido, o que obviamente nédo resulta em transformacéo

(espécie de limite extra de valor fixo na busca do AC).

O segundo, e principal motivo que ocorre também no interior da matriz, é que
apos o laco inicial, varias pesquisas acontecem em células que acabaram de ser
transformadas em uma pesquisa anterior, sendo portanto pesquisas que nao resultam
em novas transformacfes. Quanto maior o niumero de pesquisas realizadas sem
resultar em transformacao (pesquisas em tese desnhecessdrias), maior 0 custo

computacional em relacdo a este quesito.

Um ponto notavel é que a relacdo absoluta entre o niumero de células
acumuladas pesquisadas e transformadas final das simulacdes realizadas possui o
mesmo valor do numero de células pesquisadas pela respectiva célula de origem,
tanto através da busca pela VF quanto quanto para todas as demais vizinhancas de
busca consideradas. Isto é causado pelo algoritmo gerador, de modo que
independentemente do niumero de células pesquisadas, na média da simulacéo, para

cada célula transformada um conjunto fixo pré-determinado é pesquisado.

5.7 Efeito do numero de sementes sobre a performance do algoritmo

Para verificar a influéncia do numero de sementes sobre alguns aspectos do
algoritmo, foram feitas simulacées em um ambiente com 100x100x100 células,

contendo 10, 100 e 1000 sementes, realizando a pesquisa pela VF (Figura 5.14).
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Figura 5.14. Em pesquisa pela VF em ambiente de 100x100x100 células, graficos do

namero de células cuja vizinhanca é pesquisada (a esquerda) e o numero acumulado

de células pesquisadas e transformadas (a direita) em fungdo do numero do lago.
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Fonte: do autor.
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Observa-se que o numero de sementes influencia significativamente tanto na
guantidade de lacos da simulacéo quanto na quantidade de células cuja vizinhanca é
pesquisada em cada laco. Quanto menor o nimero de sementes, maior 0 nimero de
lacos para completar a simulagdo, mas menor serd a quantidade de células cuja
vizinhanca é pesquisada a cada laco. Isto acontece de forma que, no comportamento
global (células pesquisadas e transformadas) ndo havera diferenca nos valores

acumulados, apenas a distribuicdo sera em maior ou menor quantidade de lagos.

5.8 Sementes geminadas

Como anteriormente visto, as buscas por VA e VV ocorrem por redes matriciais
com arranjos especificos, que ao evoluir de uma Unica semente ndo conseguem
preencher todo o volume do ambiente matricial disponivel, mas de apenas 50% ou
25% respectivamente. Isto traz a ideia alternativa de realizar uma busca a partir de
uma semente geminada, composta por mais de uma célula, visando desse modo se
criar as redes matriciais distintas minimas de evolug¢éo, de modo que todo o volume

disponivel seja coberto, resultando em uma transformacao plena.

Assim realizou-se experimentos nos ambientes com 21x21x21 células e com
201x201x201 células, ambos com uma semente geminada dupla no seu centro
evoluindo pela busca VA, e também com uma semente geminada quadrupla no seu
centro evoluindo pela busca VV. Na Tabela 5.4 séo apresentados resultados destas

simulacdes, e na Figura 5.15 algumas imagens representativas.
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Tabela 5.4. Simulagcbes completas em ambientes com 21x21x21 células e com

201x201x201 células, sem obstrucdes internas, iniciando com uma célula geminada

dupla (VA) ou quadrupla (VV), localizada no seu centro.

Vizinhancas N° Total de Células
Ambiente de Busca N° _
. Transformadas Pesquisadas
(N° Células) (conjunto de | Lacos

busca) No (%)@ N© (%)@
21x21x21 VA (VA2)2 16 9.261 100 110.952 1200
(9.261) VV (V&) 13 9.261 100 73.984 800
201x201x201 VA (VA2)2 151 8.120.601 | 100 | 97.445.412 | 1200
(8.120.601) VV (V§)* 103 8.120.601 | 100 | 64.963.984 | 800

(1): percentagem em relacdo ao ndmero total de células do ambiente.

(2): percentagem em relacdo ao namero total de células transformadas.

Fonte: do autor.

Figura 5.15. Representacdes em 3D do resultado final das simulacdes (ambientes de

21x21x21 células). Em (a) a partir de uma semente geminada dupla e busca pela VA,

e em (b) a partir de uma semente geminada quadrupla e busca pela VV.

25 5.0

75 100 125
g 5150 175 500

(&) VA

(b) VWV

Fonte: do autor.
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Na Figura 5.15 cada rede matricial diferenciada gerada esta com suas células
representada em uma cor diferente. Dessa forma, tem-se duas cores na Figura 5.15a
e quatro cores na Figura 5.15b. Como observado, em todas estas simulacdes a
plenitude foi de 100%.

Assim a busca pela VA a partir de uma semente Unica gera um arranjo
especifico de rede matricial que contempla 50% das células. Aplicando-se neste
ambiente uma outra busca pela VA, em uma semente qualquer que nao pertenca a
rede matricial anteriormente pesquisada, a plenitude do ambiente sera alcancada na

busca.

Similarmente, a busca pela VV a partir de uma semente gera um arranjo
especifico de rede matricial que contempla 25% das células. Aplicando-se neste
ambiente outras buscas pela VV, a partir de outras trés sementes quaisquer que nao
pertencam a rede matricial anteriormente pesquisada, e que também pertencam a
redes matriciais de busca pela VV diferentes entre si, a plenitude do ambiente também
sera alcacada na busca.

Isto também explica a raz&o para qual na busca combinada pela VA/VV, a partir
de uma Unica semente, ter sido capaz de alcancar a plenitude (Tabelas 5.2 e 5.3).
Naquele experimento, estas diferentes vizinhancas de buscas aplicadas
concomitantemente geraram celulas transformadas em redes que ja sdo naturalmente

complementares.

5.9 O formato dos gréaos formados

Havendo somente uma semente (um grao), a vizinhanca de busca empregada
obviamente ndo ira influenciar no formato do grao final, ja que a semente ira crescer
até atingir todo o ambiente. Entretanto, na existéncia de mais graos (mais sementes),
uma questdo importante é saber como a sele¢cdo da vizinhanca de busca pode

influenciar no formato dos graos formados.
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Para abordar este ponto, inicialmente serdo conduzidas simulacdes aplicando
as buscas sobre a VF em um ambiente com dimensdes de 120x120x120 células.
Serdo criadas 27 sementes, distribuidas uniformemente em um arranjo especifico
padronizado ao longo do material, com 9x9x9 sementes equidistantes em cada um de
trés planos distintos, em uma hipotética nucleacédo periddica. A Figura 5.16 ilustra
resultados destas simulacfes. Nas imagens, cada grao esta representado com uma

cor diferente.

Na Figura 5.16a é apresentada uma representacao do posicionamento inicial
das 27 sementes. Na Figura 5.16b é apresentada uma representacdo dos graos
gerados pela busca pela VF apds 5 lacos de pesquisa. A Figura 5.16¢ € similar a
Figura 5.15b, mas agora os grédos estdo maiores (a simulagéo pela VF atingiu uma
transformacdo de 10% do ambiente). Por fim, na Figura 5.16d é mostrada uma

representacdo da simulacéo ja completa (100% de transformacao).

Observa-se que os grdos em formacédo nas Figuras 5.16b e 5.16¢ possuem o
seu formato caracteristico esperado para a busca pela VF, como ja anteriormente
observado na Figura 5.3b também para a busca pela VF. Entretanto, independente do
seu formato caracteristico mantido durante a evolucdo da simulacédo, ao seu final
todos os graos apresentaram um formato de cubos (na imagem a forma esta mais
similar a paralelepipedos, mas isto € devido apenas a escala da visualizacdo em z ser

reduzida em relacdo as escalas em x e em y).
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Figura 5.16. Representacdes 3D de momentos de simulacéo pela busca sobre VF em
ambiente com 120x120x120 células e 27 sementes. Em (a), 0 posicionamento inicial
das sementes, em (b) apos o 5° lago, em (c) apds ter atingido 10% de transformacéo,

e em (d) no momento final.

120 ©

(€) (d)

Fonte: do autor.

Para verificar estes efeitos com buscas em outras vizinhancgas, 0s experimentos
da Figura 5.16 foram repetidos para a busca pela VF/VA e para a busca pela VP. A

Figura 5.17 apresenta alguns resultados especificos.
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Figura 5.17. Representacdes 3D de momentos de simulacdo no ambiente da Figura
5.15. Pela VF/VA em (a) ap6s o 5° laco, e em (b) apls ter atingido 10% de
transformacao. Pela VP em (c) apos o 5° lago, e em (d) apés ter atingido 10% de

transformacao.

Fonte: do autor.

A Figura 5.16a também pode ser utilizada para representar o estado inicial das
demais simulagcdes (VF/VA e VP), ja que todas as buscas ocorreram em um mesmo

ambiente inicial e com a mesma distribuicdo de sementes.
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Ja as Figuras 5.17a, 5.17b, 5.17c e 5.17d apresentam imagens de momentos
similares aos apresentados nas Figuras 5.16b e 5.16¢c para a VF, mas agora com a
realizagéo da busca pela VF/VA e VP respectivamente. Nestas imagens se observa o
formato caracteristico esperado para estas formas de busca de vizinhanca (Figura
5.6).

Entretanto, para a representacao do final de todas as simulacfes, pode ser
utilizada a ja apresentada Figura 5.16d para ilustrar o final da simulacédo realizada pela
VF. Isto ocorre porque, independente do formato diferenciado dos gréos gerados
durante estas simulacdes, ao final os graos gerados serao realmente idénticos, tanto

para as pesquisas realizadas pela VF, quanto pela VF/VA, quanto pela VP.

Entretanto, nestas simulacbes as sementes estavam igualmente e
regularmente distribuidas em um arranjo muito especifico. Para verificar a influéncia
deste arranjo, duas novas simulacdes similares foram realizadas, mas com as
sementes distribuidas aleatoriamente no interior do material e de modo diferenciado
entre as simulacdes. A Figura 5.18 apresenta imagens destas simulacdes. Cada

semente esté representada por uma cor diferente.
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Figura 5.18. Representacbes 3D do momento final da simulagdo em ambiente
120x120x120 células com 27 sementes aleatdrias e distintas entre as simulagdes no
seu interior. Em (@) foi realizada a busca pela VF, em (b) pela VF/VA, e em (c) pela

VP.

(a) VF

(b) VF/VA

(c) VP

Fonte: do autor.
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Uma analise visual preliminar e qualitativa da Figura 5.18 indica grande
variabilidade no formato dos gréos entre as imagens. Ndo € possivel de modo
aparente se perceber qualquer relagdo entre o formato dos gréos formados e a
vizinhanca de busca empregada, e os mesmo se diferenciam muito de estruturas

esféricas (baixo grau de esfericidade).

De modo a eliminar a potencial influéncia da distribuicdo diferenciada das
sementes entre as pesquisas, sdo por fim realizadas mais duas novas simulagdes
similares, com a distribuicdo das sementes ainda aleatdria, mas iguais entre si para

as trés formas de buscas. A Figura 5.18 ilustra estes resultados.

Uma simples comparacado visual entre as imagens da Figura 5.19a, 5.19b e
5.19c deixa claro que as mesmas possuem varios aspectos imagéticos em comum.
As imagens néo séo totalmente diferentes como aconteceu entre as Figuras 5.18a,
5.18b e 5.18c, existindo nitidas similaridades. Isto é esperado ja que os graos tiveram
origem nos mesmos locais. Entretanto, as imagens absolutamente também néo sao
iguais, ficando claro que mesmo com as 27 sementes na mesma localizacado, varias
alteracdes no formato final em funcdo da vizinhanca de busca selecionada podem

existir.

Isto pode ser explicado devido ao fato de que, em funcdo da vizinhanca de
busca escolhida, o formato dos grédos em evolucédo sao muito diferenciados. Assim,
durante o seu crescimento, graos vizinhos irdo se encontrar em diferentes momentos
e em diferentes regides, dependendo da vizinhancas de busca selecionada e da
localizacdo dos mesmos. Isto ira resultar em formatos geométricos diferenciados, que
com a continuacdo do crescimento vao se encontrar com outros graos, gerando
formatos ainda mais sofisticados, e eventualmente degenerados (GLICKSMAN; RIOS;
LEWIS, 2009; HULL et al., 2018), em um processo que s6 vai se encerrar no final da

simulagéo.

Por fim, para melhor compreender a influéncia do nimero de gréos sobre o
formato dos mesmos, em situacao de distribuigdo totalmente aleatéria das sementes
(condicao mais realista), o experimento da Figura 5.18 foi refeito, mas agora com 1000
sementes em cada simulacdo em um ambiente de 120x120x120 células. A Figura
5.20 apresenta alguns resultados.
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Figura 5.19. Representacdbes do momento final da simulacdo em ambiente
120x120x120 células com 27 sementes seu interior. Em (a) foi realizada a busca pela
VF, em (b) pela VF/VA, e em (c) pela VP, com a distribuicdo das sementes aleatoria

mas idéntica entre as simulacoes.

1o O

Fonte: do autor.
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Figura 5.20. Representacdes do momento final da simulacdo em ambiente de
120x120x120 células com 1000 sementes iniciais distribuidas de modo aleatorio e
diferenciado entre as simula¢gdes. Em (a) foi realizada a busca pela VF, em (b) pela

VF/VA, e em (c) pela VP.

(a) VF

(b) VFIVA

(c) VP

Fonte: do autor.
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Assim, a resposta ao ponto inicialmente colocado é que sim, a vizinhanca de
busca aplicada pode influenciar significantemente no formato dos gréos finais obtidos.
Ainda, em relacdo aos objetos formados ja considerados, o formato pela VF/VA

(cuboctaedro) é o que mais se aproxima naturalmente da geometria esférica.

Assim, se em uma etapa posteior de parametrizacao metallrgica esta condicéo
de maior efericidade for um ponto relevante, realizar a busca pela VF/VA pode ser

potencialmente mais interessante.

Entretanto, para todos os casos estudados, mesmo considerando aspectos de
modo qualitativo, ndo foi observado apés o final da simulacdo a estrutura granular
equiaxial tedrica presumida que seria baseada na forma de um ortotetracaidecaédro
(OTC) (Figura 3.9a e Anexo Il), ou mesmo tendo alguma similaridade com uma

esperada microestrutura monofasica policristalina (Figura 3.11).

Era esperada uma normal variagdo de geometria entre os graos (SMITH;
NICHOLS, 1993), mas ndo como a encontrada neste trabalho pelas simula¢cdes com
os AC.
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6 SIMULACAO POR AUTOMATOS HIBRIDOS

Como visto no Capitulo 5, a aplicagédo do crescimento por AC diretamente pela
pesquisa sobre a VF gera grdos em formatos octaédricos, enquanto a pesquisa sobre
a VF/VA gera grdos em formatos de cuboctaedros, e a pesquisa sobre a VP gera

graos em formatos cubicos.

Ressalta-se novamente que estes sao os formatos gerados na recristalizagcéo
a partir de uma uUnica semente, antes de haver impedimento do seu crescimento
causado por outros graos ou quaisquer barreiras ou limites. Ainda, ao descrever estas
formas como sendo octaédricas, cuboctaédricas e cubicas, na verdade séo as formas
homologas as mesmas considerando as limitagdes de um ambiente tridimensional

discreto (formas matriciais).

Dessa forma, a aplicacdo de um método puro de AC deterministico, utilizando
uma pesquisa e replicagcdo direta por sobre suas primeiras vizinhangcas nao
orientadas, sem se aplicar nenhuma regra extra ou algoritmo adicional, apesar de
provocar a reproducdo das sementes existentes conforme determinadas geometrias,

nao é capaz de provocar o crescimento de grdos em um rede equiaxial.

Assim, foram realizadas alteragcdes na técnica empregada de modelagem
originalmente por AC, de modo que fossem mantidas suas excelentes qualidades
intrinsecas enquanto ferramenta de simulacédo, mas que pudesse levar a formacéo de

grdos completamente matricialmente esféricos.

Para isto, foi empregada como técnica de modelagem os autématos hibridos
(AH). Os AH séo considerados como uma técnica baseada em AC, havendo portando
muitas semelhancas entre ambas. Entretanto, &€ permitido aos AH operarem com um
universo de possibilidades discretas e continuas ao mesmo tempo, ou seja, processos
discretos interagem com processos fisicos ou analégicos (LYNCH; SEGALA,
VAANDRAGER, 2003).
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Esta forma de operacdo hibrida (continua-discreta) fere alguns quesitos
mandatorios dos AC puros, descaracterizando-os estritamente como tais, mas ao
mesmo tempo abre para a modelagem uma gama de novas possibilidades e com
diversos dos pontos positivos dos AC.

Assim, espera-se que simulacdes com mais elevado nivel de realismo possam
ser diretamente mais facilmente realizadas, sem que haja a necessidade da aplicacéo
de algoritmos ou procedimentos posteriores de correcao e controle, ou de se conviver

com Os erros gerados.

Neste capitulo se vai realizar por meio de AH a modelagem computacional do
crescimento equiaxial de grdos em metais, com a realizacdo subsequente da sua

parametrizacao dimensional final.

6.1 Algoritmo gerador

A técnica utilizada na simulacao foi a da modelagem por autématos hibridos,
tridimensionais e deterministicos, em uma matriz retangular com células cubicas.
Assim como na modelagem com AC, a matriz é ndo periddica (nenhuma interacéo
acontece com ambiente exterior). As buscas (e quando acontecem também a
replicagem) séo realizadas somente sobre as primeiras vizinhangas pelas faces (VF)

dos ultimos autbmatos gerados.

Como j& apresentado, o programa global de simulagéo (SimCres v. 1.0) possui
trés modulos: o madulo de recristalizacao (crescimento do(s) novos gréo(s)), o médulo
de parametrizacdo dimensional, e 0 modulo de vizualizacdo. Estes médulos séo
totalmente independentes entre si, e seu funcionamento se da conforme descrito no

Capitulo 4.

O nucleo principal do algoritmo gerador de busca, exploragdo e replicacdo
computacionalmente implementado neste trabalho para a modelagem por AH esta
sintetizado no pseudocddigo do Quadro 6.1.
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Quadro 6.1. Listagem do pseudocdédigo do nucleo da rotina de busca, exploracao e

replicacdo do algoritmo gerador implementado pelo método AH.

IMPUT: MA, MS, passo

OUTPUT: MAM

01 FUNCTION AlteraAmbiente

02 MBP=MS

03 dist_contr=0

04 WHILE MBP # O:

05 dist_contr = dist_contr + passo

06 MBS =0

07 FOR i variando de 1 até comprimento (MS):

08 (Xo, Yo, Zo) = coordenadas indicadas em MS(i) # enderego semente i
09 FOR j variando de 1 até comprimento MBP(i):

10 (%, vi, zi) = coordenadas indicadas em MS(i, j) # endereco contorno verificado
11 FOR k variando de 1 até 6: # pesquisa as vizinhancas pelas faces:
12 MBV(k) = coordenada da vizinhanga pela face considerada

13 (X1, ¥1, Zr) = coordenadas indicadas em MBV/(k)

14 IF (X1, Y, 1) indica uma coordenada valida e livre THEN:

15 dist_origem = [(Xr — Xo)? + (Yi- Yo)? + (21 - Z0)?]"?

16 IF dist_origem <= dist_contr THEN: # HIBRIDIZACAO

17 MAM(Xs, Vs, Z7) = MAM(X;, Vi, Zj)

18 MBS (i)= MBS(i) + {(x, Vs, z7)}

19 ELSE:

20 IF (i, yi, zi) ndo pertence a MBS(i) THEN:

21 MBS = MBS(i) + {(x, Vi, zi)}

22 END IF

21 END IF

22 END IF

23 END FOR

24 END FOR

25 END FOR
26 MBP = MBS
27 END WHILE
28 END FUNCTION

Fonte: do autor.
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Onde:

¢ (Xo, Yo, Zo) S80 as coordenadas da célula de origem da semente;

« (Xi, Vi, zi) s@0 as coordenadas da célula de origem do laco;

o (X1, Y1, ) sS80 as coordenadas da célula vizinha a célula de origem que
esta sendo pesquisada;

¢j € 0 conjunto de vizinhancas diretas consideradas (como a pesquisa
ocorre pelas faces, sdo 6 as primeiras vizinhancgas possiveis)

¢MA € a matriz tridimensional inicial que representa o metal antes da
simulacéo;

¢MAM ¢é a matriz tridimensional que representa o metal durante a
recristalizacéo ou ao seu final;

e MAM(Xi, i, zi) contém o numero da semente da célula de origem sendo
considerada;

¢ MBP é a matriz de busca primaria, que contém as coordenadas de todas
as células de origem em determinado laco ;

¢MBS € a matriz de busca secundaria, que contém as coordenadas de
todas as células em MAM que tiveram seus valores alterados em determinado
laco;

epasso € o numero maximo de células que se pode evoluir a cada lago
(quando nao informado ao contrario, passo = 0,5);

edist_contr é o numero total de células teoricamente evoluidas a partir da
célula de origem em um eixo (grandeza nao discreta); e

edist_origem é a distancia linear entre o centro da célula verificada e o

centro da célula da semente originaria (grandeza nao discreta).

O critério de vizinhanca pela face foi escolhido por, além de ser a forma de
pesquisa mais simples, ser a mais eficiente computacionalmente. E verdade que das
primeiras vizinhancas ndo orientadas, a VF gera erros consideraveis devido ao
formato matricial octaédrico natural da sua pesquisa, mas devido a hibridizacdo da
modelagem esta caracteristica negativa ndo sera relevante e néo ira influir nos

resultados dimensionais dos graos formados.

7

Este algoritmo gerador implementado é entdo aplicado sobre esta matriz

ambiente com as sementes. Similarmente ao realizado para a modelagem por AC,
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este algoritmo inicialmente realiza uma pesquisa nas células da primeira vizinhanca
pelas faces. Neste primeiro laco, se o estado das células da vizinhanca diretamente
explorada possuir o valor do estado caracteristico da fase parente, o estado destas
células pesquisadas séo alterados para o estado caracteritico da semente originaria

do grao.

Apbs este primeiro lago, o algoritmo gerador implementado serd novamente
aplicado, mas ndo mais as células das sementes, mas aquelas células que tiveram
seu valor alterado (0os novos contornos dos graos recristalizados em evolucao). Assim
o algoritmo realiza uma pesquisa nas ceélulas da primeira vizinhanca pelas faces
destas células dos novos contornos de grdos. Do mesmo modo que fez no primeiro
laco, o estado de todas estas células pesquisadas que pertencem a fase parente, mas
agora que também estejam a uma distancia ao centro da semente igual ou inferior ao

raio da circunferéncia esperada (dist_origem), seréo alterados.

Dessa forma, no segundo laco em diante, a evolucdo € impedida de seguir
livremente em todas as direcdes, sendo limitada pela evolucdo da esfera, o que

assegura o formato matricialmente esférico dos graos recristalizados.

7

Este processo € entdo repetido sucessivamente até que nao haja mais
nenhuma célula da primeira vizinhanca dos gréos formados a ser pesquisada (todo o

ambiente foi pesquisado e transformado).

6.2 Geracgdo dos graos com formato esférico

Para verificar a adequacdo da metodologia quanto a obtencdo do formato
esférico matricial dos graos em formacao, realizou-se a simulagéo do crescimento de
um unico gréao, em um ambiente de 21x21x21 células, e também em um ambiente de
301x301x301 células. Nestas simulacdes a semente estava inicialmente localizada no

centro do ambiente. A Figura 6.1 apresenta alguns resultados.

Como verificado visualmente, os resultados foram excelentes. Diferentemente
do que acontece com a pesquisa pela primeira vizinhanca nao orientada por um AC,

por AH é plenamente possivel obter diretamente uma forma esférica exata,
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obviamente que dento dos limites de precisdo de um ambiente discreto (forma

matricial).

Figura 6.1. Imagens de momentos de simula¢cdes com inicialmente uma unica

semente em seu centro. Semente e células transformadas na cor azul.
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Legenda:
Em (a) e (b) em um ambiente com 21x21x21 células apds o passo n® 17, e em (c) e (d) em um ambiente
com 301x301x301 células apés uma transformacao de 33% das células. Em (a) imagem em 3D e em
(b) imagens do plano xy com z variando entre 10 e 15. Em (c) imagem em 3D, e em (d) uma imagem
do plano central.

Fonte: do autor.

Para melhor visualizar os efeitos do formato de varios gréos crescendo

simultaneamente durante a recristalizacao, foram entdo realizadas simulagdes em um
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ambiente com 200x200x200 células, mas com 10, 100 e 1000 sementes
aleatoriamente distribuidas. Nas Figuras 6.2 e 6.3 sdo apresentados os resultados
para as simulagdes com 10 sementes, nas Figuras 6.4 e 6.5 sdo apresentados 0s
resultados para as simulagbes com 100 sementes, e nas Figuras 6.6 e 6.7 sdo

apresentados os resultados para as simulacdes com 1000 sementes.

Figura 6.2. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 10 sementes
distribuidas aleatoriamente, em distintos momentos da simulacdo. Cada grao

representado com uma cor distinta.

s
20 0

(a) Posicionamento (b) 10% do volume (c) 30% do volume

incial das sementes. transformado. transformado.

s

w0 O w0

(d) 50% do volume e) 70% do volume (f) 100% do volume

transformado. transformado. transformado.

Fonte: do autor.
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Figura 6.3. Imagens do plano XZ com y=100 para diferentes momentos da simulagéo
da Figura 6.2 (10 sementes). Em (a), (b), (c) e (d) imagens para respectivamente 10%,

30%, 50% e 70% de células transformadas em todo o ambiente.

(a) (b)
10% 30%

(c)
50%

(d)
70%

Fonte: do autor.



139

Figura 6.4. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 100 sementes
distribuidas aleatoriamente, em distintos momentos da simulacdo. Cada grao

representado com uma cor distinta.

(a) Posicionamento (b) 10% do volume (c) 30% do volume

incial das sementes. transformado. transformado.

(d) 50% do volume e) 70% do volume () 100% do volume

transformado. transformado. transformado.

Fonte: do autor.
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Figura 6.5. Imagens do plano XZ com y=100 para diferentes momentos da simulagéo
da Figura 6.4 (100 sementes). Em (a), (b), (c) e (d) imagens para respectivamente

10%, 30%, 50% e 70% de células transformadas em todo o ambiente.
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Fonte: do autor.
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Figura 6.6. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 sementes
distribuidas aleatoriamente, em distintos momentos da simulacdo. Cada grao

representado com uma cor distinta.

s
wm 0

w0 0

(a) Posicionamento (b) 10% do volume (c) 30% do volume

incial das sementes. transformado. transformado.

(d) 50% do volume e) 70% do volume () 100% do volume

transformado. transformado. transformado.

Fonte: do autor.
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Figura 6.7. Imagens do plano XZ com y=100 para diferentes momentos da simulagéo

da Figura 6.6 (1000 sementes). Em (a), (b), (c) e (d) imagens para respectivamente

10%, 30%, 50% e 70% de células transformadas em todo o ambiente.
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Fonte: do autor.

(b)
30
%

CoN

Por fim, na Figura 6.8 s&o apresentados os resultados das imagens finais dos planos

centrais das simulagbes com 10, 100 e 1000 sementes (Figuras 6.2, 6.4 e 6.6

respectivamente).
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Figura 6.8. Imagens dos planos centrais do ambiente 200x200x200 ao final das

simulacdes das Figuras 6.2, 6.4 e 6.6 (respectivamente 10, 100 e 1000 sementes).

Visdo de Y =100 Visédo de Z = 100 Viséao de X = 100
(plano XZ) (plano XY) (plano YZ)

(a) 10 sementes.

(c) 1000 sementes.

Fonte: do autor.
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Comparando visualmente as imagens das simulacdes da recristalizacdo por
crescimento equiaxial das sementes aleatoriamente distribuidas da Figura 6.8, com
algumas imagens esperadas de microestruturas monofasicas policristalinas
observaveis por microscopia oOptica, como as da representacdo da Figura 5.20b,
(RIOS; PADILHA, 2007, p. 23), observa-se qualitativamente razoavel similaridade.

6.3 Geracao de padrdes regulares de microestrutura

Caso a distribuicdo dos grdos ndo seja aleatoria, € possivel obter alguns
padrdes microestruturais bem especificos e regulares de formacédo dos graos. Apesar
deste ser um comportamento esperado, até porque ja foi observada a geracao de
graos cubicos no Capitulo 5 para os AC, para ilustrar e confirmar sua ocorréncia na
modelagem por AH apresentada, realizou-se algumas simulacdes exemplos com

especificas distribui¢des iniciais das sementes.

Visando a obtencéo de cubos, as sementes foram posicionadas em um padréo
de repeticdo analoga a de uma estrutura CS (cubica simples), similar a distribuicédo
realizada na obtencdo da Figura 5.15d. A distancia entre as sementes sera igual a
aresta dos graos cubicos formados. Como pela modelagem com AH as sementes
crescem em formato realmente matricialmente esférico, o que ndo acontecia na
modelagem com AC, até o momento do inicio dos choques entre 0os grédos em

crescimento, a visdo da microestrutura lembrara uma estrutura CS.

Para a obtencdo de paralelepipedos, com uma face quadrada e seu outro
comprimento igual ao comprimento da matriz, basta usar apenas uma camada

qualquer de sementes da estrutura criada para a obtengdo dos gréos cubicos.

J& para a obtencéo de OTC’s, as sementes foram posicionadas em um padréo
de repeticdo similar ao de uma estrutura CCC (cubica de corpo centrado).
Analogamente ao ocorrido na microestrutura de gréos cubicos, nos momentos ao
inicio dos choques entre os graos em crescimento, a visdo da microestrutura
recristalizada nesta distribuicdo seréa correspondente ao seu arranjo basico, no caso

de uma estrutura CCC.
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As Figuras 6.9 e 6.10 apresentam imagens destas simulacdes.

Figura 6.9. Simulacbes em ambientes com 160x160x160 células com sementes
distribuidas conforme perfis especificos. Em (a) com 64 sementes formando cubos, e
em (b) com 16 sementes formando paralelepipedos compridos.

Posicéo inicial das sementes Formato final obtido

(@)

(b)

Fonte: do autor.
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Figura 6.10. Simulacdo em ambiente com 152x152x102 células com 59 sementes
distribuidas conforme perfil especifico analogo ao tipo CCC, resultado em uma

microestrura de OTC’s.

Posicao inicial das sementes Momento intermediario ilustrativo
(pouco anterior ao impingement)

Formato final obtido Formato final obtido
(Plano central XY)

Fonte: do autor.
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6.4 Verificacdo do desempenho do algoritmo gerador e do passo

A qualidade do AH para simular o crescimento matricial esférico ja foi
comprovada, mas ainda é relevante obter informacfes sobre o desempenho e
comportamento do algoritmo gerador. Para isto, foram consideradas as simulagdes
em dois distintos ambientes, um com 21x21x21 células, e outro com 201x201x201
células, mas agora para diversos valores de passo (0,25, 0,50, 0,60, 0,75 e 1,00). Em
ambas simulacfes apenas uma uUnica semente no seu centro foi adicionada, sem

nenhuma obstrucao interna ao ambiente.

A Tabela 6.1 apresenta os resultados encontrados e as Figuras 6.11 a 6.14
ilustram alguns dados de desempenho da simulagcédo para estes ensaios da Tabela
6.1 do ambiente com 201x201x201 células.

Tabela 6.1. Simulacdes completas em ambientes com 21x21x21 células e com
201x201x201 células, iniciando com uma Unica célula localizada no seu centro, para

diversos valores de passo.

Ambiente Ne total N° Total de Células
Passo de Transformadas Pesquisadas

(N° Células) Lacos N© (%)@ N° (%)®
0,25 67 161.490 1744
21x21x21 0,50 34 82.140 8869
0,60 9.261 100 67.374 728
(9.261) 0,75 30 56.958 615
1,00 30 55.344 598
0,25 691 153.353.928 1888
201x201x 201 0,50 347 76.809.120 946
0,60 301 8.120.601 100 62.451.360 769
(8.120.601) 0,75 301 49.924.848 615
1,00 301 48.721.806 600

Nota: (1) percentagem em relagdo ao numero total de células do ambiente.

Fonte: do autor.
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Figura 6.11. Imagem da esfera matricial, ou esferoidal, gerado para a simulacdo do
ambiente com 201x201x201 células, uma Unica semente central, para varios valores
de passo, nos instantes com 33% de transformacao do ambiente.

175
w0 0

passo 0,25 passo 0,50

passo 0,60 passo 0,75

Fonte: do autor.
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Figura 6.12. Grafico com a quantidade de células pesquisadas por lagco obtido para a
simulacdo do ambiente com 201x201x201 células, uma unica semente central, para

varios valores de passo.
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Fonte: do autor.
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Figura 6.13. Grafico com a diferenca entre o n° células pesquisada a cada laco por

laco obtido para a simulacdo do ambiente
semente central, para varios valores de

Figura 6.12).
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Fonte: do autor.
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Figura 6.14. Grafico com o n° acumulado de células pesquisadas e transformadas, por
laco, obtido para a simulacdo do ambiente com 201x201x201 células, uma Unica
semente central, para varios valores de passo.
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Fonte: do autor.
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Conforme apresentado no Capitulo 4, exceto pelas simulacdes relacionadas
pela Tabela 6.1, todas as demais simulacfes deste capitulo utilizaram o passo = 0,50.
Observando os dados da Tabela 6.1 e as Figuras 6.11 a 6.14, verifica-se que esta foi

uma escolha acertada, e por varios motivos.

Observando a Figura 6.11, para o passo de 0,75 o objeto formado foi esferoidal,
apenas lembrando uma esfera (na verdade o objeto € uma mistura irregular da esfera
gerada pela hibridizagdo com o octaedro gerado pela busca pela VF). Para o passo
de 0,60, o objeto formado foi muito préximo a uma esfera, mas ainda nao perfeita. Ja
para o passo de 0,50 e o passo de 0,25, os objetos formados visualmente foram

esferas matriciais perfeitas.

A Figura 6.12 traz informacdes sobre o n° de células pesquisadas a cada laco
do programa. Inicialmente a curva apresenta um crescimento continuo. Isto acontece
porque as células pesquisadas estdo junto a superficie externa do objeto formado, e
como o objeto esta crescendo de tamanho, a cada lago da simulacdo a sua area
externa também aumenta, fazendo com que o numero de células pesquisadas
acompanhe este crescimento. Entretanto, em um momento o n° de células

pesquisadas atinje um ponto de maximo, quando entdo comeca a diminuir.

Este fenbmeno é analogo ao visualizado nos AC para a evolucao pela VF
(Figura 5.10). Como o objeto formado pela evolucdo da replicacdo das células ndo
coincide com o formato da matriz simulacdo, em algum momento o objeto em
formacdo ira tocar as superficies, fazendo com que a taxa de crescimento comece a
diminuir de valor, até que um crescimento maximo seja atinjido, quando a taxa de

crescimento comeca a cair.

Um dos pontos mais importante da Figura 6.12, talvez seja a possibilidade de
geracdo da Figura 6.13, a derivada de primeira ordem do numero de células
pesquisada a cada lago pelo numero do lago. Conforme verificado no Capitulo 5,
guando da modelagem por AC pela VF, e mesmo pela VF/VA e VP, este gréafico é
composto por nitidos segmentos de retas, cuja inclinacdo é a taxa de crescimento (ou
decaimento) da sua curva do numero de células pesquisadas por lago. Mas na Figura
6.13, tanto para o passo de 0,25 como pelo passo de 0,50, os pontos ndo apresentam

nenhuma linearidade aparente, mas sim grande variagdo nos seus valores.
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Isto é causado pela hibridizacdo. Na Figura 6.13 para o passo 0,60, percebe-
se uma variablidade, mas ndo em toda a amplitude, o que indica que houve uma
hibridizacao parcial, mas nao total. Por fim, na Figura 6.13 para o passo 0,75, percebe-
se que houve pouca hibridizagcdo. Assim até o0 momento se encontrou Varios pontos
positivos para a escolha do passo 0,50 ou 0,25. Entretanto a Figura 6.14 vai resolver

este ponto.

As curvas apresentadas na Figura 6.14 sao relativamente parecidas em termos
de aparéncia, mas quanto menor o valor do passo empregado, maior a quantidade de
células pesquisadas para se fazer a total transformacao do ambiente. Assim um passo
reduzido tem um custo computacional muito maior que o uso de um passo grande.
Dessa forma, apesar de ambos terem apresentados resultados 6timos, o passo de
0,50 é preferivel em relacdo ao uso do passo 0,25, ndo pela qualidade da resposta

pois ambos foram similares, mas pelo menor custo computacional.

Aumentando-se 0 passo, 0 numero de células pesquisadas por laco diminui.
Entretanto, esta queda vai reduzindo de intensidade com o aumento do passo, até se
estabilizar quando o n° de células pesquisadas se igualar ao valor que ocorreria com
o respectivo AC puro (situacao limite onde ndo mais ocorre a hibridizacéo). Observa-

se como exemplo o valores apresentados na Tabela 6.1 para o passo 1,00.

Estes sdo os mesmos das Tabelas 5.2 e 5.3 quando da pesquisa pela VF.
Assim, em relacdo ao passo 1,00, nenhuma nova figura ilustrativa do seu uso teve
gue ser adicionada. Isto foi devido a simplesmente todas as curvas obtidas com AH
com passo 1,00 terem sido identicas as da Figura 5.10 com AC, ja que neste nivel de
passo toda a hibridizacao foi impedida de acontecer. Nesta situacéo o entdo AH gerou
resultados idénticos aos do AC da pesquisa pelas VF.

Desta forma, encontrou-se empiricamente 0,50 como sendo um valor
adequado para o passo. A Figura 6.15, obtida com dados retirados da Tabela 6.1,

ilustra varios destes pontos observados.
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Figura 6.15. Evolucdo do N° Células Transformadas pelo N° Células Pesquisadas em

funcdo do passo (ambiente 201x201x201 células, dados retirados da Tabela 6.1, AH

evoluindo pela VF).
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Fonte: do autor.

Assim, tem-se um ponto curioso. Como ja discutido, os AH sdo em seus

principios baseados em AC, mas ndo podem, ou ndo deveriam, ser chamados de

alguma classe de AC, pois os AH ndo atendem a todos os preceitos dos AC (apesar

disto existem trabalhos denominando os AH de AC modificados ou similar).

Entretanto, pelo menos nas condi¢cdes do experimento realizado, mostrou-se

gue na verdade € mais provavel que os AC é gue sejam uma classe dos AH. Caso

simplesmente um passo suficientemente elevado for utilizado, a hibridizacéo néo vai

ocorrer nem sequer parcialmente.
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N&o é que o AH vai se comportar como o0 AC, ele sera o respectivo AC conforme
sua evolucdo de pesquisa pelas vizinhancgas. Inclusive alterando-se a forma de
pesquisa do AH implementado, todos os respectivos AC estudados no Capitulo 5
poderdo ser obtidos diretamente por este novo algoritmo gerador dos AH. A Figura

6.16 ilustra esta caracteristica por meio de um diagrama de Euler.

Figura 6.16. Diagrama de Euler da relacéo proposta entre os AH e AC do tipo e nas
condig¢des verificadas neste trabalho.

AH

Fonte: do autor.

Assim, verificou-se que pela modelagem com AH se consegue simular o
crescimento de esferas matriciais perfeitas, sendo portanto esta uma técnica que
demonstra ter grande potencial de uso na simulag&o da recristalizagdo de estruturas

eguiaxiais em metais.

Por fim, até o momento nas simulac¢des realizadas se focou essencialmente em
células e iteracles, e ndo em efetivos parametros fisicos. Entretanto a parametrizagéo
dimensional dos novos graos formados apos a total recristalizacdo é uma etapa
adicional necesséaria, de modo que os resultados das simulacbes possam ser
explicitamente aplicados ao material ou ao processo real, e também comparados com

outros. Este € o0 assunto do préximo capitulo.
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7 PARAMETRIZACAO DIMENSIONAL — MORFOLOGIA

7.1 Fundamentos

Alguns dos parametros mais relevantes séo aqueles relacionados aos aspectos
dimensionais da nova microestrutura recristalizada, tais como por exemplo o volume,
diametro, e area superficial dos novos graos. Entretanto, antes de se iniciar na
formulacéo desta parametrizacdo morfoldgica e estrutural no ambiente matricial 3D,

torna-se necessario apresentar alguns pontos e estabelecer certos critérios.

A metodologia proposta para a andlise dimensional da microestrutura
recristalizada, baseada em célculos do ambiente discretizado, pela sua natureza
distinta, diverge da metodologia estereoldgica tradicional empregada para a

determinacao de varios parametros metalograficos dos metais (Cap. 3.7).

Isto porque, entre outros aspectos, nas simulagbes computacionais realizadas,
em teoria, ndo é necessario recorrer a subterfugios para acessar informacdes sobre 0
volume do material, por mais consolidadas que estas sejam, uma vez que se tem
literalmente acesso a constituicdo de todos os voxels que formam o metal simulado.
Assim, € possivel inferir exatamente, dentro dos limites da técnica, por meio de
métodos computacionais que serdo apresentados, aspectos morfolégicos como o

volume dos graos e diversos parametros dimensionais desejados derivados dele.

Dessa forma, ressalta-se que comparacoes entre resultados fornecidos das
simulacées com os obtidos tradicionalmente via metalogréfica, devido as diferentes

abordagens empregadas, devem sempre ser feitos com atencao a estes pontos.

Ainda, a formalizacdo da terminologia e notacéo relacionada a parametrizacao
da metalografia estereologica se encontra bem estabelecida (RIOS; PADILHA, 2007),
e é extensivamente utilizada tanto na praxis laboral como na literatura. Assim, de
modo a se evitar confusbes entre as duas abordagens, vai-se neste trabalho se
desenvolver uma tratativa de nomenclatura que seja diferenciada para a

parametrizagcdo matricial tridimensional.
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Para isso, estabeleceu-se que os termos dos parametros metalograficos
dimensionais, de origem tridimensional matricial, serdo preferencialmente formados
por duas letras mailsculas. Se o termo ndo possuir indice, a respectiva grandeza
refere-se a um parametro médio ou global de todo o metal modelado. Por outro lado,
se o termo possuir um indice, essa grandeza refere-se a algum elemento especifico,

seja de uma célula matricial ou de um determinado gréo.

Para contribuir na apresentacdo da nova terminologia empregada neste
capitulo, apresentam-se os Quadros 7.1, 7.2 e 7.3, nos quais as notacdes utilizadas

estdo descritas e segmentadas.

Quadro 7.1. Nomeclatura e notacdo empregada na parametrizacdo dos aspectos
metalogréaficos morfolégicos matriciais 3D relacionados ao volume dos graos.

Simbolo | Defini¢édo Unidade [SI]
DG Diametro equivalente médio do material simulado [m]
DG, Diametro equivalente de um gréo n especifico [m]
DV Densidade de grdos médio do material simulado N° Graos/[m?]
SG Area supeficial equivalente média do material [m?]
simulado
SG, Area supeficial equivalente de um gr&o n especifico [m?]
VG Volume do grdo médio do material simulado [m?3]
VG, Volume de um grao n especifico [m3]
VN, Volume normalizado de um gréo n especifico [adimensional]

Fonte: do autor.
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Quadro 7.2. Nomeclatura e notacdo para aspectos complementares empregados.
Simbolo | Definicédo Unidade [SI]
r Largura da aresta das células da matriz da simulagéo [m]
Nystme | NUmero de grdo ASTM equivalente calculado pela -
simulacéo
Vi Volume total da matriz de simulacéo [m?3]
Fonte: do autor.
Quadro 7.3. Nomeclatura e notagao para 0s aspectos empregados na computagao
matricial dos calculos.
Simbolo | Definicédo
Cy, Numero total de células de um gréo n especifico
Chi Numero total de células de um gréo n especifico que estdo em seu
interior sem tocar a sua superficie
Chs Numero total de células de um gréo n especifico que estdo na sua
superficie
Cs Numero médio de células da superficie dos graos
Ct NuUmero total de células de M empregadas na simulacdo
Cy NuUmero total de células no eixo x de M
Cy Numero total de células no eixo y de M
c, Numero total de células no eixo z de M
M Matriz Ambiente (matriz 3D que representa o material simulado)
ijk Valor do conteudo da célula de M nas coordenadas (i, j, k)
n indice de identificacdo de uma semente (ou gr&o resultante) especifico
N, Numero total de sementes

Fonte: do autor.

7.2  Parametrizacao

Para o inicio da realizac&o da parametrizacdo morfologica € necessario o valor

do comprimento da aresta da célula cubica adotada (r), parametro chave que faz a

interrelagéo dimensional entre o mundo matricial e o mundo real. Ainda, necessita-se
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de dados da matriz ambiente inicial, como a quantidade de células do ambiente

simulado em cada um dos eixos (Cy, C,, C,) e do numero total de sementes (N;).

Com estes valores, pode-se obter o diametro médio e o volume médio dos
graos gerados nas simulagdes, entre outras grandezas, pois estas dependem apenas

do estado inicial da simulacdo, e ndo da simulagdo em si, conforme:

C; = Cy X Cy X C, (7.1)
Vy =Cp X138 (7.2)
_Vu
Ve = (7.3)
Ns
DV == (7.4)
1
_ 3XVg\3
DG =2 x (4xn) (7.5)
SG = X DG? (7.6)
NASTMe =—-10.0 — 6,64‘ log( DG/104) (77)7

Realizada a simulagcdo, os demais parametros podem ser obtidos. Apesar da
relevancia destes dados das Equacdes (7.1) a (7.7), como o diametro médio (DG) e 0
volume médio (VG) dos graos, ja que representam o material como um todo, exceto
em situac6es muito particulares, € esperado que cada grdo tenha suas préprias
caracteristicas dimensionais. O volume de um determinado gréo especifico pode ser

encontrado pelo nimero de células que o compde. Assim:

Cx C 4
Cn - Zi=1 Zjil li:l (671, MAi,j,k) (78)
VGy = Cy x13 (7.9)
1
DG, =2 x (3::2")3 (7.10)

! Expresséo vélida para DG em um.
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_ VGp

- (7.11)

VN,

SG, = X DG, * (7.12)

Onde (5n, MAi,j,k) se trata da funcdo delta de Kronecker, que é igual a 1 se

MA; j, = n e 0 caso contrario.

Como ja visto, na fase de crescimento livre (sem interferéncia dos graos entre
si), pela técnica de modelagem por AH realizada neste estudo, os graos terdo o
formato matricial esférico. Entretanto, apds o inicio do interferéncias entre os graos
(impingement), o formato dos gréos gerados ficara irregular, mas com caracteristicas

advindas da sua origem equiaxial.

Assim, o diametro anteriormente indicado (DG,,), obtido no final da simulagéo
(ap6s a total recristalizacdo) ou em qualguer momento intermediario apds o inicio das
mutuas intereferéncias entre os graos, deve ser entendido como sendo um diametro
equivalente, ou seja, o diametro aproximado que teria se 0 grao tivesse o formato
esférico e possuisse o0 mesmo volume (mesmo numero de células). O mesmo
raciocinio se aplica a area superficial (SG,), que é uma area equivalente se o grao

tivesse formato esférico e possuisse o0 mesmo volume.

7.3 Efeitos das fronteiras

Terminada esta etapa inicial de parametrizacdo, torna-se necessario
apresentar um outro ponto ainda néo suficientemente tratado neste estudo, mas que
justifica um esclarecimento adicional: os efeitos sobre os resultados da simulacao
causado pelo metal externo a matriz de simulacdo, que se localiza junto as suas

fronteiras (ou limites).

Conforme informado no Capitulo 4, as fronteiras externas adotadas em todas
as simulacdes sdo nao periodicas. Assim, quando a simulacédo atinge a fronteira
externa nada mais acontece com aquele elemento. Ainda, ndo ha nenhuma influéncia

da vizinhanca do metal externo sobre o interior da matriz da simulagéo. Entretanto,
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mesmo assim, percebe-se a ocorréncia de dois fendmenos distintos, e que se auto

influenciam, no entorno destas fronteiras na regido interna da matriz.

Na primeira situagdo, os gréos formados que durante seu crescimento se
encontrarem com as fronteiras terdo seu crescimento impedido, resultando na
possibilidade de que os graos formados na vizinhanca das fronteiras externas serem
menores do que seriam se de fato pudessem crescer livremente para fora do

ambiente.

Na segunda situagéo, os graos do metal que em teoria seriam formados no
ambiente externo a matriz de simulacao, proximos as fronteiras, deveriam em tese ao
crescer poderem atingir o ambiente simulado, portanto passarem a crescer dentro da
matriz de simulac&o. Dai a possibilidade dos gréaos internos da matriz que estejam na
vizinhancga das fronteiras externas serem maiores do que de fato seriam se tivesem

seu crescimento paralizado por graos externos que cresceriam para dentro da matriz.

Assim, estes sao dois fenbmenos concorrentes, que atuam na medida de auto
minimizarem seus efeitos médios. De qualquer forma, especificamente os grados que
tocam a superficie externa da matriz devem ter suas andlises morfologicas e

geomeétricas individuais consideradas com cautela.

Para evitar qualquer duvida em relacdo ao impacto destes fenébmenos junto a
superficie, as equacdes (7.1) a (7.12) podem ser computacionalmente adaptadas para
a realizacdo de seus calculos desconsiderando estes graos formados diretamente
vizinhos a superficie, através da substituicdo da matriz M por uma matriz M' que néao
considera os gréos da superficie. Esta nova matriz M’, e a respectiva nova quantidade
de sementes (N;), podem ser parametrizadas pelas equacbes 7.13 a 7.18, cuja

notacao esta apresentada no Quadro 7.4, conforme se segue:

M, ={M; ;i € [L,C I} +{M; il € [LCJ} + {Mi |k € [1,C,1} (7.13)
CS, = {x|x € M,} (7.14)

CS; ={1,2,...,Ns} (7.15)
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CSy = CS; — CS, (7.16)
0,seM; ., &€ CS
M ={ LIk J (7.17)
M; ; ., caso contrario
N; = |CSf| (7.18)

Quadro 7.4. Nomeclatura e notagdo para os conjuntos complementares empregados

na eliminacao dos graos gerados na 12 vizinhanca do ambiente.

Simbolo | Definicao
CSs Conjunto de todas as sementes cujo graos nao tocam a superficie
CS; Conjunto de todas as sementes incluidas inicialmente na simulagéo
CS, Conjunto de todas as sementes cujo graos tocam a superficie
M’ Nova matriz de ambiente sem os graos vizinhos a superficie
M, Conjunto de todas as células de M; ;, que se encontram junto a

superficie

N; Quantidade de gréos apos eliminacéo dos graos vizinhos a superficie

Fonte: do autor.

Esta troca de matrizes, de M por M’', pode provocar uma perda significativa na
guantidade de original de graos (conjunto CS;), mas por outro lado deixara os graos
restantes (conjunto CSf), formado exclusivamente por grdos dimensionalmente
confidveis dentro dos limites da metodologia empregada. Se a quantidade de graos
restante (N;), 0 mesmo que a cardinalidade de CS;, for suficiente para as analises,
absolutamente ndo havera nenhuma restricdo quanto a eliminacdo destes gréos das

vizinhancas.

Por fim, outra questado importante a se discutir seria realizar a simulacdo em
uma matriz ndo periddica. Em uma matriz n&o periddica, quando um gréo do interior
ao crescer atingir a superficie, este grao, ao invés de ter seu crescimento paralizado,

irA considerar continuar o crescimento do lado oposto da matriz. Se este lado oposto
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da matriz estiver vazio, este grao continuara seu processo de crescimento por la. Isto
pode parecer fisicamente um tanto estranho, e de fato o €, mas toda e qualquer

modelagem é uma forma de representacdo simplificada da realidade.

Assim, apesar de fisicamente impossivel, esta é uma alternativa de modelagem
a principio plenamente aceitavel e mesmo ja amplamente utilizada neste e em muitos

outros contextos.

Entretanto, os graos das vizinhancas formados por este método também séo
graos que igualmente devem ter suas andlises dimensionais individuais consideradas
com cautela. Por eles de fato virem de gréos que ja existem no interior, a verdadeira
aleatoriedade do posicionamento inicial das sementes destes grdos segmentados,
formados pela transposicdo da matriz por duas faces opostas, € um quesito

questionavel.

Dessa forma, assim seria também recomendavel que estes gréos da superficie
obtidos pela simulacéo por uma matriz ndo periédica devam ser eliminados para maior
confiabilidade nos resultados, principalmente em relacdo aos aspectos individuais

destes graos.

Seguindo o entendimento apresentado neste trabalho, considerando que os
graos das vizinhancas séo gréaos que individualmente devam ser vistos com atencéo,
tanto pela simulacdo com matriz periédica quanto ndo periddica, e devido a
conceitualmente ser fisicamente menos controverso seu uso como forma de
representacdo da realidade, neste trabalho se decidiu utilizar somente a modelagem

em matriz fixa, ndo periddica.

Por fim, para se evitar duvidas, quando for entendido como necessario (por
exemplo quando da realizacdo de analises individuais), estes graos da vizinhanca

serdo simplesmente eliminados das analises pelos métodos ja apresentados.

7.4 Resultados e discussao
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Para ilustrar uma aplicacéo pratica da parametrizacao morfolégica do diametro
e volume, vai-se considerar o experimento em ambiente com 200x200x200 células e
1000 sementes distribuidas aleatoriamente. Neste exemplo a largura da aresta de
uma célula utilizada, r, serd considerada sempre como sendo de 0,1 um. Este
experimento sera repetido 3 vezes para melhor se verificar a reprodutibilidade dos

resultados.

Previamente as simulagdes em si, considerando suas informagoes iniciais, e

aplicando diretamente as equacgodes (7.1) a (7.6), se obtém os dados da Tabela 7.1.

Tabela 7.1. Dados gerais do ambiente e material obtidos previamente a simulacéo.

Parametro Valor
Matriz ambiente 200 x 200 x 200 células
C; 8 milhdes células
N, 1000 sementes iniciais
r 0,1 um
cG 8000 células/grao
VG 8 um3
VM 8000 um?3
DV 0,125 grao/um3
DG 2,42 ym
SG 19,0 um?
NASTMe 1410

Fonte: do autor.

O primeiro dos experimentos considerado sera o ja realizado apresentado na
Figura 6.6. Nesta simulagdo, das 1000 sementes iniciais, 435 geraram gréos que
tocaram a superficie externa da matriz de simulagéo em algum ponto. Eliminando na
totalidade estes grédos, uma nova matriz final modificada com 565 gréos € obtida. A
Figura 7.1 apresenta esta nova matriz final formada desta primeira simulagdo. Em
sequéncia, as Figuras 7.2 e 7.3 apresentam as imagens da segunda e terceira

repeticdo desta simulacéo, onde se tém respectivamente 550 e 553 graos restantes.
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Figura 7.1. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 graos iniciais

aleatoriamente distribuidos (12 simulacao).
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Nota: simulacéo contempla os 565 graos formados sem nenhum contato com a superficie, (gerado das

Figuras 6.6d e 6.8c).
Fonte: do autor.
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Figura 7.2. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 gréos iniciais

aleatoriamente distribuidos (22 simulacao).

Viséo de Y =100
(plano XZ central)

Viséo de Z = 100
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AL T
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Nota: simulag@o contempla os 550 grdos formados sem nenhum contato com a superficie.

Fonte: do autor.
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Figura 7.3. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 gréos iniciais

aleatoriamente distribuidos (32 simulacao).

200
175
150
125
100
75

50

Visdo de Y =100 Visdo de Z = 100 Visdo de X =100
(plano XZ central) (plano XY central) (plano YZ central)

-9‘ -e

Nota: simulag@o contempla os 553 grdos formados sem nenhum contato com a superficie.
Fonte: do autor.

Feitas estas trés simulacbes, para a analise dimensional sdo aplicadas
independentemente para cada simulacéo, as equacdes (7.1) a (7.20), adaptando-as
conforme as equacoes (7.21) a (7.26), para que néo sejam considerados os gréos da

superficie. A Tabela 7.2 apresenta alguns dos resultados dimensionais encontrados,
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cujos histogramas detalhados de distribuicdo dos valores sdo apresentados nas
Figuras 7.4 a 7.6.

Tabela 7.2. Valores médios e selecionados das trés simulacfes (Figuras 7.1 a 7.3),
para o diametro equivalente dos graos (DG), para o volume dos gréos (VG), para o

volume dos grdos normalizado (VN), e para a area superficial equivalente dos graos

(SG).

Parametro Simulacéao Valor Desvio | Mediana Valor Valor
(NOYW médio padrédo minimo | Maximo

1 (Figura 7.1) 2,37 0,33 2,37 1,41 3,34

2 (Figura 7.2) 2,40 0,35 2,42 1,23 3,40

DG (pem) 3 (Figura 7.3) 2,41 0,34 2,41 1,45 3,39

Média® 2,39 - - 1,36 3,38

1 (Figura 7.1) 7,36 3,00 6,97 1,46 19,5

2 (Figura 7.2) 7,73 3,28 7,37 0,98 20,5

VG (um?) 3 (Figura 7.3) 7,75 3,24 7,28 1,59 20,4

Média®@ 7,61 - - 1,34 20,1

1 (Figura 7.1) 1 0,41 0,95 0,20 2,65

2 (Figura 7.2) 1 0,42 0,95 0,13 2,65

YN 3 (Figura 7.3) 1 0,42 0,94 0,21 2,64

Média® 1 - - 0,18 2,65

1 (Figura 7.1) 18,0 4,89 17,6 6,22 35,1

2 (Figura 7.2) 18,5 5,31 18,3 4,77 36,2

56 3 (Figura 7.3) 18,6 521 18,2 6,57 36,1

Média® 18,4 - - 5,85 35,8

Notas: (1) SimulagBes com 565, 550 e 553 gréos finais que ndo tocam os limites (simulagbes 1, 2 e 3
respectivamente). (2) Média dos valores das trés simulagdes.
Fonte: do autor.
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Figura 7.4. Histogramas obtidos das simulacdes das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (13, 22 e 32
simulacédo respectivamente), para a distribuicdo dos valores do diametro equivalente
dos graos (DG).

72

100

64

<

o 56 80 &

i (1]

=) e

a o ~ 48 ©

12 Simulagéo @ 0 2

_ < 40 E

(Figura 7.1) © &
232

<« 40 f_U

5 o

324 ‘5

3

=16 20

t.

[

-]

[=]

200 225 250 275 300 3. 3.50
Diametro dos Graos (um)

64 100
56 )
© 80 =
Sas -'.r:
. 5} o
a 1 w0
22 Simulacéo S0 60 2
. 3
M© (8]
(Figura 7.2) 2 g
b 40 .8
3_24 q,:)
w <
ot 3
L
16 20 E’-
[
8
0 0
200 225 250 275 3.00
Diametro dos Graos (um)
72 100
64 —
=
© 56 80 =
- ©
3 E
. ~ o —_
32 Simulagéo g 8 S
el 50 £
. < 40 5
(Figura 7.3) L 2
532 40 ©
2 g
o 24 Q
£ 2
[
8
o 0
200 225 250 275 3.00
Diametro dos Graos (um)

Fonte: do autor.



170

Figura 7.5. Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (1%, 22 e 32

simulacéo respectivamente), para o volume dos graos (V' G).
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Figura 7.6. Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (12, 22 e 32

simulacéo respectivamente), para o volume normalizado (VN).
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Figura 7.7. Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3 (1%, 22 e 32

simulagdo respectivamente), para a area superficial equivalente (SG).
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Em relagcdo a distribuicdo dos dados de DG, pela propria aparéncia do
histrograma, e ainda pelos valores da média e mediana encontrados serem muito
préximos, indica que a distribuicdo de valores é relativamente simétrica, com o centro
dos dados sendo bem representado pela média, sem viéses significativos na
distribuicdo dos dados (sem outliers influenciando a média para cima ou para baixo).

Ainda, entre as trés simulacdes, apesar de visualmente devido a aleatoriedade
na distribuicdo das sementes terem sido geradas estruturas diferenciadas
(Figuras 7.1, 7.2 e 7.3), em relacéo aos valores médios encontrados para DG, VG, e
VN, praticamente ndo ocorrem diferencas entre as simulacdes. Assim, qualquer uma
das trés simulacdes pode, mesmo isoladamente, representar relativamente bem as
caracteristicas principais e os valores médios para este ambiente (200x200x200

células e 1000 sementes iniciais).

Comparando-se o valor médio de DG obtido teoricamente de 2,42 um com o
meédio calculado sem os grédos da superficie de 2,39 um, percebe-se uma diferenca
muito pequena, mas para mais. Dessa forma, na média os graos que foram eliminados
possuem, como resultado dos fendmenos que acontecem sobre estes durante a

simulacdo, um valor de diametro médio maior que os graos do interior.

Isto aparentemente indica que o impacto observado no valor deste parametro
(DG), do maior crescimento do grdo possibilitado pela auséncia de gréos crescendo
vindos do exterior da parte do metal simulado, € prepoderante em relacédo ao impacto

do menor crescimento de grdo causado pelo conflito com a superficie.

Isto também pode ser visto como um indicativo de que, a utilizacdo da matriz
periddica seria neste quesito mais indicada de ser usada em relacdo a matriz ndo
periddica. Contudo, ainda sim somente se eliminando estes grdos da superficie e
duvidosos, como realizado neste trabalho, se suprime qualquer duvida sobre os dados

geomeétricos dos graos individuais.

Por outro lado, curiosamente, quando da realizacdo da eliminacdo dos graos
duvidosos, pode ser preferivel a utilizacdo da matriz ndo periddica, pois a matriz
periodica também influencia a formacao de parte dos graos da sua respectiva segunda

vizinhanca das fronteiras externas, de um modo que ndo ocorre na utilizacdo da matriz
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nao periddica. Assim a utilizacdo da matriz ndo peridédica simplifica o processo de

eliminacao dos graos duvidosos pois estes estdo somente na primeira vizinhanca.

Conclui-se assim esta apresentacdo da metodologia de parametrizacao
dimensional dos gréos recristalizados finais obtidos, onde se apresentou
detalhadamente toda a conceituacdo empregada, com exemplos e discussdo de
resultados. Entretanto, foi-se muito além dos conceitos, sendo apresentado toda a
parametrizacdo logica e computacional aplicada.

Considera-se que esta € uma etapa essencial para o devido necessario
atendimento quanto ao viés cientifico em trabalhos de simulacdo computacional. Isto
se da, pois, mesmo em se definindo um conceito, 0 modo de como a sua efetiva
parametrizacdo computacional € realizado pode influenciar, e muito, tanto nos
resultados encontrados, como na possibilidade de serem independentemente
reproduzidos. Esta parametrizacdo computacional detalhada ndo € comum na
literatura, sendo sua apresentacdo como realizado uma relevante contribuicdo deste

trabalho.
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8 MODELAGEM DE GRAOS ESFEROIDES COM AH

8.1 O esferoide

Certamente o formato mais utilizado para representar geometrica e
conceitualmente os gréos recristalizados no momento anterior ao impingement € a
esfera, sendo inclusive esta uma das premissas basicas deste trabalho. Entretanto,
esta ndo € a unica forma. Por exemplo, existem situagces em metais com elevados
graus de anisotropia, onde os gréos recristalizados podem crescer preferencialmente
no formato de esferoides (GODIKSEN, 2007; GODIKSEN et al., 2008), entre mesmo
outras possibilidades de formatos (ROMANOVA et al., 2023).

O esferoide, ou a forma elipsoidal esférica, € uma elipse de revolugéo, onde
dois dos seus trés semieixos (a, b e c¢) sado iguais (a = b). Se ¢ > a se trata de um
esferoide prolato, e caso ¢ < a se trata de um esferoide oblato. Se ¢ = a o esferoide
se degenera para uma esfera. Estes esferoides podem simplificadamente serem
visualizados ao longo de um eixo principal como sendo uma esfera alongada, no caso
do prolato, ou como sendo uma esfera achatada, no caso do oblato. A Figura 8.1

apresenta suas imagens ilustrativas.

Figura 8.1. Imagens ilustrativas do esferoide prolato (a esquerda) e do esferoide oblato

(a direita).

Fonte: Adaptado de https://en.wikipedia.org/wiki/Spheroid. Acessado em 16 dez. 2024.
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As principais relacdes e equacdes analiticas que descrevem os esferoides sao
conhecidas®. Por convencéo, seus dois distintos comprimentos ao longo dos semi-
eixos sdo denominados a e c, e a orientacao do esferoide se d& simétrica ao eixo z.

Dessa forma, sua representacao parameétrica € dada por:

X =asinfcos ¢ (8.1)

y=asinfsing¢ (8.2)

Z=ccosb@ (8.3)
Onde:

a € o semi-eixo relativo ao raio da se¢do equatorial, x e y.
c é 0 semi-eixo relativo ao alongamento no eixo z.
6 é o angulo polar, onde 6 € [0, n].

@ é o angulo azimutal, onde ¢ € [0,2 r[ .

O angulo polar (6) é a medida da inclinacdo do eixo z (analogo a uma latitude),
onde no polo norte (z =c) 6 é 0, no equador (z =0) 6 = /2, e no polo sul (z = -¢)
6 =m. Ja o angulo azimutal (®) € mais analogo a uma longitude, onde no eixo x
positivo @ =0, no eixo y positivo @ = /2, no eixo x negativo @ = m, e por fim no eixo

y negativo @ =3 n/2. A Figura 8.2 ilustra esta disposi¢ao dos angulos azimutal e polar.

8 Disponivel em https://mathworld.wolfram.com/Spheroid.html, e https://en.wikipedia.org/wiki/Spheroid.
Acessados em 17 dez 2024.
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Figura 8.2. Representacao dos valores sobre as coordenadas x, y e z dos angulos

azimutal (®) e polar (0).

Angulo azimutal Angulo polar
TT/2
> y 0
0
[ 0 z
X
Tr

37T/2

Fonte: do autor.

Assim, sin 6 controla a posicdo no plano horizontal (xy), cos 8 controla a

posicdo ao longo do eixo vertical (z), e cos ¢ e sin ¢ controlam a dire¢do no plano

Xy para determinar as coordenadas x e y.

A razao de anisotropia geométrica (ou razao axial), € dada por:

K, =%/q (8.4)

A equacdo cartesiana do esferoide € dada por:

+==1 (8.5)

Adicionalmente, o volume de um esferoide e a sua area superficial podem ser

encontrados por:
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VEsferoide - gﬂ'a ¢

_ 2 c .
Sgp = 27a [1 4 Earcsm(ep)]

2
Sgo = 2ma® (1 + 12% tanh‘l(eo))

Onde:

Visferoide € 0 volume do esferoide,
Sgp € a area superficial do esferoide prolato,

Sk, € a area superficial do esferoide oblato,

e, € a ecentricidade do esferoide prolato, e

e, € a ecentricidade do esferoide oblato.

8.2 O AH adaptado ao esferoide
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(8.6)

(8.7)

(8.8)

(8.9)°

(8.10)

Em esséncia a técnica de AH é a mesma a ja apresentada para o crescimento

esférico, somente adaptada ao novo formato geométrico na forma de esferoides. Para

isso, no pseudocodigo do Quadro 6.1 (linha 15), no lugar da equacao cartesiana da

esfera, usa-se a equacao cartesiana do esferoide, Equacgéao (8.5).

Entretanto, no caso dos esferoides prolatos (K, > 1), na equagéo cartesiana

deve-se isolar o c, e, no caso dos esferoides oblatos (K, < 1), deve-se isolar 0 a.

Assim as equacoes ficam:

9 -1 = 1 (e
tanh™'(e,) = > In (1—eo)
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c= \/kaz(xz + y2) + 22 (8.11)

a= \/xz +y2 4+ k,°z? (8.12)

Onde a Equacédo (8.11) € empregada nas simulacdes com os esferoides

prolatos, e a Equacao (8.12) nas simulagbes com os esferoides oblatos.

O valor do passo a ser considerado sera o de 0,5, como feito anteriormente na
modelagem das esferas, de modo a se garantir a hibridizacédo total com eficiéncia

computacional.

Entretanto, como o esferoide n&o possui a simetria da esfera, o passo sera

aplicado como controle para a evolucao do seu eixo mais proeminente. Assim, se o

esferoide for prolato (K, > 1), a evolucédo do passo serd empregada como controle

sobre a evolugdo do valor de c, mas se o esferoide for oblato (K, < 1), a evolucéo

do passo sera empregada como controle sobre a evolucéo do valor de a.

Isto € necessario, pois assim se tem uma condi¢do mais restritiva de evolucao
sobre o eixo menos proeminte. Se o controle fosse feito em relagdo ao eixo menos
proeminte, um passo de 0,5 iria induzir no eixo mais proeminente grandes “saltos” a

cada laco da simulacao, atrapalhando a hibridizacdo e a evolucao deste.

Para ilustrar o AH aplicado ao formato de esferoides, realizou-se simulacdes
simples, a partir de uma Unica semente posicionada no seu centro, em um ambiente
de 21x21x21 células e em um ambiente de 201x201x201 células. Simula¢fes foram
realizadas considerando K, de 8, 4, 2, 1/2,1/4 e 1/8, de modo a cobrir um espectro de
valores de alongamentos e achatamentos. As Figuras 8.3 a 8.6 apresentam algumas
imagens destas simulagfes e a Tabela 8.1 apresenta alguns de seus parametros
obtidos.



180

Figura 8.3. Imagens a 3% de transformacao de simulacfes de esferoides prolatos a

partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de 21x21x21 células. Semente

e células transformadas na cor azul.
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Fonte: do autor.
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Figura 8.4. Imagens a 3% de transformacédo de simulacdes de esferoides oblatos a
partir de uma Unica semente no centro de um ambiente de 21x21x21 células. Semente

e células transformadas na cor azul.
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Figura 8.5. Imagens a 3% de transformacao de simulacbes de esferoides prolatos a
partir de uma unica semente no centro de um ambiente de 201x201x201 células.

Semente e células transformadas na cor azul.
Plano XZ (ou plano YZ)

3D

Plano XY

(a) K,= 8.

(b) K,= 4.

(c) K,= 2.

Fonte: do autor.
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Figura 8.6. Imagens a 3% de transformacédo de simulacdes de esferoides oblatos a
partir de uma unica semente no centro de um ambiente de 201x201x201 células.
Semente e células transformadas na cor azul.

Plano XY Plano XZ (ou plano YZ) 3D

(@) K,= 1/2.

(b) K,= 1/4.

() K,= 1/8.

Fonte: do autor.
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Tabela 8.1. Simulacbes completas em ambientes com 21x21x21 células e com
201x201x201 células, iniciando com uma unica célula localizada no seu centro, para

diversos valores de K,,.

Ambiente K, P total de Lacos N° Total de Células Pesquisadas
(N° Células) N© (%)@
115 349.038 3.769
4 83 242.130 2.615
21x21x21 60 165.738 1.790
(9.261) 172 49 153.126 1.653
14 85 347.958 3.757
1/8 163 753.846 8.140
1.149 329.288.490 4.055
4 825 227.551.722 2.802
201x201x201 2 600 155.564.394 1.916
(8.120,601)® 172 490 141.869.454 1.747
14 849 323.145.750 3.979
1/8 1.625 705.629.622 8.689

(1) (N° Total Células Pesquisadas/N° Total Células do Ambiente) x 100%
(2) 100% das células do ambiente foram transformadas em todas as simulagdes.

Fonte: do autor.

8.3 A microestrutura formada por graos esferoides

Para ilustrar o efeito dos esferoides e de sua geometria (valor de K,) na

aparéncia das microestruturas geradas, realizou-se simulagdes em um ambiente com

200x200x200 células. Estas simulacGes foram conduzidas para 100 sementes
aleatoriamente distribuidas, considerando K, de 8, 4, e 1/4, de modo a cobrir um
espectro de valores geométricos.

As Figuras 8.7 e 8.8 apresentam algumas imagens destas simulagfes. Ainda,
neste mesmo ambiente, mas com 1000 sementes iniciais aleatoriamente distribuida,
realizou-se uma simulagdo considerando o K, de 4, cujas imagens estdo nas
Figura 8.9, e, eliminando os grdos que tocam a superficie pelo procedimento

anteriormente detalhado (Sec¢éo 7.3), as imagens resultantes estdo na Figura 8.10.
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Figura 8.7. Imagem 3D das microestruturas geradas por gréos esferoides, com 100

sementes iniciais aleatdrias em ambiente com 200x200x200 células.
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Fonte: do autor
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Figura 8.8. Imagem dos planos centrais das microestruturas geradas por graos
esferoides dos experimentos da Figura 8.6 (100 sementes iniciais aleatérias em

ambiente com 200x200x200 células).

Plano XY Plano XZ Plano YZ

Prolato (K, = 4)

Oblato (K, = 1/4)

Fonte: do autor
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Figura 8.9. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas por graos
esferoides prolatos (K, = 4), com 1000 sementes iniciais aleatdrias em ambiente com

200x200x200 células.

05% (transformacgédo em volume) 100% transformado

(planos centrais, 100% transformado)

Fonte: do autor.
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Figura 8.10. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas pelo
experimento da Figura 8.8 (graos esferoides prolatos (K, = 4), com 1000 sementes
iniciais aleatorias em ambiente com 200x200x200 células), com a eliminacdo dos

graos que tocam a superficie (482 gréos restantes e 518 graos eliminados).
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Fonte: do autor.
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Considerando  como 0,1 .«m, e verificando a distribui¢éo do volume dos gréos

obtidos para a microestrutura da Figura 8.10, obteve-se o0s histogramas apresentados
na Figura 8.11 e os resultados constantes da Tabela 8.2.

8.11. Histogramas de distribuicdo para o volume dos gréos e volume normalizado dos

graos para a simulacéo da Figura 8.9 (482 gréos restantes).
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Tabela 8.2. Valores médios e selecionados encontrados para o volume dos gréaos (VG)

e para o volume dos grdos normalizado (VN).

Parametro Simulacéao Valor Desvio | Mediana Valor Valor
médio padréo minimo | Maximo

VG (um3) Figura 8.9 8,00 3,75 7,46 1,05 28,81

VN 1 0,47 0,93 0,13 3,60

Nota: Simula¢gBes com 482 gréos finais que ndo tocam os limites de uma matriz original de 1000 graos.

Fonte: do autor.

8.4 Rotacionando os esferoides

Um objeto tridimensional qualquer pode ser esfericamente rotacionado dentro
de um ambiente discreto por um processo especifico de transformacdo matricial
(AMMERAAL; ZHANG, 2008; DE BERG et al., 2008; HUGHES et al.,, 2014).
Entretanto, no caso dos esferoides, € possivel adicionalmente se obter expressdes

analiticas que possibilitam se realizar sua rotacéo arbitraria no espaco.

Por uma transformacao matricial, se encontra para o esferoide rotacionado as
seguintes expressdes (GAELZER, 2019):

x' =xsinBcos¢p+ysinfsing + zcosH (8.13)
y' =xcos6cos¢p+ycosOsing — zsinb (8.14)
z' =xsing —ycos ¢ (8.15)

Onde x', y', z' s&o relacionados ao novo eixo de coordenadas do sistema

rotacionado, que faz um angulo 6 com o eixo Z e um angulo ¢ no plano XY.
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Substituindo diretamente estas expressfes nas respectivas equacoes cartesianas,

obtém-se:

c = \/AZ + k,*(B? + C?) (8.16)

a= \/AZ + B2 4 k,*C? (8.17)
Onde:

A=xcos¢psinf +ysingsinf + zcoso (8.18)

B =xcos¢cosO +ysingcosf —zsinf (8.19)

C =xsin¢g —ycos¢ (8.20)

Nestes casos, a Equacdo (8.16) € empregada nas simulacdes com o0s
esferoides prolatos, e a Equacéo (8.17) nas simulagdes com os esferoides oblatos.

Para ilustrar algumas possibilidades de rotacbes, as Figuras 8.12 e 8.13

apresentam simulacdes em um ambiente de 201x201x201 células, com esferoides
prolatos (K, = 4) e com esferoides oblatos (K, = 1/4). Na Figura 8.12 se tem apenas

uma Unica semente central, e na Figura 8.13 se tem 100 sementes aleatoriamente
distribudas.
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Figura 8.12. Imagens 3D e dos planos centrais de gréos esferoides gerados em

simulacées em ambiente com 201x201x201 células com 1 Unica semente central com

2% de transformacgao.
3D Plano XY Plano XZ Plano YZ
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(a) Esferoide prolato (K, = 4), @ =n/4 rad e 6 = n/4 rad.
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(b) Esferoide prolato (K, = 4), ® =7 n/12 rad e 6 = n/4 rad.
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(c) Esferoide oblato (K, = 1/4), ®=7 n/12 rad e 6 = 7/4 rad.

Fonte: do autor.
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Figura 8.13. Ambiente com 100 sementes aleatoriamente distribuidas, todas com

grdos esferoides prolatos (K, = 4), angulo azimutal (®) de 7 7/12 rad,

e angulo polar (6) de /4 rad.

100% transformado

5% (transformag&o em volume)
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(planos centrais, 100% transformado)

Fonte: do autor.
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8.5 Heterogeneidade anisotropica

Como apresentado, a anisotropia textural € uma propriedade dos materiais
metalicos na qual as caracteristicas cristalogréaficas, como a orientacdo dos graos, nao
séo distribuidas de maneira uniforme (DIETER, 1981; REED-HILL, 1982). Isso ocorre
devido a formacg&o de uma textura cristalografica, que é o alinhamento preferencial de
certos planos cristalograficos em dire¢cdes especificas, resultante de processos de
deformacéo plastica, tratamentos térmicos ou combinacdes desses fatores (BRAHME
et al., 2006; MISHIN; MEHL; PAPACONSTANTOPOQOULOS, 2005; RIOS; PADILHA,
2007).

Essa anisotropia afeta propriedades fisicas e mecanicas, como a resisténcia a
tracdo, ductilidade, condutividade elétrica e expanséo térmica, dependendo da direcdo
analisada no material. Em metais laminados ou trefilados, ou mesmo em rotas de
deformacéo mais sofisticadas (MORAIS; CORREA; LOPES, 2021), por exemplo, a
anisotropia textural € comum e influencia o comportamento do material em aplicacdes
estruturais e funcionais (GOTTSTEIN, 2004; REED-HILL, 1982).

A proposta do uso dos gréos esferoides € poder simular uma anisotropia
advinda da recristalizagdo. Entretanto, uma adicional situacdo interessante pode
ocorrer quando a anisotropia apresentada por um material metalico ndo é homogénea
ao longo de sua extensdo. Essa heterogeneidade pode se manifestar, por exemplo,
em regides com orientacdes cristalograficas distintas, como uma area com orientacéo
preferencial no crescimento dos graos e outra com uma orientacdo ou condigbes
diferenciadas (BOURDIN et al., 2023; SIDOR et al., 2008).

Essa variacao, frequentemente associada a processos de deformacéo plastica
ou recozimento, pode ser observada em diferentes escalas espaciais, desde o nivel
microscopico até o macroscopico. Como resultado, diversas zonas texturais podem
se formar no material, cada uma com caracteristicas e orientacdes cristalograficas
predominantes, influenciando diretamente suas propriedades mecanicas e funcionais.
Um exemplo extremo de heterogeneidade macroscoépica é o aco de Damasco, cuja
microestrutura é verdadeiramente peculiar (VERHOEVEN; PETERSON, 1992).
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Assim, em um primeiro momento se vizualiza como sendo possivel simular
computacionalmente estas diferentes regides anisotropicas também por gréos
esferoides, mas desde que seja possivel usar distintos padrdes de orientacdes dos

gréos ao longo da matriz em uma mesma simulagao.

Para ilustrar essa capacidade, foi realizada uma simulacdo em um dominio
tridimensional de 200x200x200 células, contendo 1000 sementes distribuidas
aleatoriamente, todas em formato de esferoides prolatos (K, = 4). Os graos formados
na metade inferior do dominio em relagdo ao eixo z possuem a mesma orientacdo
entre si, enquanto os da metade superior em relacdo ao eixo z compartilham outra
orientagdo distinta (no exemplo @ =0 e 6 = 0 na metade superior e ® = 7n/12 rad e

6 = m/4 rad na metade inferior).

Assim, as orientacdes das duas metades sdo diferentes, destacando a
heterogeneidade obtida neste processo hipotético simulado, onde duas regides
distintas sdo formadas. As Figuras 8.14 e 8.15 ilustram esta simulacdo, onde se
observa claramente uma heterogeneidade na microestrutura obtida. A Figura 8.16
apresenta a microestrutura da Figura 8.14 no seu estagio final mas sem os graos que

tocam a superficie.

Considerando r como 0,1 .«m, e verificando a distribuicdo do volume dos graos

obtidos para as microestruturas das Figuras 8.16, obteve-se os histogramas de
distribuicdo para o volume dos gréos e volume normalizado dos gréos (VG e VN) para
apresentados na Figura 8.17 e os resultados constantes da Tabela 8.3.
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Figura 8.14. Simulacdo em ambiente com 200x200x200 células e 1000 sementes
iniciais aleatoriamente distribuidas, com graos com formato esferoide (K, = 4), sendo
que na metade superior da matriz possuindo a orientacdo base (® =0e 6 =0), e na

metade inferior com uma orientagéo direcionada (® = 7n/12 rad e 6 = r/4 rad).

5 % transformacéo

100% transformado

Fonte: do autor.
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Figura 8.15. Imagems dos planos centrais da simulacdo da Figura 8.14.

Plano XY

Plano XZ

Plano YZ

Fonte: do autor.
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Figura 8.16. Imagens 3D e dos planos centrais das microestruturas geradas pelo

experimento da Figura 8.14, com a eliminac&o dos graos que tocam a superficie (414

graos restantes e 586 graos eliminados).
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Legenda. Gréos esferoides prolatos (K, = 4) com duas orientacBes distintas na matriz (a metade
superior da matriz possui a orientagdo base (@ = 0 e 6 = 0), e na metade inferior uma orientagéo
direcionada (® = 7n/12 rad e 6 = n/4 rad).), com 1000 sementes iniciais aleatérias em ambiente com
200x200x200 células,

Fonte: do autor.
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8.17. Histogramas de distribuicdo para o volume dos gréos e volume normalizado dos

graos (VG e VN) para a simulacéo da Figura 8.16 (414 graos restantes).
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Tabela 8.3. Valores médios e selecionados encontrados para o volume dos gréaos (VG)

e para o volume dos grdos normalizado (VN).

Parametro Simulacéao Valor Desvio | Mediana Valor Valor
médio padréo minimo | Maximo

VG (um3) Figura 8.9 8,00 3,75 7,46 1,05 28,81

VN 1 0,47 0,93 0,13 3,60

Notas: Simula¢gBes com 414 gréos finais que ndo tocam os limites de uma matriz original de 1000 graos.
Fonte: do autor.

Por fim, ressalta-se que nao foi objetivo deste capitulo esgotar este assunto,

que pode ser

ainda muito desenvolvido,

mas apenas o de apresentar

introdutoriamente por meio de simulagdes computacionais com AH do efeito de gréos

esferoides sobre as microestruturas geradas e algumas das diversas possibilidade de

estudos resultantes.
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9 PARAMETRIZACAO DA AREA SUPERFICIAL DISCRETA

9.1 Conceitualizagao

Entre os aspectos morfolégicos a serem determinados, um dos mais
importantes é o da area superficial dos grédos durante a recristalizacdo, visto que
muitos fendmenos importantes ocorrem exatamente na superficie dos grdos. No
Capitulo 7 foram determinados diversos parametros, mas todos dependentes do
volume dos graos (numero de células matriciais que o grao contém), incluindo a area
superficial. Para isto aquela foi considerada como uma area equivalente, ou seja, a
area superficial caso os grédos fossem sempre esféricos. Entretanto esta é uma

suposicdo que apOs o impingement ndo é correta.

Na verdade, a propria teoria analitica estabelecida para o estudo da cinética
dos processos de recristalizacdo e da obtencdo do caminho microestrutural também
adota simplificac6es como esta, talvez por isso, associa seus resultados a expressoes
fenomenoldgicas com componentes empiricos, como a de Avrami, de modo a procurar

corrigir distorcdes deste tipo.

Neste capitulo vamos discutir e apresentar uma técnica alternativa para a
determinacao da area superficial real, no ambiente discreto, e sem necessidade deste

tipo de simplificacéo do formato do grao.

O primeiro ponto para a sua determinacao é realizar a cuidadosa apresentacao
do préprio conceito de area superficial a ser adotado, o que por si somente ja pode
ser desafiador. Apesar de ser aparentemente um conceito trivial em muitas situacdes
do universo continuo, nas simulacbes opera-se em um ambiente discreto, que
conforme visto na Se¢éo 3.4, e mesmo no Capitulo 5, diversas formas de degeneracao

do espaco podem naturalmente ocorrer.

A definicdo mais natural seria considerar a area superficial como a soma de
todas as faces expostas de todas as células do objeto considerado, no caso 0s graos.

Assim esta serd uma area superficial pelas faces totais. Este conceito para a
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determinacao da area superficial discreta pelas faces totais esta plenamente alinhado
ao realizado na literatura em diversos estudos para a determinacéo de area superficial
de objetos discretos (LIU et al., 2010; UDUPA, 1994). Entretanto, tal metodologia,
apesar de ser muito utilizada, pode sistematicamente resultar em valores super
estimados, maiores que os reais. Isto obviamente vai influenciar, além da prépra area

superficial, em todos os valores das grandezas que dependem desta.

Entretanto o principal problema de tal método é que ele € muito dependente da
orientacdo do objeto no espaco, ou seja, um mesmo objeto pode “produzir” areas
superfcias pelas faces totais muito diferentes dependendo apenas de sua orientacao
no espago. Como os graos resultantes podem se orientar das mais diversas formas,

esta técnica simplesmente ndo € apropriada para a analise de graos.

Uma técnica alternativa, que sera a adotada neste trabalho, seré definir a area
superficial de um objeto discreto (no caso os graos recristalizados) como sendo uma
grandeza proporcional a quantidade de células deste objeto que estdo no seu
contorno com pelo menos uma das faces em contato com o ambiente exterior ao
referido gréo. Esta serda chamada de area superficial pelas faces restrita, ou somente
pelas faces. Este termo sera sempre usado para deixar claro a natureza das medidas
efetuadas.

Este critério pode ser considerado mais representativo para medir a area
exposta em um ambiente matricial discreto multi-orientado, ja que considera apenas
as interacdes mais relevantes entre as células diretamente adjacentes, evitando
interferéncias mais ténues, como pelas arestas ou vértices, que podem surgir
naturalmente na orientagéo dos gréos. Esta metodologia tende a fornecer um valor de
area superficial que pode refletir melhor as interacdes de superficie, além de minimizar

erros devido a natural orientacdo dos gréos na rede matricial.

Para melhor visualizacdo da diferenca entre ambas técnicas, a Figura 9.1
apresenta uma situacao hipotética simples, onde ao invés de volume e area se tem
area e perimetro, com algumas formas de representacdo do mesmo objeto mantendo

constante o seu numero de células (outras formas de representa¢cdo sao possiveis).
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Figura 9.1. Em (a) um objeto base retangular em uma matriz bidimensional, contendo
12 células de area e tendo um perimetro real de 16 faces, e em (b) e (c) duas de suas

representagcdes em orientagdes diferentes da orientagao base.

Objeto base (12 células de conteldo) - Perimetro real: 16 faces

(a) Objeto base. (b) Representacao esticada. (c) Representagdo comprimida.
Perimetro pleno: 16 faces Perimetro pleno: 26 faces Perimetro pleno: 24 faces
Perimetro restrito: 12 faces Perimetro restrito: 12 faces Perimetro restrito: 12 faces

Fonte: do autor.

Neste exemplo, ambas as técnicas apresentam erros, inclusive significativos
em determinadas configuracdes. Entretanto, a verificacdo pelo niumero de faces (a
técnica restrita) apresenta uma propriedade muito interesante: uma menor
variabilidade nos resultados em funcdo da configuracdo que a variabilidade

apresentada pela técnica plena.

Assim espera-se que a area pelas faces restrita seja uma técnica menos

dependente da rotacdo que o calculo das areas pela face plena.

Outro ponto, conforme o exemplo e mesmo intuitivamente, é que os valores a
serem encontrados para a area superficial pelas faces restrita quando comparados
com 0s reais possam ser tendenciosamente menores (diferentemente da técnica de
area superficial pelas faces plena que tende a gerar valores usualmente maiores que

0S reais).

Assim, além desta discusséo e apresentacdo do conceito de area superficial

discreta a ser efetivamente adotado (a area superficial pelas faces restrita), se torna
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relevante conhecer qual seria esta eventual subestimacdo média no seu valor
(LINDBLAD, 2005), mas aplicado aos graos recristalizados, e da determinacdo de

alguma técnica de correcgéo.

Por fim, sobre a nomenclatura, neste capitulo se adotara adicionalmente ao

ja apresentado as defini¢cdes relacionadas no Quadro 9.1.

Quadro 9.1. Nomenclatura parametros adicionais empregados.
Simbolo | Definicao Unidade [SI]

Ch; Conjunto de células no interior de um gréo n que nao -

tocam pelas faces a sua superficie

Chs Conjunto de células da superficie de um grao n -

ks constante de proporcionalidade da superficie discreta | [adimensional]

para continua

NC, N° células matriciais de cada grdo em cada uma das -

direcBes dos eixos cartesianos antes do impingement

PCy, Valor do passo acumulado emr, c ou a -

SFR Area superficial pela face média dos gréos simulados [m?]
SF Area superficial pela face média dos graos simulados [m?]
corrigida
SFR, Area superficial pela face de um gréo n especifico [m?]
SE, Area superficial pela face de um gréo n especifico [m?]
corrigida
SVR Razé&o entre o somatorio da area superficial pela face [m2/m?3]

pelo volume de todo o metal simulado (é a medida da
area superficial disponivel no metal)

SV Razao entre o somatorio da area superficial pela face [m2/m?3]

corrigida pelo volume de todo o metal simulado

Fonte: do autor.
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9.2 A areasuperficial pelas faces restrita

Seguindo o conceito da &rea superficial pelas faces restrita, considerando uma
célula matricial em uma posicédo especifica qualquer (coordenadas i, j, k), conforme

visto no Capitulo 5, as células da sua vizinhanca pela face séo:

Ne={(i+1,j,k),(i—1,j,k),(i,j+1,k),(i,j—1,k),@jk+1),3Gjk—1)} (9.1)

Onde N§ é o conjunto de coordenadas das 6 células vizinhas pela face a célula
central considerada. Considerando as definigdes do Quadro 9.1, e aplicando o critério
de vizinhancas da Equacao (9.1), obtem-se para a determinagédo do numero de células

do interior do gréo (as células que ndo estdo na superficie), a Equacao (9.2):

— Cx Cy Cz
Cni_zi=12j=1 k=1 6n.MAi,j,k X 6n:MAi+1,j,k X 6n,MAi,j+1,k X
(Sn, MAi,j,k+1) X (671. MAi+1,j+1,k) X

(571, MAi+1,j,k+1) X (671: MAi,j+1,k+1)] (9.2)

Na equacéo (9.2) se tem dentro dos somatoérios sete independentes funcdes
delta de Kronecker em multiplicagcéo direta. A primeira funcéo delta (8,1, MAijk) verifica

se as coordenadas (i, j, k) contém uma célula do gréo n considerado, similarmente ao
ja empregado pela Equacéo (7.8). As demais seis funcbes delta da equacao (9.2)
verificam respectivamente se cada uma das seis vizinhancas pelas faces da
coordenada (i, j, k) que pertengcam ao seu conjunto N&, ou seja, se as coordenadas
(i+1, j, k), (i, j*1, k), (i, j, k+1), (i-1, j, k), (i, j-1, k+1), (i, j, k-1) contém uma célula do

grao n considerado.

Somente se todas estas sete fungdes delta de Kronecker indicadas na equacao
(9.2) resultarem em 1 cada uma o valor sera contabilizado, indicando assim que a

coordenada (i, j, k) tanto pertence ao grao n como também esta fora da sua superficie.
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Com o valor de C,;, pode-se facilmente encontrar nimero de células da
superficie (C,,5), pela sua diferenga do nimero de células total do gréo (C,,), e deste

se obter o valor da area superficial pelas faces de qualquer grédo (SF,), a saber:

Cps = Cp — Cp; (9.3)
SFR,, = C,s X r? (9.4)

Ainda, para a obtencéo da area superficial pelas faces média dos graos (SFR),

e para a area superficial disponivel por unidade de volume do metal (SVR), pode-se

usar.
_ 25 Cns
C, = e (9.5)
SFR = C, X r? (9.6)
Ng
SVR = 21 Cns ©9.7)
2 Vi,

Um aspecto que resulta da técnica empregada para o célculo, foi a divisdo por
2 indicada na Equacéo (9.7). Como se mede a area superficial individual de cada grao,
e a mesma em teoria € em cada ponto compartilhada entre dois gréos vizinhos, a
simples soma direta das areas de varios graos iria resultar no seu valor total em

duplicidade. Assim esta divisao por 2 neste somatdrio é necessaria.

9.3 Parametrizacdo da esfera e do esferoide

Antes de se evoluir com o célculo pela metodologia apresentada da area
superficial pelas faces de microestruturas recristalizadas, utiliza-se primeiro esta

metodologia para o estudo de um unico grao recristalizado em formatos especificos,
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no caso no formato esférico e no de esferoides. Para estes objetos € possivel
facilmente se obter analiticamente os seus volumes e areas superficiais, conforme as

Equacgbes (3.1) e (3.9) para a esfera e as Equacgdes (8.6) a (8.10) para os esferoides.

Assim, por comparacdo entre o obtido pelas simulagcdes e o calculado
analiticamente, podera ser feita a verificacdo da assertividade da metodologia
proposta, e realizar adequacdes, pelo ao menos para estas formas geométricas
especificas.

Para os AC (Capitulo 5), o tempo discreto (T), conceito introduzido na secéo
3.9, se relaciona com o n° células matriciais de cada grdo em cada uma das direcdes

dos eixos cartesianos (N C,) conforme a Figura 9.2.

Figura 9.2. Evolucdo do n° células matriciais em cada uma das direcfes dos eixos

cartesianos de cada grao (NC,) versus o tempo discreto (T).

=
N

[
o
1

N2 Células em cada Eixo

O L N W & U1 O N 0O O

Fonte: do autor.

Na Figura 9.2, observa-se que quando T = 0, tem-se somente a matriz do metal
a ser simulada, sem ainda nenhuma semente, portando o NC, = 0. ApOs este

momento, quando T = 1, considera-se gue ja temos as sementes em seus estados

iniciais, mas sem ainda nenhuma replicagédo, portando NC, = 1. Em seguida, a cada



208

laco de replicagdo o valor de NC, ird incrementar de 2 em 2, enquanto o valor de T

incrementa de 1 em 1.

Este comportamento ocorre para todos os AC estudados no Capitulo 5,
independente da vizinhanca de pesquisa adotada e da respectiva figura gerada (por
exemplo octaedro, cuboctaedro ou cubo), mas sendo valido somente até 0 momento

do impingement.

Entretanto, com os AH o comportamento apresentado na Figura 9.2 ndo é
rigorosamente observado. Isto ocorre devido a hibridizag&o, pois nem todos os lagos
correspondem obrigatoriamente a uma replicacdo do autémato, mesmo antes do

impingement.

Apesar disto, até o momento do impingement, nos AH o valor de NC, pode ser

na média diretamente associado aos parametros dimensionais dos graos em

formacdo. Com isto se pode se relacionar os parametros de controle da hibridizacéo

(PCy ), que sdoor, ocouoa, como tempo discreto (T).

Assim, pode-se verificar nas simulagcdes com AH um claro padréo de evolucéo
do PCy, (r, c ou @) com T. Para o passo = 0,5 e a resolugdo r de 0,1 ;«m, encontra-se

a Equacao (9.8), representada na Figura 9.3.

0, parat =0

(t —1)/20, parat >0 (9.8)

PC, = passo acumulado emr,coua = {
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Figura 9.3. Evolugdo do PCy (r, c ou a) em funcdo do tempo discreto (T) em um

periodo considerado que seja anterior ao impingement.

10 7

r, ¢, oua (um)
(@)}
\

Fonte: do autor.

Com isto se pode relacionar os volumes e areas dos graos com os valores dos
PCy, (r, c ou a) em evolugdo nas simulagdes. Para esta verificagdo foram realizadas
simulacdes em um ambiente com 201x201x201 células e uma Unica semente central,
tanto com o gréo evoluindo em forma de esfera como de esferoides, com a resolugéo

r de 0,1 pum.

As Figuras 9.4 a 9.7 ilustram a relagdo do volume discreto e o calculado
analiticamente, e da area superficial discreta pelas faces e a calculada analiticamente,
em funcdo do didametro d para a esfera ou dos parametros ¢ e a para alguns
esferoides. Na evolugdo dos gréaficos das areas discretas, os pontos apresentados
séo dos valores efetivamente obtidos, sendo as curvas em tom de azul apenas curvas

de tendéncia polinomial adicionadas para fins de ilustragdo do comportamento.
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Figura 9.4. Evolucdo na esfera do volume discreto e analitico (acima) e da area

superficial pelas faces discreta e analitica (abaixo) em funcao do diametro discreto.
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Fonte: do autor.
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Figura 9.5. Evolucédo para o esferoide prolato (K, = 2) na orienta¢do base (p=0e 6
= 0), do volume discreto e analitico (acima) e da area superficial pelas faces e analitica

(abaixo), em funcao do parametro c discreto.
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Figura 9.6. Evolugéo para o esferoide oblato (K, = 1/4) na orientacdo base (® =0e

6 = 0), do volume discreto e analitico (acima) e da area superficial pelas faces e

analitica (abaixo), em funcdo do parametro a discreto.
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Figura 9.7. Evolucéo para o esferoide prolato (K, = 2) na orientagdo @ = n/4 rad e
6 = /4 rad, do volume discreto e analitico (acima) e da area superficial pelas faces e

analitica (abaixo), em funcéo do parametro c discreto.
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Conforme ilustrado nas Figuras 9.4 a 9.7, verificou-se que os volumes analiticos
e discretos tém um comportamento similar para todos os formatos verificados (esfera
e esferoides). Ainda, os volumes analiticos sdo aproximadamente apenas 1,5%
superior aos volumes discretos nos valores maximos apresentados. Assim fica
comprovado que o método empregado para o calculo do volume discreto (Secéo 7.2)
resulta em valores realmente muito proximos dos volumes tedricos calculados
analiticamente, ndo sendo considerado a necessidade de nenhuma forma de

corregao.

Ainda pelas Figuras 9.4 a 9.7, verificou-se que as areas superficiais calculadas
analiticamente e discretas geradas pela face restrita ttm um comportamento similar
para todos os formatos verificados. Entretanto, os valores das é&reas calculadas
analiticamente foram sistematicamente entre 10-20% superiores aos valores das

areas discretas calculadas pelas faces restritas, dependendo da simulacéo.

Assim, estima-se um fator de corre¢cdo médio geral aproximado de 15%, ou um

fator de multiplicacdo de 1,15, denominado de constante de proporcionalidade da

superficie discreta para continua (ks), para se obter a area superficial corrigida (SF,

ou SF) e a area superficial disponivel pelo volume do metal corrigida (SV), ou seja:

SE, = ks x SFR, (9.9)
SF = ks x SFR (9.10)
SV = ks x SVR (9.11)

Dessa forma, espera-se que esta técnica apresentada ira resultar, dentro dos
limites dos experimentos realizados, em valores de areas superficiais dos grdos com
um erro final estimado em £10%. Apesar da magnitude do erro e de ser uma técnica
aproximada, ela possibilita uma série de analises mais aprofundadas de forma que a
utilizacdo somente da area equivalente, considerando que o gréo teria sempre o
formato esférico mesmo apdos o impingement, usualmente empregada, ndo é capaz

de atender com a mesma assertividade.
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9.4 Resultados e discussdes

Para ilustrar o calculo da area supeficial pela metodologia apresentada, utiliza-
se simulagbes j4 realizadas em ambientes de 200 x 200 x 200 células e 1000

sementes iniciais aleatoriamente distribuidas.

Para o crescimento esférico, serdo utilizadas as simulacdes exibidas nas
Figuras 7.1 a 7.3, cujo resultados de areas superficiais estdo apresentados na

Tabela 9.1, e respectivos histogramas de distribuicdo na Figura 9.8.

Para o crescimento no formato de esferoide sera utilizado a simulagéo exibida
na Figura 8.9, cujo resultados de &reas superficiais estdo apresentados também na

Tabela 9.1, e respectivo histograma de distribuicdo na Figura 9.9.

Tabela 9.1. Valores médios e selecionados para a area superficial pelas faces dos

grédos (SF,) de trés simulag6es de crescimento esférico e um esferoide.

SF, (um? SV

Valor Desvio | Mediana | Valor Valor | (um?/

Forma Simulacéo

(NO)® . . » o
médio® | padrdo minimo | maximo |, 13y

1 (Figura 7.1) 19,57 5,03 19,37 7,07 36,85 1,60

2 (Figura 7.2) 20,27 5,43 20,14 5,36 39,08 1,57
Esfera

3 (Figura 7.3) 20,33 5,28 20,05 7,19 37,50 1,59

Média® 20,06 - - 6,54 37,81 1,59

Esferoide® | 4 (Figura 8.9) | 23,92 6,95 23,63 745 | 50,51 | 2,00

Notas:

(1) Simulagbes 1, 2, 3 e 4 com respectivamente 565, 550, 553 e 482 grédos finais que ndo tocam os
limites (1000 gréos iniciais em cada simulagéo).

(2) Média dos valores das simulacdes 1, 2 e 3.

(3) Esferoide prolato (K, =4, ®=0e 6 =0).

(4) O mesmo que SF.

Fonte: do autor.
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Figura 9.8. Histogramas obtidos da simulacdo das Figuras 7.1, 7.2 e 7.3
(respectivamente 12, 22 e 32 simulacdes da Tabela 9.1), para a distribuicéo dos valores

da area superficial pelas faces dos gréos (SF,).
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Figura 9.9. Histograma obtidos da simulacdo da Figura 8.9 (42 simulacdo da

Tabela 9.1), para a distribuicdo dos valores da area superficial pelas faces dos graos
(SE,).
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Fonte: do autor.

Em relacdo a distribuicdo dos dados de SG e SV, pela aparéncia dos
histrogramas, e ainda pelos valores encontrados para a média serem um pouco
maiores gue o0s da respectiva mediana, indicam que a distribuicdo de valores possui
uma leve tendéncia a direita (cauda um pouco mais longa para valores altos), ou uma
leve assimetria positiva. Entretanto como as diferencas ndo foram tdo grandes, a

média ainda representa razoavelmente bem o centro da distribuicéo.
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10 MODELAGEM DO CAMINHO MICROESTRUTURAL DISCRETO

Conforme ja apresentado na Secédo 3.7, a Equacédo (3.11), ou equacao do
caminho microestrutural (OLIVEIRA et al., 2006; RIOS; PADILHA, 2003), relaciona
SVrn (quantidade de area superficial nas interfaces entre as regides recristalizadas e
as nao recristalizadas por unidade de volume) com X, (fracdo volumétrica
transformada real).

Como o valor de X, pode ser diretamente obtido das simulagdes, é possivel
calcular os valores de SVrn €, cOnsequentemente, tragar as respectivas curvas do
caminho microestrutural JIMAK. Conforme descrito no Capitulo 4, o médulo base de
recristalizacéo gera diversos arquivos a cada simulagdo. Um desses arquivos, com a
extensao “SCp”, contém varios parametros computacionais da simulacao, incluindo o

namero de células transformadas (N.r) em funcdo do passo da simulacdo. Assim,
utilizando apenas do valor da quantidade total de células da matriz (C},), é possivel

relacionar X, com N¢r, conforme mostrado a seguir:

X, = NC—ZT (10.1)

Substituindo a Equacéo (10.1) na Equacéo (3.11) se obtém:

2

v =3 (5% [1- (42 )] [0 ()]

Cn Cn—(N¢r 13)

A utilizagdo da Equacéo (10.2) para a geragdo do caminho microestrutural é
um meétodo plenamente valido, e que utiliza de dados obtidos da modelagem discreta
associado ao modelo fenomenologico. Assim, o uso da Equacédo (10.2) pode ser
considerado um processo hibrido, pois utiliza informag@es obtidas das simula¢cdes em
conjunto com equagOes fenomenoldgicas tradicionais provenientes de estudos
experimentais (universo continuo).

Entretanto, nas simulagdes, como se tem acesso a todos os voxels do material,
e pelos métodos de parametrizagdo anteriormente apresentados (Capitulos 5 e 7), €

possivel obter diretamente todas as informacdes desejadas, como 0 SVrn € a X,., por
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meios exclusivamente discretos. Nesse caso, ndo sao necessarios o0 uso de
expressdes fenomenoldgicas ou quaisquer outras métricas.

Assim, o processo hibrido é entendido como de certo modo um recurso
limitado, pois permite estimar algumas informacdes, mas néo todas. Além disso, pode
mascarar a qualidade da modelagem, uma vez que essa técnica hibrida tende, de
certa forma, a direcionar os resultados de acordo com o modelo fenomenolégico,
tornando-os potencialmente mais alinhados aos comportamentos esperados, ainda
mais se associado a algum indice de corregéo.

Desta forma, neste trabalho serd apresentado uma modelagem do caminho
microestrutural totalmente discreta, sem se utilizar para a sua elaboracdo dos modelos

fenomenoldgicos tradicionais como o de Avrami ou o0 JMAK.

10.1 A fracdo volumétrica transformada

Conforme apresentado pela Equacao (10.1), o valor de X, ja pode ser obtido

diretamente das simula¢des. Como se tem a evolugdo de N.r com o tempo discreto

(T), pode-se obter X,. em funcéo de T.

A Figura 10.1 ilustra exemplos desta relacdo para algumas simulacdes
realizadas anteriormente em ambiente com 201x201x201 células e uma unica
semente central em seu centro, com crescimento dos graos segundo trés diferentes
padrdes: esférico, esferoide prolato (K, = 4) e esferoide oblato (K, = 1/4), ambos

esferoides na orientacéo base (® =0e 6 =0).
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Figura 10.1. Evolucédo de Ny em fungdo do tempo discreto (T), destacando o periodo

anterior ao impingement com os proprios limites da matriz (acima), e para toda a
simulagdo (abaixo), em ambiente com 201x201x201 células e uma Unica semente

central em seu centro.
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Fonte: do autor.
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Figura 10.2. Evolucao de X,. em fungéo do tempo discreto (T) em um ambiente de

200x200x200 células e 1000 sementes iniciais aleatoriamente distribuida. Acima para
uma modelagem com AC com pesquisa de vizinhangca pelas faces (gréos
octaédricos), e abaixo com AH com gréos esféricos.
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Figura 10.3. Evolucdo de X,. em fungéo do tempo discreto (T) em um ambiente de
200x200x200 células, 1000 sementes iniciais aleatoriamente distribuidas, e graos em
formato de esferoides prolatos (K, = 4). Acima na orientagéo base (»=0e 6=0), e

abaixo para Z > 100 na orientacédo base e Z <100 com @ =7n/12 rad e 6 = ©/4 rad.
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10.2 O caminho microestrutural

Para obter o caminho microestrutural se precisara saber de como se da a
evolucao de SV;y com o tempo discreto (T), e com isto sera possivel relacionar o SViy

com o X,.. Do Capitulo 9 j& se mostrou possivel obter o nimero de células total nas
faces e a respectiva area total pelas faces.

Para se determinar o numero de células, e consequentemente a area, somente
entre as superficies recristalizadas e nao recristalizadas, pode-se usar as seguintes

equacoes:

CRNl(‘L') = 221 chjzll ZZ=1 {SCS(MAL]'J() A [(6MANN'MAi+1,j,k) v

(6MANN;MAi,j+1,k) v (6MANN»MAi,j,k+1) v (6MANN;MAi+1,j+1,k) v

(6MANN'MAi+1,j,k+1) v (SMANN'MAi,j+1,k+1)]} |(T) (10.3)
SFRNl(‘L') = kS X 1'2 X CRNl(‘L') (104)
SFrN|(z
SVenl) = %() (10.5)
Onde:

CS € o conjunto de graos no metal identificados individualmente;

n € o numeros de identificacao individual do grao verificado;
Neeeds € 0 NUMero total de gréos recristalizados;

CRN|(T) € 0 numero total de células na superfice entre a regido recristalizada e nédo

recristalizada em um determinado tempo discreto (7);
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Cy, C, € C, sdo o numero total de células do metal ao longo do comprimento

respectivamente dos eixos x, y e z;

MA é a matriz tridimensional que representa o metal simulado;

MA, y é o estado da matriz metal para a regido originaria ainda nao recristalizada (no

caso padrao adotado neste trabalho no valor 0);
r é aresolugdo das células cubicas [unidade de comprimento, SlJ;

SFrn|(z) € a &rea superficial discreta pelas faces restrita entre a regiéo recristalizada

e ndo recristalizada [m?], em um determinado tempo discreto (7);

S VRN|(T) € a razdo da éarea superficial discreta pelas faces restrita entre a regido

recristalizada e nao recristalizada pelo volume [m?/m?], em um determinado

tempo discreto (7);
V,, é o volume total de MA [unidade de volume, SIJ;

ks é a constante de proporcionalidade de superficie discreta para continua

(Capitulo 9);

8cs(MA,; j i) € afuncéo indicativa de conjunto, que € igual a 1 se (M4, € CS) e é

igual a 0 caso contrario;

SMANN,MAijk é a fungéo delta de Kronecker, que éigualalse (MA; ;, = MAyy)

e 0 caso contrario; e

N\ e V sé@o respectivamente os operadores logicos AND (“E”) e OR (“OU").

Na Equacédo (10.3) se tem dentro dos somatorios sete independentes fungdes.
A primeira é uma funcéo indicativa de conjunto (6CS(MAL-J-’k) ) que verifica se as

coordenadas (i, j, k) em MA contém uma célula de algum gréo recristalizado.
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Ja as demais seis sdo funcdes delta de Kronecker, conectadas pelo operador
OR. Estas verificam respectivamente se qualquer uma das seis vizinhancas pelas
faces da coordenada (i, j, k) que pertencam ao seu conjunto N& conforme
Equacéo (9.1), ou seja, se as coordenadas (i+1, |, k), (i, j+1, k), (i, j, k+1), (i-1, ], k), (i,

j-1, k+1), (i, j, k-1) contém uma célula da matriz originaria (regido nao recristalizada).

Assim se qualquer uma destas seis vizinhancas pertencer a regidao néo
recristalizada, o conjunto das seis funcdes delta ira retornar com 1, e apenas se

nenhuma pertencer ira retornar com 0.

Somente se a primeira funcéo indicativa de conjunto e se o conjunto das seis
funcdes delta indicadas na equacao (10.3) resultarem ambas em 1 cada, o valor sera
contabilizado, indicando assim que a coordenada (i, j, k) tanto pertence a uma regido

recristalizada como também esta na vizinhanga com uma regiao néao recristalizada.

Uma curiosidade é que a Equacao (10.3) pode ser formulada alternativamente

de outros modos logico matematicos. Por exemplo, pode-se substituir a funcdo

indicativa de conjunto (8¢s(MA; ;) ) por uma fungdo delta de Kronecker conforme

[1-— (‘SMANN,MAijk)] que se teria 0 mesmo efeito, pelo ao menos nas situacdes

estudadas.

Por fim, o coeficiente 1,15 da Equacéo (10.4) é o fator de correcdo da area

discreta para area continua apresentado na Secéo 9.3.

Para ilustracdo, a Figura 10.4 apresenta a evolucédo de SViy em funcéo de T
para as simulacées das Figuras 10.2 e 10.3, e finalmente as Figuras 10.5 a 10.8
apresentam a evolucéo de SVzy em funcédo de X, (o caminho microestrutural) também

para as simulac¢des das Figuras 10.2 e 10.3.

Dessa forma finalmente se pode obter, de modo totalmente discreto (sem o uso
do suporte de qualquer equacdo fenomenoldgica), a curva do caminho microestrutural

para um processo de recristalizacao classico, conforme as premissas consideradas.



Figura 10.4. Evolucéo da area superficial entre as regides recristalizadas e nao

recristalizadas (SVzy) em funcéo do tempo discreto (7).
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Figura 10.5. Curva do caminho microestrutural para grdos de crescimento octaédrico

(AC, 1000 sementes aleatorias, ambiente 200x200x200 células).
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Figura 10.6. Curva do caminho microestrutural para gréos de crescimento esférico

(1000 sementes aleatdrias, ambiente 200x200x200 células).
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Fonte: do autor.
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Figura 10.7. Curva do caminho microestrutural para graos de crescimento esferoide
(K, =4, @ =0e 6=0), 1000 sementes aleatérias, ambiente 200x200x200 células.
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Figura 10.8. Curva do caminho microestrutural para graos de crescimento esferoide
(Kp=4,com®=0e6=0paraZ>100e @ =7r/12 rad e 6 = w/4 rad para Z < 100,

1000 sem

SVern ({1 m-1)

entes aleatdrias, ambiente 200x200x200 células).
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Fonte: do autor.
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10.3 Aplicacéao pratica

Complementando o trabalho desenvolvido até 0 momento e a consequente
possibilidade de realizacdo das modelagens associadas aos calculos discretos dos
volumes e 4&reas, pode-se finalmente realizar a verificagdo, pelo ao menos

introdutoriamente, da sua adequac¢&o a uma pratica real da recristalizacdo em metais.

Para isto sera utilizado um estudo experimental de Vandermeer e Rath (V&R),
gue analizaram o processo de recristalizacdo em temperaturas entre 450° e 600°C em
ferro puro constituido por um Unico cristal deformado a 70% por laminacdo
(VANDERMEER; RATH, 1989).

Este trabalho foi selecionado, pois além de ser um estudo classico na area e
de disponibilizar o respectivo caminho microestrutural para a recristalizagéo estudada,
existe adicionalmente sobre este estudo de V&R uma anélise independente realizada
por Salazar, Assis e Rios (SAR) com modelagem computacional por AC (SALAZAR,;
ASSIS; RIOS, 2008). Isto possibilitara, além da verificacdo dos proprios resultados
experimentais da recristalizacdo em si de V&R, também se comparar com 0s

resultados das abordagens de verificacdo computacional realizados por SAR.

As simulagdes realizadas por SAR foram feitas em ambiente com 300x300x300
células e 220 sementes iniciais fixas (nucleacdo por saturacdo de sitios) e

aleatoriamente distribuidas, o que resulta em uma densidade de 2,4x10° graos//cm3.

(ou 2400 graos/mm?3). Nos seus célculos SAR consideraram a resolucédo r adotada de

1,5 ;um. Ainda, o modelo de AC empregado por SAR realiza sua pesquisa pelas faces,

0 que resulta em graos com formato octaédrico antes do impingement (OLIVEIRA et
al., 2006). Por fim, SAR considera para seus AC a matriz como sendo periddica
(OLIVEIRA et al., 2006), e a teoria JMAK ¢é utilizada para balizamento (SALAZAR,;
ASSIS; RIOS, 2008).

Repetiu-se esta modelagem nas mesmas condi¢0es das realizas por SAR para
a matriz ambiente e do nimero de sementes (nucleacdo por saturacdo de sitios), e
com a mesma resolugao r, portanto com a mesma densidade de graos por volume.

Entretanto, neste estudo a modelagem foi realizada tanto por meio de AC com
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crescimento pelas faces (graos em formato octaédrico), como também realizado por
SAR para facilitar a comparacao, mas também utilizando AH com crescimento esférico
que é uma condicdo mais diretamente relacionada com a geometria dos gréos

recristalizados em crescimento no experimento realizado de acordo com V&R.

Conforme preconizado desde o inicio deste estudo, todas as modelagens
realizadas neste trabalho s&o realizadas sempre considerando uma matriz nao
periddica e todos os graos crescem na mesma velocidade (antes do impingement

todos os gréos séao iguais).

Ainda, e talvez o mais importante, para a geragao do caminho microestrutural
neste trabalho, somente foram utilizados os resultados discretos diretamente obtidos

das simula¢gdes conforme os procedimentos discretos apresentados anteriormente.

Assim, neste trabalho, absolutamente nenhuma equacao fenomenologica
de suporte, como a teoria JMAK, foi empregada complementarmente pela
modelagem com AC ou AH. Ainda, absolutamente nenhum fator de ajuste adicional

especifico para este experimento sob qualquer justificativa foi utilizado.

A Figura 10.9 apresenta imagens ilustrativas da modelagem realizada por SAR
e as obtidas neste trabalho para AC e AH, todas tanto na condicdo de 15% de

transformacao em volume e como de transformacao completa.

A Figura 10.10 apresenta uma imagem da microestrutura apresentada por
V&R, em aproximadamente 5% de transformacédo em volume, e para comparagao
apresenta imagens equivalentes da simulagéo realizada neste trabalho com AH, tanto

em 3D como nos planos centrais.

Por fim, a Figura 10.11 apresenta comparativamente o caminho microestrutural

obtido por V&R e SAR, e também o obtido neste trabalho.



233

Figura 10.9. Imagens das simulagcdes obtidas por SAR e neste trabalho em ambiente

de 300x300x300 células com 220 graos aleatoriamente distribuidos.

15% de transformacao 100% transformacgao

(a) SAR (AC com gréos de crescimento octaédrico).

' ‘ m ?

(c) Este trabalho (AH com gréos de crescimento esférico).

Fonte: (a) de (SALAZAR; ASSIS; RIOS, 2008, p. 111), (b) e (c) do autor.
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Figura 10.10. Imagem real e das simulacbes com AH de crescimento esférico, todas
com =5% de transformacéo volumétrica e densidade média de 2400 graos/mm?3,

(cada traco de cor representa aprox. 50 j.m)

' L ]
®
:' . P . ®
@
® * ° ..
[ ] )

Legenda: Todas as imagens na mesma escala aproximada entre si (indicativo na fotomicrografia).
Acima a esquerda: fotomicrografia obtida em ferro puro laminado a 80%, com 10 minutos de
recozimento a 500°C, alcangando =5% de transformacdo em volume.

Acima a direita: imagem 3D da simula¢&o.

Abaixo: imagens da simulacdo dos planos centrais (respectivamente XY, XZ e YZ), sendo o fundo na
cor cinza representando a regido nao recristalizada.

Fonte: Fotomicrografia (VANDERMEER; RATH, 1989, p. 393), restante do autor.
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Figura 10.11. Curvas do caminho microestrutural obtidas por V&R, SAR e neste

trabalho, onde no interior se apresenta o grafico original do estudo de SAR.

0,028
| —e—Este Trabalho
0,026 +
| =---SAR o
0,024 1 V&R e N
7 \
1 / \
0,022 +
0,020 +
0,018 +

0,012 +
0,010 +
T \
0,008 + |
T Vandermeer and Rath
= 550°C
0,006 T ° 525 oC
A 500°C
v 475°C
0,004 <« 450°C
< Best-fitted by VR
o CA simulation
0,002 ' — — - Exact spherical model
H 1 1
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00

0,000

0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0

Xr

Fonte: grafico maior do autor, com dados retirados de SAR e deste trabalho; gréafico interno menor
retirado diretamente de SAR (SALAZAR; ASSIS; RIOS, 2008, p. 112).
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Observando a Figura 10.9a (resultados de SAR), pode-se perceber
qualitativamente os efeitos da matriz periddica com a identificacdo visual de alguns
graos crescendo em lados opostos da matriz. Ainda, nesta Figura 10.9a alguns graos
em crescimento apresentam ter tamanhos variados mesmo antes do impingement.

Estas condi¢cbes séo diferentes das consideradas nas modelagens deste trabalho.

Entretanto, registra-se que ambas séo condicbes plenamente validas para
adocado nas modelagens, apenas diferenciando as estratégias adotadas em ambas as
abordagens. Ainda, comparando as Figuras 10.9a e 10.9b, ou Figuras 10.9a e 10.9c,

a densidade de gréos na Figura 10.9a aparenta ser visualmente ser bem inferior.

Por fim, como j& informado varias vezes, no modelo deste trabalho todos as
sementes dos graos recristalizados surgem ao mesmo tempo (saturacao de sitios), e
crescem em velocidades equivalentes entre si. Assim o tempo real de transformacao,
ou o perfil de evolucéo da transformacéo ao longo do tempo real, ndo é relevante na
modelagem em si, ndo tendo nenhum impacto sobre a mesma. O mesmo se pode

dizer sobre a temperatura.

Obviamente que estes, o tempo real e a temperatura, sdo dois parametros
fundamentais para aplicacdes praticas. Entretanto, no momento, devido as premissas
adotadas, estes importantes parametros sdo unicamente de tratamento e inclusao
posterior a modelagem, portanto sem nenhum impacto na modelagem em si.
Entretanto, a inclusdo destes importantes parametros € um assunto necessario para

desenvolvimentos futuros.
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11 CONSIDERACOES FINAIS

11.1 Cumprimento dos Objetivos Especificos
Todos os objetivos previstos, geral e especificos, foram atendidos:

- O algoritmo para a simulacdo da recristalizacdo pela técnica de autdmatos

celulares (AC) tridimensionais foi conceitualmente elaborado;

- O algoritmo para a simulacdo da recristalizacdo pela técnica de autbmatos
hibridos (AH) tridimensionais, tanto para grédos com crescimento em formato esférico
como no formato de esferoides (prolatos ou oblatos), foi conceitualmente elaborado;

- Estes algoritmos foram devidamente implementados computacionalmente na
forma de um programa computacional em linguagem Python, denominado
SimCres v. 1.0, que plenamente possibilita a realizacdo da simulacdo da
recristalizacdo em si, como também realiza a parametrizacdo metalirgica dos
aspectos dimensionais dos novos graos formados, além de realizar a respectiva
visualizacao gréfica tridimensional (3D) e em planos selecionados (2D) dos graos em

formacao e formados; e

- Foram realizados varios ensaios in silico, possibilitando a melhor

compreensao da técnica, assim como a verificacao e validacdo dos resultados.

Assim o objetivo geral, de elaborar conceitualmente e implementar um programa
computacional para a simulagéo e estudo da recristalizacao pelo crescimento de gréaos
equiaxiais em um material metdlico, cuja nucleagdo ocorra por saturacdo de sitios
(todos os nucleos formados no inicio da simulagédo), e que seja homogénea

(distribuicéo totalmente aleatéria das sementes), foi plenamente atendido.
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11.2 Contribuicfes e destaques

- Modelagem com Autdmatos Celulares (Capitulo 5):

Em um ambiente tridimensional matricial formado por células cubicas, sdo trés
as primeiras vizinhancas canoénicas (que nao podem ser reduzidas) néo orientadas a
partir de uma Gnica célula (um voxel): a vizinhancga pelas faces (VF ou conjunto V§), a
vizinhanca pelas arestas (VA ou conjunto VA?), e a vizinhancga pelos vértices (VV ou
conjunto V§). A VF possui 6 elementos, a VA possui 12 elementos, e a VV possui 8
elementos, totalizando 26 células vizinhas. Somando a célula central, tem-se 27
células, ou uma submatriz de 3x3x3 elementos. As células que compde estas trés

vizinhancgas candnicas sao todas distintas entre si.

Com combinacdes destas primeiras vizinhancas candnicas nao orientadas se
obtém quatro outras primeiras vizinhangas: VF/VA (ou conjunto Vi3), VF/VV(ou
conjunto V&), VA/VV (ou conjunto VA9), e VF/VA/VV (ou conjunto ) ou simplesmente
VP (vizinhanca plena). A soma das trés vizinhancas canbnicas e destas quatro
vizinhancas combinadas formam o conjunto de todas as possiveis primeiras

vizinhangas néo orientadas de uma célula.

A VF possui certa similaridade conceitual com a vizinhanga de Von Neumann,

assim como a VP possui certa similaridade conceitual com a vizinhanca de Moore.

Cada conjunto de vizinhancas evolui na matriz segundo um arranjo espacial
especifico (rede caracteristica de repeticdo). A partir de uma Unica semente, todas as
vizinhancas de busca indicadas séo plenas (buscam e exploram 100% do ambiente),
exceto as buscas isoladas pela VA ou pela VV, gue exploram respectivamente apenas
50% ou 25% das células da matriz. Entretanto, com uma semente geminada dupla,
no caso da busca pela VA, ou uma semente geminada quadrupla, no caso da busca
pela VV, é possivel se atingir uma plenitude de 100% de células exploradas no

ambiente.

Barreiras e irregularidades internas ndo impedem a evolucao das pesquisas
por sobre o ambiente, desde que exista um caminho livre minimo que permita que a

busca evolua conforme sua rede de repeticao.
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Durante a evolucdo do algoritmo, o niumero de células pesquisadas € muito
maior que o numero de células transformadas, na mesma razao que o numero células
gue cada conjunto de vizinhancgas de busca original possui. Assim a busca pela VF
faz na média 6 pesquisas para cada transformacgdo (vizinhanca de busca mais
eficiente neste quesito), enquanto a busca pela VP faz na média 26 pesquisas para

cada célula transformada (vizinhanca de busca menos eficiente neste quesito).

Cada vizinhanca de busca gera graos que na fase de crescimento livre (antes
de terem seu formato influenciado diretamente por interferéncias causadas por outros
graos ou pelos limites do ambiente) possui um determinado formato caracteristico.
Para a busca pela VF os graos tém formato octaédrico, para a busca pela VF/VA tém
formato da classe de cuboctaedro, e para a busca pela VP tém formato cubico.
Entretanto, de modo geral a forma geométrica final dos grédos sera bem irregular e
influenciada pela escolha da vizinhanca de busca utilizada e também pelo

posicionamento das sementes.

O numero de lacos para se completar uma simulacdo depende da vizinhanca
de busca considerada. Pesquisas pela VF sdo as que necessitam de mais lacos,
enguanto as pesquisas regidas pela VV, como a VP, necessitam de menos lacos. Isto
indica que a escolha da vizinhanc¢a de busca vai influenciar na parametrizacéo futura

do tempo.

Em relagdo a selecdo da vizinhanga de busca mais adequada, focando em uma
futura parametrizacdo metallrgica, duas se destacaram: a evolucdo pela VF e a

evolucao pela VF/VA.

E inegavel que a busca pela VF apresenta a priori algumas vantagens
competitivas, como possuir a maior eficiéncia (menor custo computacional) entre
todas considerando o quesito da razdo entre 0 niumero de células pesquisadas e
transformadas, e por ser conceitualmente a mais simples. Provavelmente por isto, a
busca pela VF é de longe a mais empregada na literatura na modelagem de

crescimento de graos por autbmatos celulares.

Entretanto, a busca pela VF/VA é entre todas as formas de busca empregadas
neste estudo com AC a que mais se aproxima (ou a que menos se distancia) de um

formato esférico. Apesar disso, erros ainda existirdo, pois o crescimento da células das
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sementes pelas primeiras vizinhancas nao orientadas (candnicas e combinadas),
conforme o roteiro realizado neste trabalho, ndo é diretamente capaz de reproduzir um

objeto ou estrutura esférica ou equiaxial.

- Modelagem de graos esféricos com Autématos Hibridos (Capitulo 6):

Entretanto, com os autdmatos celulares hibridos (autdmatos que possuem
regras de transigdo controladas por fun¢des continuas), neste trabalho denominados
por somente autdmatos hibridos (AH), as deturpacfes do espaco de tridimensional de
busca causadas pela pesquisa através das primeiras vizinhanc¢as ndo orientadas nos
AC deterministicos puros, que podem por exemplo naturalmente gerarem objetos em
diversas formas como octaédros, cuboctraédros e cubicos, devido a hibridizacao,

podem ndo necessariamente interferirem no formato dos grédos gerados.

Assim, com os AH se realizou, sem absolutamente a necessidade de nenhum
ajuste extra de correcéo ou algoritmo adicional, e mantendo a praticidade e vantagens
do uso de AC, a simulacao da recristalizagcdo de metais pelo crescimento de graos
equiaxiais, sendo estes matricialmente perfeitamente esféricos no estagio de

crescimento dos graos antes do contato com quaisquer barreiras.

E verdade que este problema ja foi resolvido por outras técnicas de simulag&o,
mas 0s AH se mostram uma alternativa potencialmente muito interessante, devido a
associacdo da sua simplicidade computacional associada aos 6timos resultados,

justificando uma atencdo maior a esta técnica.

- Parametrizagdo morfoldgica — volume discreto (Capitulo 7):

Para a analise morfolégica dos graos recristalizados finais formados, e da
respectiva microestrutura gerada, neste trabalho se apresentou uma metodologia que,
apesar de ser diversa dos métodos j4 consagrados para a determinagdo das
dimensdes por meio da andlise de imagens bi-dimensionais, permite se obter
computacionalmente de modo automatico, dentro dos limites do ambiente matricial e

da propria metodologia apresentada, o volume individual de cada grao formado.
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Com este valor do volume individual, pode-se também obter outros parametros,
como o volume normalizado, o diametro equivalente e a area equivalente de cada
gréo. Ainda, pode-se obter os valores médios do material, assim como realizar

estudos da sua distribuicdo de valores.

- Modelagem de graos com crescimento esferoide via AH (Capitulo 8):

Apesar do sucesso na modelagem do formato esférico, outras possibilidades
de formato existem. Uma das alternativas mais importantes sdo as de grédos em
formato de esferoides. Para isto de desenvolveu e apresentou todos 0s passos para
a geracao de graos esferoides, sejam prolatos ou oblatos, baseada também em AH.
Com a técnica apresentada podem ser gerados graos esferoides com o alongamento
ou achatamento quaisquer desejados.

Ainda, como os esferoides ndo possuem mais a simetria da esfera, se
apresentou toda a metodologia que, baseada nas respectivas equacdes paramétricas
e cartesianas dos esferoides, permite a sua geracao em qualquer orientacéo espacial,

e ndo apenas direcionada sobre os eixos principais.

Por fim, se apresentou a técnica para poder gerar heterogeneidade na
distribuicdo dos gréos, fazendo que que gréos diferentes possam seguir padrdes de

crescimento diferenciados, tanto no formato quanto na orientacao.

Este somatdrio de técnicas possibilita a realizacdo de varios estudos distintos

da formacé&o de microestruturas recristalizadas.

- Parametrizagdo morfoldgica — area superficial discreta (Capitulo 9):

O método para a determinagéo do volume de cada grao, ou dos seus valores
meédios para o metal, ja foram devidamente apresentados. Mas a area superficial é
também uma grandeza da mais alta relevancia, e a apresentacéo da area equivalente,
derivada do volume de cada gréo, ndo atende plenamente, servindo apenas como

uma referéncia complementar.
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Assim, foi desenvolvido e apresentado em detalhes uma metodologia para a
determinacdo da area superficial de cada grdo formado, assim como dos valores
médios do material e de grandezas relacionadas, como a razdo da éarea disponivel

pelo volume de material.

Esta area foi definida como sendo proporcional a quantidade de células da
superficie dos grdos que possuem pelo ao menos uma face em contato com o exterior
ao respectivo gréo. Esta técnica abre a possibilidade da realizacdo de varios estudos
mais avancados e do consequente aumento do conhecimento sobre a microestrutura

gerada.

- Caminho microestrutural discreto (Capitulo 10):

Com o somatério do conhecimento e das técnicas desenvolvidas neste trabalho
até o momento, foi possivel gerar as curvas de variacdo do volume transformado ao
longo do tempo discreto, assim como as respectivas curvas do caminho

microestrutural.

Um ponto de destaque na metodologia apresentada é que essas importantes
curvas podem ser obtidas sem 0 uso ou a necessidade de qualquer equacgao
fenomenoldgica de suporte, como a JMAK, tornando a simulagéo autossuficiente ao
fornecer todos os dados necessarios. Essa é uma contribuicdo relevante deste

trabalho.

Por fim, a comparacao dos resultados entre uma curva microestrutural simulada
conforme a metodologia desenvolvida e uma curva microestrutural obtida em um
experimento pratico relatado na literatura mostrou excelente concordéncia, o que
confirma que a técnica desenvolvida é promissora para futuros desenvolvimentos e

estudos.
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11.3 Sugestdes para trabalhos futuros

Apenas como algumas sugestdes para trabalhos futuros, tém-se que:

- Realizar a inclusédo dos parametros tempo real e temperatura na modelagem

da recristalizagao;

- Realizar o estudo mais aprofundado dos efeitos da nucleacdo ocorrendo
segundo condi¢des ndo aleatérias, como por exemplo em clusters ou em padrdes

especificos;

- Realizar o estudo da possibilidade da nucleacdo poder continuar ocorrendo
parcialmente ap6s o seu inicio, de modo que durante o crescimentos dos graos

recristalizados novas semente possam surgir e evoluir;

- Realizar o estudo da possibilidade de gréos diferentes (e/ou em estagios de

crescimento diferentes) poderem evoluir em velocidades diferentes;

- Realizar o estudo mais aprofundado de efeitos de eventuais partes do metal
que ndo venham a participar do processo de recristalizagdo, como inclusdes,

precipitados, elementos em solugéo soélida ou nanoparticulas;

- Realizar uma validacdo experimental mais abrangente dos resultados obtidos;

- Empregar recursos computacionais de alto desempenho para realizar ensaios

sob condicGes mais complexas e computacionalmente exigentes; e

- Iniciar estudos e simulacdes de efeitos pos-recristalizacdo primaria, como a

movimentacao dos contornos de graos, ou mesmo recristalizacdo secundaria.

Este trabalho trouxe uma contribuicdo ao estado da arte no estudo da
modelagem computacional da recristalizacdo, ao apresentar um método inovador para
determinar com boa precisdo a evolucdo do volume e da area superficial real dos

graos ao longo do processo. A abordagem desenvolvida destaca-se por permitir a
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construcdo da curva do caminho microestrutural da recristalizacdo sem a necessidade
de empregar equacdes fenomenoldgicas de suporte, uma pratica comum em meétodos

tradicionais.

Esse avanco ndo apenas aprimora a compreensao detalhada dos fenbmenos
microestruturais envolvidos, mas também oferece uma alternativa mais direta, precisa
e potencialmente mais universal para o estudo da recristalizagdo em diferentes

materiais e condigdes.

Ademais, a auséncia de dependéncia de modelos fenomenoldgicos amplia as
possibilidades de aplicacdo da técnica a cenérios variados, reduzindo limitaces
impostas por suposi¢cdes ou simplificacdes tipicas desses modelos. Dessa forma, o
método proposto estabelece bases sélidas para futuras investigacfes, abrindo um
vasto leque de estudos subsequentes que podem explorar diferentes materiais,

condi¢cBes experimentais e técnicas de simulagdo avancadas.

Com isso, este trabalho além de contribuir para o avanco do conhecimento
cientifico na area, também, e talvez principalmente, proporciona as instituicbes de
ensino e pesquisa, fundacdes e empresas vinculadas ao assunto a oportunidade de
ampliar e desenvolver trabalhos voltados para a Engenharia de Materiais e

Modelagem Computacional.
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ANEXO | — Modelo planificado para a construcdo do cuboctaedro.

Fonte: Adaptado de https://www.polyhedra.net/en/model.php?name-en=cuboctahedron. Acessado em
11 de jul. 2024.
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ANEXO I - Modelo planificado para a construgcdo do

ortotetracaidecaédro.

Arranjo 3D

Dobrar
Cortar

Fonte: Adaptado de https://zapatopi.net/kelvin/tetrakaidecahedra.pdf. Acessado em 11 de nov. 2024.



