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RESUMEN

El objetivo de este trabajo es la prediccion del efecto de la recristalizacion dinamica continua
(CDRX) en la respuesta mecanica de una aleacion de Zn-Cu-Ti a temperatura ambiente sometida
a ensayos de traccién uniaxial. Para ello se empleard un modelo viscoplastico autoconsistente
(VPSC) con linealizacién afin donde el proceso de fragmentacién de granos se asocia al
fendmeno de CDRX. Los mecanismos de deformacion activos y los fenébmenos fisicos que
participan en la acomodacion de la deformacion y evolucion de la textura cristalogréfica de la
aleacion son: deslizamiento basal, piramidal de 2da especie y prismatico, junto con la CDRX. A
fin de predecir qué modos potenciales de deformacion son activados para esta aleacion particular
y la influencia del fenbmeno de CDRX, se incorpora una ley de endurecimiento basada en
densidad de dislocaciones y un modelo de fragmentacién por CDRX. El modelo es calibrado y
validado frente a un conjunto de datos experimentales que incluyen curvas de fluencia,
coeficientes de Lankford y evolucion de textura, llevados a cabo sobre una chapa comercial de
Zn-Cu-Ti a temperatura ambiente sometida a ensayos de traccién uniaxial en el plano de la
chapa, paralela y perpendicularmente a la direccién de laminacién del material de partida.
Ademas, se llevara a cabo un estudio paramétrico de la influencia de la movilidad de los bordes
de subgrano, tamafio de subgrano y su relacién con el tamafio de grano padre, y factor de
probabilidad sobre la cinética de CDRX, y se discutird el consiguiente efecto en el
comportamiento plastico de esta aleacion.

Palabras Clave: Modelado micromecanico; Chapas de zinc; Recristalizacion dinamica continua.
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1. INTRODUCCION

Los procesos termomecanicos para la manufactura de piezas metalicas involucran, en general,
deformaciones plasticas acompafiadas de fenébmenos microestructurales de recuperacion y/o
recristalizacion. En particular la recristalizacién dinamica (DRX, por sus siglas en inglés) implica
la generacion de granos nuevos en la microestructura por activacion térmica durante la aplicacion
de la deformacion plastica, tanto por mecanismos de nucleacion y crecimiento (DDRX) como de
fragmentacion por formacién y rotacion de subgranos (CDRX) [1]. EI modelado computacional
de estos fendmenos resulta de gran interés cientifico y tecnoldgico, ya que facilita la comprensién
de los aspectos fisicos que los gobiernan y a la vez permite optimizar el procesamiento de los

materiales y sus propiedades finales.

El zinc (Zn) es un metal de estructura cristalina hexagonal compacta (HCP) y relativamente bajo
punto de fusién (419,5 °C), lo que hace que su comportamiento plastico a temperatura ambiente
exhiba ciertas particularidades que difieren de las de los metales de estructura clbica, mas
comunmente estudiados. Actualmente existe un gran interés en el desarrollo de aleaciones de
base Zn para la fabricacion de stents y otros implementos médicos reabsorbibles [2].
Complementariamente, las chapas de la aleaciéon Zn-Cu-Ti tienen aplicacion en construccién y
arquitectura debido a su buen aspecto superficial, resistencia a la corrosion y alta maleabilidad
[3]. El afinamiento de grano por adicion de aleantes, particulas de segunda fase y/o
fragmentacion por plasticidad es clave para mejorar la resistencia mecénica y al creep de las
aleaciones de Zn [2,3]. En trabajos previos, los autores han estudiado la conformabilidad de
chapas comerciales de Zn-Cu-Ti tanto experimentalmente como en la posibilidad de su modelado
[4-6]. La fragmentacion granular por la ocurrencia de CDRX a temperatura ambiente resulta
clave para comprender la ductilidad extendida y la estabilidad de la textura encontrada para
dichas chapas [4,5]. En general, debido a la estructura cristalina HCP, la marcada textura
cristalografica y la consecuente anisotropia mecanica, los modelos micromecanicos de
plasticidad cristalina (CP) resultan 6ptimos para abordar la simulacién de la plasticidad de este
material. La incorporacién del fenémeno de CDRX en la formulacion de los modelos CP es una
tarea que ha sido abordada limitadamente en la literatura [1]. Existen antecedentes en el campo
de la geologia [7], y mas recientemente se han propuesto modelos aplicables a la CDRX de
aleaciones de Mg [8,9]. El desarrollo de estos modelos es relevante para predecir mejor la
evolucién de textura y microestructura, y el comportamiento mecanico macroscopico de los

materiales HCP y del Zn en particular.

En este trabajo se continda el abordaje de la simulacion de la respuesta mecénica y evolucion

de textura de chapas de Zn-Cu-Ti mediante el modelo viscoplastico auto-consistente [6]

incorporando un submodelo de CDRX basado en la densidad de dislocaciones acumuladas

durante la deformacién [9,10]. Se presenta resumidamente el enfoque conceptual del modelo, su
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posterior implementacion y calibracidon para chapas de Zn-Cu-Ti ensayadas a traccién, y un
estudio del efecto de los principales parametros involucrados. Ademas, se muestran los

resultados en términos de evolucion de textura y cinética de la fragmentacién por CDRX.

2. ENFOQUE DE MODELIZACION Y PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL

2.1. Modelo VPSC incluyendo CDRX

El modelo empleado en este trabajo estd basado en la propuesta de Tam et al. [9] y se
implementa en un cédigo de plasticidad cristalina viscoplastico autoconsistente (VPSC [11]) que
permite evaluar la respuesta mecanica y el desarrollo de textura cristalografica del material de
interés, en particular para materiales con alta anisotropia. La evolucién de las tensiones criticas
de activacion de los sistemas de deslizamiento responsables del desarrollo de la deformacion
plastica es descrita por una ley basada en densidad de dislocaciones [10]. Este enfoque permite
disponer de variables a nivel de los granos que conforman el policristal para activar o no, los
mecanismos de CDRX. Para una descripcién més detallada del modelo VPSC puede consultarse
la ref. [11] y trabajos previos de aplicacion a plasticidad de zZn [5,6]. En la Fig. 1 se muestra el
diagrama de flujo del modelo de CDRX incorporado al esquema VPSC, y a continuacion se
resumen sus aspectos basicos (en la Tabla 1 se identifican los parametros y constantes incluidas

en la formulacién).

El inicio de la CDRX se determina con un criterio de densidad critica de dislocaciones (ocit) que
desarrolle cada grano padre. Superado este umbral, el grano tiene la posibilidad de generar
bordes internos de bajo &ngulo que poseen una dada movilidad de borde de grano, M. La
generacion de estos nuevos subgranos o fragmentos (se usaran indistintamente ambos
términos) es condicionada por una probabilidad de ocurrencia dependiente del tamafio del grano
padre y del nivel de deformacion acumulado. La cinética de la tasa de crecimiento (radio r) de
los subgranos recristalizados se determina mediante la velocidad del borde de grano, V, que se
expresa a través de la movilidad M, y una fuerza impulsora, F. Esta fuerza impulsora para el
crecimiento del subgrano proviene de la disparidad de las densidades de dislocaciones entre los
granos padre y sus subgranos. Los subgranos consumen a los granos padre hasta una fraccion

que es elegida como parametro del modelo de acuerdo a la evidencia experimental disponible.

En este trabajo se adopta la posibilidad de un maximo de 9 subgranos recristalizados por grano
padre. La textura inicial se describe con un conjunto de 1000 orientaciones de igual fraccion de
volumen (representando 1000 granos padre), resultando a lo sumo un total de 10000
orientaciones si todos los granos padre generan el niumero maximo de fragmentos. Por

simplicidad se selecciona una forma esférica para ambos tipos de granos.

* UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL - FACULTAD REGIONAL SANTA FE
LAVAISSE 610 - SANTA FE - ARGENTINA / TE +54 (342) 460 1579
caimcaife2023.frsf.utn.edu.ar // caimcaife2023@frsf.utn.edu.ar


mailto:caimcaife2023.frsf.utn.edu.ar

VIIl CONGRESO ARGENTINO  Ill CONGRESO ARGENTINO
QA M! i DE INGENIERIA MECANICA  DE INGENIERIA FERROVIARIA I UTN % SANTAFE l

Célculo de VPSC en cada paso de deformacion 5

v

Actualizacion del estado de tensién de los (sub)granos

v

Endurecimiento por dislocaciones %
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El grano GP
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|

Creacién de subgranos CDRX
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Actualiza nro. de granos y fracciones de volumen.
Los nuevos subgranos participan en el célculo si:
Veorx/Vep > fram

Actualiza el estado de tensién macroscopico

Figura 1: Diagrama de flujo y ecuaciones principales del modelo de CDRX basado en densidad

de dislocaciones e incluido en el esquema VPSC.

La implementacion de este modelo en el codigo VPSC se realiza en dos etapas (Fig. 1): en cada

paso de deformacion impuesto se actualizan el estado de tensiones de cada grano del policristal

y se seleccionan los granos que satisfacen los criterios para que ocurra CDRX. En la segunda

etapa estos posibles fragmentos actualizan su tamafio y cuando satisfacen un criterio de tamafio

minimo (fam) comienzan a participar en el calculo policristalino como granos limpios de
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dislocaciones (p = 10* m2) con orientaciones cristalograficas asociadas al modelo de CDRX
impuesto. Se asume que los nuevos granos tienen una textura similar a los granos padres debido
a la creacion de bordes de grano de bajo angulo que evolucionan hacia alto angulo con el
desarrollo de la deformacién [4]. La orientacion cristalografica de los nuevos fragmentos se

obtiene modificando la orientacién del grano padre con un angulo aleatorio entre -15° y 15°.

En esta implementacion del modelo, se impone que en cada paso de deformacién pueda
generarse solo un fragmento por grano padre. Si en el transcurso de la deformacién se alcanza
el maximo de fragmentos y se siguen satisfaciendo las condiciones de CDRX, se elige al azar
alguno de los fragmentos ya creados y se los limpia de dislocaciones, con el fin de emular el
caracter continuo de este proceso de recristalizacién. Una vez modificados el nUmero de granos,
sus orientaciones y sus correspondientes fracciones de volumen, se resuelve en forma auto-
consistente el nuevo paso de deformacién y, al lograr la convergencia, se actualiza el estado de
tensiones macroscoépicas del material. De este modo, al finalizar el proceso se dispone de la
curva de fluencia del material, la actividad de los modos potenciales de deformacion, los

coeficientes de Lankford y la evolucion de la textura cristalografica.

Tabla 1. Identificacion de las constantes y parametros principales del modelo

I UTN ¥ SANTH FE

Constantes Valores
b® Vector de Burgers (sistema s) <a> 2,867
<c+a>: 5,61A
u Maodulo de corte 37,9 GPa
Parametros Valor adoptado
75 | Tensién de corte resuelta critica (del sist. s) (ver en texto)
A Camino libre medio de dislocaciones
A =D2 =5um
D Tamafio de grano
/K Factor de inmovilizacion de dislocaciones 0,001
L Factor de endurecimiento latente 0,5
fo Radio inicial de subgranos 0,8-2,0 um
m Factor de movilidad borde de subgrano 3,5-20x101° md/s
forab Factor de probabilidad 0,1-0,3
fiam Factor de tamafo (Vcprx/Vap) 0-0,05
feorx Fraccion fragmentable maxima 0,75

2.2. Material de estudio

El material utilizado para calibrar y validar el modelo es una chapa comercial de la aleacion Zn-

Cu-Ti de espesor 0,80 mm. Su comportamiento mecanico en traccion uniaxial (UAT) y la

evolucidn de textura y microestructura correspondientes fueron presentados en trabajos previos
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[5,6]. A modo de resumen, en la Fig. 2a se presentan las curvas de fluencia (tensién-deformacion
reales) para tres direcciones de ensayo en el plano de la chapa: a 0°, 45° y 90° de la direccion
de laminacion (RD, DD y TD, respectivamente). En ellas puede apreciarse la marcada anisotropia
mecéanica del material debida a la textura cristalografica heredada del proceso de laminado.
Dicha textura inicial y su evolucion con la deformacion por traccién se resume en la Fig. 2c
empleando las figuras de polo basales (eje ¢ 6 <0002>). La mayoria de los granos presentan su
eje ¢ a ~20° de la direccion normal a la chapa (ND) en el plano ND-RD, estando en una
orientacién marcadamente mas favorable para la deformacién plastica en el ensayo UAT-RD
respecto al UAT-TD. El caso a 45° se encuentra en una condicién intermedia. Este efecto se
observa principalmente en la anisotropia de las curvas de carga (Fig. 2a) tanto en los valores de

tensiéon como de deformacion maxima obtenidas.

a) 240 b) 2000
(a) (b) —ro
1 ‘ DD
1500 ‘ —TD
210
@
o 1000 ~
2 T
@© / o
g B = 500
9 ©
:5 150 0 —
b J
c
2 Datos experimentales
—RD -500 +
120 4 DD
—TD
T T T T T -1000 v - v T : .
0.0 0.1 0.2 03 04 0.5 06 160 180 200 220
deformacion verdadera tension verdadera [MPa)
(0002) (0002) 10
Max \f Max \f l
. 8
' 6
X X “
2
Min: Min: N 0
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Inicial (€=0) UAT-RD (g~0,35) UAT-DD (£~0,30) UAT-TD (£~0,20) L1

Figura 2: (a) Curvas de fluencia para ensayos de traccion uniaxial (UAT) en tres direcciones;
(b) Curvas de endurecimiento por deformacion en funcion de la tension; (c) texturas

experimentales para la condicién inicial y luego de los ensayos de traccion.

Con respecto a la microestructura, como se mostré en trabajos previos este material desarrolla
CDRX cuando se lo deforma plasticamente a temperatura ambiente, incluso en una solicitacion
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sencilla tal como un ensayo UAT en RD [4,6]. En la solicitacion transversal (TD) cabe esperar un
afinamiento de grano asistido por maclado, ademas del proceso de CDRX, aunque su efecto es
menor. Como se menciond, la estabilidad de la textura y su leve aleatorizacion puede atribuirse
al fendmeno de CDRX; como asi también la elevada ductilidad en términos de elongacién post-
uniforme. Otra manifestacion de este fendbmeno puede observarse en el comportamiento del
endurecimiento por deformacion. La Fig. 2b muestra la evolucién de la tasa de endurecimiento
(do/de) con la tension (o). En el periodo de deformacion plastica homogénea no hay aumento en
el endurecimiento, lo que indica que el deslizamiento es el modo de deformacion predominante
(sin maclado). Este bajo nivel de endurecimiento, seguido de la adopcion de valores negativos

durante un rango de deformacién prolongado, resulta indicativo de fenémenos de DRX [9].

3. RESULTADOS Y DISCUSION

Se comienza calibrando el modelo de endurecimiento por dislocaciones dentro del cddigo VPSC
y se logra capturar la anisotropia observada en las tensiones de fluencia del material para
ensayos de traccidén en distintas direcciones respecto a la de laminacion (Fig. 2). Para ello se
consideran potencialmente activos los sistemas de deslizamiento basal <a>, prismatico <a> y
piramidal 1l <c+a> con tensiones criticas CRSS iguales a 12 MPa, 135 MPa y 80 MPa,
respectivamente, que cumplen las relaciones tipicas empleadas para materiales hexagonales
con relacién c/a mayor que la ideal [5]. Los valores adoptados para el resto de los parametros
del modelo se detallan en la Tabla 1. Las curvas de carga obtenidas para ensayos en RDy TD
se muestran en la Fig. 3a donde puede observarse un marcado endurecimiento del material con
la evolucion de la deformacion cuando no se considera el efecto de la CDRX. Ademas, en la Fig.
3b se muestran las figuras de polo basales desarrolladas a deformaciones de 0,2 para ambos
ensayos. La comparacién con las texturas experimentales indica la presencia de componentes
cualitativamente correctas para el caso RD aunque con intensidades superiores, mientras que
en el caso TD se produce un desdoblamiento de los polos basales que no se observa en las
mediciones. Estos efectos fueron observados previamente empleando la ley de endurecimiento
de Voce y diferentes linealizaciones, afin y tangente, respectivamente, para la aplicacion del
cbédigo VPSC [5,6]. Respecto a las predicciones de coeficientes de Lankford, la tendencia
creciente a medida que la direccién del ensayo se aleja de RD logra reproducirse, aunque los
valores obtenidos: 0,13 y 0,48 para UAT-RD y TD, respectivamente, subestiman los

experimentales, 0,29 y 0,53, medidos a una deformacion de 20% [5].

Con el objetivo de mejorar estos resultados se implementa el submodelo CDRX y se evalla el
efecto de sus diferentes parametros: movilidad de borde de grano, radio inicial asignado al
subgrano, probabilidad de creacién de subgranos y umbral de tamafio del subgrano para

participar del calculo autoconsistente.
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Figura 3: (a) Curvas de fluencia simuladas sin CDRX y con CDRX para distintos valores del

factor de movilidad; (b) texturas predichas (fila superior: UAT-RD, fila inferior: UAT-TD);

(c) evolucién del nimero de subgranos generados con la deformacion.

3.1. Influencia de la movilidad de borde de (sub)g

rano

La movilidad de borde de grano depende de caracteristicas del material como son el coeficiente

de difusion a través de los bordes de grano, su grosor, la energia de activacion para difusion y la

temperatura [9]. La cinética de crecimiento de los subgranos esta dada por una velocidad V=MF,

donde F es la fuerza impulsora que proviene de la disparidad entre densidades de dislocaciones

del grano padre y el recristalizado. El factor que acompafia esta expresion (m, ver diagrama en

Fig. 1) se eligi6 entre 3,5x10-10 y 2x10-° m3/s. Las figuras 3a y 3c muestran las curvas tensién-

deformacion para los ensayos en RD y TD en comparacion con la simulada sin considerar CDRX,
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y la evolucién del nimero de nuevos granos con los pasos de deformaciéon (200 pasos
corresponde a una deformacion de 20%). Puede observarse un ablandamiento mas temprano
del material a medida que aumenta el factor de movilidad y un posterior endurecimiento cuando
la evolucién del nimero de granos tiende a un comportamiento en saturacion. Este efecto se
observa claramente para la curva correspondiente al mayor m a partir de una deformacion de

0,15, siendo mas marcado para el ensayo RD.

Con respecto a la evolucion de la textura, el cambio principal se da en la disminucién de las
intensidades al aumentar el nimero de subgranos recristalizados describiendo mejor los datos
experimentales, aunque aln persiste la separacion de polos basales para el ensayo en TD. Se
indica en magenta el caso de referencia que se tomara de aqui en mas para evaluar la influencia
del resto de los pardmetros estudiados.

3.2. Influencia del radio inicial

En el proceso de generacion de nuevos granos es necesario adoptar un tamafo inicial del
subgrano recristalizado que luego evolucionara segun la cinética de crecimiento seleccionada.
Se tomaron valores de ro entre 0,8 y 2 um que corresponden a 0,4 y 0,064% en relaciéon al

volumen inicial del grano padre y un factor de movilidad constante m = 10 m3/s.

240
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2 c
2 180 4 2000
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1 0.8 15
— ] () —20
160 v T T T v T T T T 0 T T T
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Figura 4: Curvas de fluencia simuladas para distintos valores radio inicial de los subgranos

(izg.) y evolucién del nimero de subgranos recristalizados con la deformacién (der.).

Valores de ro crecientes adelantan el comienzo de la recristalizacién pero también provocan una
saturacion temprana del proceso. El primer efecto se manifiesta en las curvas de carga, en un

ablandamiento del material (en comparacién con la respuesta del modelo sin considerar CDRX)
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que comienza a menores deformaciones, mientras que la saturacién se traduce en un
crecimiento marcado de la pendiente do/de. Este cambio no es representativo del
comportamiento del material e indicaria que ceso el proceso de CDRX. Respecto a la evolucién

de la textura se comporta en forma similar al caso anterior.

3.3. Influencia de la probabilidad de creacion de subgranos

La probabilidad de creacion de nuevos granos se asume proporcional al tamafio del grano padre
y de su deformacion en ese paso de modo de activar el proceso si supera un valor elegido al
azar. Se analiza la influencia del factor de proporcionalidad entre 0,1 y 0,3. Los resultados
obtenidos se muestran en la Fig. 5 donde puede observarse que el inicio del ablandamiento no
se modifica en el rango estudiado y que la aparicién de saturacién en las curvas de evolucion de

namero de granos DRX vuelve a manifestarse en un endurecimiento indeseado del material.
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Figura 5: Curvas de fluencia simuladas (izq.) y evolucién del nimero de subgranos

recristalizados con la deformacién (der.) para distintos valores del factor de probabilidad (forob).

3.4. Influencia del umbral de tamafio del subgrano

El umbral de tamafio de grano es la fraccién de volumen del subgrano respecto a su grano padre
a partir de la cual el nuevo grano participa en el calculo autoconsistente. La Fig. 6 muestra las
respuestas tension-deformacion y evolucién de nro. de granos para umbrales decrecientes a
partir del 5%. Los umbrales menos restrictivos llevan a un comienzo mas temprano de la CDRX
como también la saturacidn, tal como se vio en la seccion 3.2. Aunque no son mostradas, la

evolucidén de textura sigue un comportamiento similar a los casos previos.
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Figura 6: Curvas de fluencia simuladas (izg.) y evolucién del nimero de subgranos
recristalizados con la deformacion (der.) para distintos valores del factor de tamafio (fiam).

4. CONCLUSIONES

En este trabajo se implementé un modelo de CDRX basado en la densidad de dislocaciones
incluido en el esquema VPSC a fin de simular el efecto de dicho fendmeno de recristalizacion en
el comportamiento mecénico de una chapa de Zn-Cu-Ti. La ley de endurecimiento por densidad
de dislocaciones implementada logra capturar la anisotropia de la respuesta en traccion uniaxial
en distintas direcciones respecto a la de laminacion de la chapa y brinda informacion a nivel de
cada grano padre, necesaria para determinar el inicio del proceso de CDRX. Se analiz6 la
influencia de varios parametros del submodelo de CDRX y se logré modificar el comportamiento
de las curvas tension-deformacion encontrando una marcada disminuciéon de la tasa de
endurecimiento del material, compatible con la evidencia experimental. Respecto a la evoluciéon
de la textura, en todos los casos analizados se desarrollaron las mismas componentes
principales con una disminucion de las intensidades al tener en cuenta la CDRX, aproximéandose
a las intensidades medidas.

La obtencion de datos experimentales referentes a la evolucidon microestructural durante la
CDRX, complementarios a los disponibles hasta ahora (por ejemplo, mapeo EBSD ex situ
mediante ensayos secuenciales con seguimiento de la microestructura en regiones
representativas) brindarian informacion mas detallada sobre fraccion de volumen de material
recristalizado, dependencia con la orientacion del grano padre, reorientacion de nuevos

fragmentos (dngulo y eje de misorientacién), posibilidad de fragmentacién por maclado, etc.
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Estas tareas, que permitiran la calibracién/validacion del modelo presentado, se estan abordando

en trabajos en curso.
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