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Resumen. En este trabajo se simula el proceso de recristalizacion con crecimiento de grano en
materiales metélicos. El algoritmo desarrollado se basa en un autémata celular cuyas reglas
de seleccion utilizan el método de Monte Carlo. Dicho algoritmo permite variar: el tamafio y
la fraccion de particulas de segunda fase, la temperatura del tratamiento térmico, el porcentaje
de deformacion en frio de la probeta y la distribucion de densidad de dislocaciones, la energia
de borde de grano y la auto difusion del material.

A partir de las simulaciones se determinan el porcentaje de recristalizacion y el tamafio del
grano recristalizado en funcion del tiempo, los cuales se utilizan para estudiar las cinéticas de
los procesos involucrados.

La cinetica del proceso de recristalizacion es analizada mediante la ecuacién Kolmogorov-
Johnson-Mehl-Avrami (KJMA) la cual describe las transformaciones de fase a temperatura
constante y muestra como varia la constante de Avrami (5) y el exponente de Avrami (n), con
la temperatura del tratamiento térmico, el porcentaje de trabajo en frio y la densidad de
dislocaciones. La cinética de crecimiento del grano recristalizado se analiza estudiando la
velocidad de crecimiento de grano.

Para los sistemas bifasicos estudiados en este trabajo se observa que, a una temperatura de
recocido dada, la velocidad de recristalizacion parte de cero, se incrementa hasta alcanzar un
valor méximo y posteriomente disminuye en forma exponencial hasta anularse, momento en el
cual se detiene el crecimiento de grano.
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1 INTRODUCCION

Luego de que un metal ha sido trabajado en frio y posteriormente recocido experimenta
cambios microestructurales, a fin de disminuir la energia acumulada en forma de
dislocaciones producidas durante la deformacion (Burke and Turnbull 1952). Esa disminucion
de la energia se logra a través de mecanismos de reduccion y distribucion de los defectos en la
red cristalina. Entre los mecanismos que producen esos cambios microestructurales se
encuentran:

e laabsorcion de defectos puntuales y migracion de dislocaciones de alto angulo.
¢ lareduccion de la superficie total del limite de grano.

El primer cambio microestructural corresponde a la formacion de nuevos granos, es decir a
la recristalizacion, y el segundo al crecimiento de grano (Totten and Mackenzie 2003). De esa
forma se logra la eliminacién de las tensiones internas del metal a medida que disminuye la
densidad de dislocaciones (Burke and Turnbull 1952).

La fuerza impulsora de la recristalizacion proviene de la energia almacenada durante el
trabajado en frio. La deformacién acumulada debe ser suficiente para proporcionar nucleos
para la recristalizacion y para proporcionar la fuerza motriz necesaria para sostener su
crecimiento, durante el tratamiento térmico.

El proceso de recristalizacion presenta caracteristicas especificas relacionadas con el
tamafo y la fraccion de particulas de segunda fase, la temperatura de recocido, el porcentaje
de trabajo en frio de la probeta y la distribucion de densidad de dislocaciones, la energia de
borde de grano y la auto difusion del material.

La temperatura a la cual se produce recristalizacion disminuye a medida que el tiempo de
los tratamientos térmicos aumenta. La relacion entre el porcentaje de material recristalizado y
la temperatura esta dada por la ecuacion de Arrhenius

La temperatura a la cual se inicia la recristalizacion disminuye a medida que aumentan la
energia almacenada. La nucleacion y el crecimiento ocurren mas rapido o se producen a
menor temperatura, cuando un material se encuentra altamente deformado.

El tamafio de grano recristalizado depende principalmente de la cantidad de deformacion,
siendo mas pequefio para grandes cantidades, dado que una mayor cantidad de energia
acumulada, proporciona mas nucleos por unidad de volumen

Los limites de grano son sitios privilegiados para la nucleacion, por lo tanto para un
tamafio inicial de grano mas grande, se dispone de un menor nimero de puntos de nucleacion,
con lo cual se obtiene una tasa de nucleacion baja, y el porcentaje de recristalizacion es mas
lento.

Las particulas de segunda fase juegan un papel muy importante en las aleaciones, tanto en
el proceso de la nucleacién como durante el crecimiento del grano recristalizado. El tamafio
de las particulas, y en menor medida su distribucidn, determinan si éstas inducen a la
nucleacion o si, por el contrario, pueden llegar a inhibir la migracion de bordes de grano por
pinzamiento de los mismos. Numerosos estudios (Humphreys y Hatherly 2004) han
demostrado que la estimulacion de la nucleacién por las particulas de segunda fase ocurre
cuando ellas son de gran tamafio, mientras que el pinzamiento de los bordes de grano
(conocido como el efecto de Zener) es un efecto de las particulas pequefias.

Una vez completada la recristalizacion, la microestructura de los granos recristalizados no
es estable todavia. La energia limite de grano actla ahora como una fuerza motriz para el
crecimiento de los granos con el fin de disminuir el nimero de granos por unidad de volumen,
en otras palabras, disminuye el area total de estos limites. Esto puede ocurrir de dos maneras:
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1. de forma continua, es decir, con el crecimiento continuo del tamafio de grano
medio, lo que se conoce como crecimiento normal de grano.
2. de forma discontinua, con el crecimiento acelerado de solo algunos granos, lo que
se denomina crecimiento anormal de grano
Al igual que en la recristalizacion, el crecimiento del grano es un proceso activado
térmicamente. Sin embargo, la fuerza motriz para el crecimiento del grano es de
aproximadamente dos oOrdenes de magnitud mas pequefia que la fuerza motriz de la
recristalizacion (Burke and Turnbull 1952).

Aunque existe mucha bibliografia, tanto de resultados experimentales como de simulacion
que estudian solamente el crecimiento de grano o sélo la recristalizacion de los metales, son
escasos los estudios de crecimiento de los nuevos granos recristalizados desde su nucleacion.
El objeto de este trabajo es el de estudiar la cinética de crecimiento de los nuevos granos
recristalizados a través de los datos obtenidos por simulaciones del proceso de
recristalizacion, a la vez que se estudia la cinética de recristalizacion de sistemas bifasicos.

2 TRATAMIENTO REALIZADO A LOS RESULTADOS DE LAS
SIMULACIONES

Durante el proceso de recristalizacion, los nuevos granos primero nuclean y luego crecen.
En el presente trabajo se analiza la cinética de recristalizacion y la cinética del crecimiento del
nuevo grano recristalizado.

Las simulaciones de recristalizacion se realizaron aplicando un algoritmo previamente
desarrollado que se basa en Autématas Celulares con reglas de seleccidn basadas en el método
de Monte Carlo.

Para el sistema monofasico, las simulaciones se realizaron utilizando los algoritmos
presentados por Cattaneo y Silvetti en 2011 y 2010, y para el sistema bifasico mediante el
algoritmo presentado por Cattaneo y Silvetti en 2012.

La cinética del proceso de recristalizacion se analiza utilizando el modelo de Johnson-
Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK) (Humphreys y Hatherly 2004). Este modelo asume que
los nucleos se forman con una velocidad N y que van consumiendo la matriz deformada con
una velocidad G. En el caso general se puede describir la evolucion de la fraccion
recristalizada, F, como se indica en la ecuacion 1:

F=1-expcA") 1)

donde n es el coeficiente de Avrami, t el tiempo de recocido y £ es una constante que
depende de la temperatura segun la ley :

_ _Q
B = Fyexp(--2) (@)

donde f es una constante que es funcidon de otros parametros, como la composicion
quimica, el tamafio de grano o la reduccién en frio, Q es la energia aparente de activacion para
la recristalizacion, R la constante de los gases perfectos y T es la temperatura absoluta.

La cinética de crecimiento de grano del sistema bifasico se analiza mediante la ecuacién 3,

propuesta por Cattaneo et al. en 2011
t

D=D, +Ae- ®3)
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Donde D, representa el tamafio de grano limite, A es igual a la diferencia entre el tamafio
inicial de grano y el tamafio de grano limite y zes una constante de tiempo

3 RESULTADOS

Los datos obtenidos de las simulaciones son:
e La fraccion recristalizada o porcentaje de recristalizacion en funcion del tiempo de
simulacion (lazos de autémata celular).
¢ El tamafio de grano recristalizado en funcion del tiempo de simulacion.

Con el primer conjunto de datos analizamos la cinética de recristalizacion, para ello
construimos las graficas de Avrami linealizando la ecuacion 1, con lo que se obtiene la
constante # y el coeficiente n, que permiten calcular la energia aparente de activacion
mediante la ley expresada en la ecuacion 2.

Con el segundo conjunto de datos se analiza la cinética de crecimiento del grano
recristalizado, mediante la ecuacion 3.

Las simulaciones se realizaron para Aluminio bifasico con particulas de segunda fase
insolubles.
Los parametros de aluminio utilizados son:
e Calor de difusion en borde de grano Q = 15000 Cal/mol
e Energia de borde de grano »=0,6 J/m?
e Temperatura de fusion Tr= 933K
e Mobdulo de corte G = 26*10° N/m2
e Modulo del vector de Burgers b = 0,286*10° m.
Se definié un microcristal de 0,8x10° m de lado, y una matriz inicial de grano con un
tamario medio de grano de 10,97 um.
Las temperaturas seleccionadas para realizar las simulaciones fueron: 573K, 673K, 773Ky
873K.
Los sistemas de segunda fase analizados fueron:
e para particulas de radio 0,4 um se usaron fracciones de particula de segunda fase de
0,02; 0,04 y 0,06
e para la fraccion de particulas de segunda fase de 0,06 se usaron particulas de
0,4 um, 1,2 umy 2,0 um de radio.

3.1 Cinética de recristalizacion

En la figura 1 se muestra el gréfico de Avrami para el sistema de 0,02 de fraccion de
particulas de segunda fase con tamafio de 0,4 um. En ella se observa que el modelo JKMA
ajusta a los datos de las simulaciones.
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Figura 1: Gréafico de Avrami para el sistema de 0,02 de fraccion de particulas
de segunda fase con tamafio de 0,4 um
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Con los resultados del ajuste de Avrami se reconstituyeron las curvas S de recristalizacion,
en la figura 2 se muestran las curvas de recristalizacion de los datos de las simulaciones y las
reconstituidas a partir de los parametros de Avrami para el sistema de 0,04 de fraccion de
particulas de segunda fase con tamafio de 0,4 um. Se puede observar que a medida que se
incrementa la temperatura del ensayo, las curvas reconstituidas tiene una mejor aproximacion

a los datos simulados.
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Figura 2: Curvas de recristalizacion para el sistema de 0,04 de fraccion de particulas
de segunda fase con tamafio de 0,4 um

En la tabla 1 se muestran parametros de Avrami determinados, y la energia aparente de

activacion para la recristalizacion calculada, para cada sistema simulado.

Sistema Condiciones de Temp B n Q
simulacion (K) (KJ/mol)

Fs=0,02 %wc=73% 573 0,0009 0,71 74

Rp=0,4pm 6=3,37.10" (1/m?) 673 0,013 0,55

2=2,38 um 773 0,061 0,47
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873 0,18 0,38
F4=0,04 %wCc=75% 573 0,002 0,70 72
R,=0,4um 6=5,08.10" (1/m? 673 0,02 0,55
4=1,89 um 773 0,10 0,45

873 0,29 0,37
F+=0,06 %wWCc=75% 573 0,002 0,71 72
R,=0,4um 6=6,8.10" (1/m?) 673 0,03 0,56
4=1,65 um 773 0,14 0,45

873 0,41 0,37
F+=0,06 %wc=71% 573 0,0005 0,75 78
R,=1,2um 6=2,27.10%(1/m?) 673 0,009 0,56
A=4,94 um 773 0,05 0,46

873 0,14 0,39
F+=0,06 %wc=71% 573 0,0002 0,81 84
R,=2um 6=2,02.10"%(1/m?) 673 0,004 0,62
4=8,24 um 773 0,02 0,52

873 0,08 0,44

Tabla 1: Parametros de Avrami y energia aparente de activacion para todos los sistemas

La figura 3 muestra como varia el exponente de Avrami para todos los sistemas bifasicos
estudiados en funcion de la temperatura de recocido.
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Figura 3: Exponente de Avrami para todos los sistemas bifésicos.

En la figura 3 y en la tabla 1, se puede observar que a medida que la temperatura de
recocido aumenta, la constante de Avrami () se incrementa mientras que el coeficiente de
Avrami (n) disminuye.

La figura 4 muestra el ajuste de la expresion logaritmica de la ecuacién 2 para los
sistemas bifasicos simulados. A partir del ajuste de las pendientes obtenidas se obtiene la
energia aparente de activacion del proceso de recristalizacion. Los resultados para los distintos
sistemas estudiados se expresan en la tabla 1. Se observa que la energia aparente de
activacion de recristalizacion es mayor para los sistemas con menor densidad de
dislocaciones, lo que es razonable ya que una menor densidad de dislocaciones indica menor
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cantidad de energia de deformacion en el estado inicial, por lo cual el sistema tiene una mayor
energia de activacion para el proceso de recristalizacion.
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Figura 4: Gréfica de Arrenius para los sistemas bifasico

3.2 Cinética de crecimiento de grano recristalizado

En la figura 5 se muestra el crecimiento de grano para el sistema simulado de 0,06 de
fraccion de particulas de segunda fase con tamarfio de particula de 0,4 um.
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Figura 5: Curvas de crecimiento de grano para el sistema de 0,06 de fraccidn de particulas
de segunda fase con tamafio de 0,4 um

A partir de los datos de tamafio de grano obtenidos en la simulacion, se calcula la velocidad
de crecimiento de grano. En la figura 6 se puede observar cémo inicialmente la velocidad
crece linealmente hasta alcanzar un valor maximo, a partir del cual decrece en forma
exponencial tendiendo a cero a tiempos de simulacién altos.
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Figura 6: velocidad de crecimiento de grano para sistema de 0,06 de fraccion de particulas de segunda fase con
tamafio de 0,4 um

Una vez determinados los tiempos a los cuales se alcanza la maxima velocidad de
crecimiento, se procedio a aplicar la ecuacion 3 para ajustar los tamafios de grano
recristalizados; este ajuste se aplica para los tiempos iguales 0 mayores que al instante en que
se logra la méaxima velocidad.

En la tabla 2 se muestran los valores de: tamafio de grano recristalizado, porcentaje de
recristalizacion y tiempo de ensayo alcanzados por cada sistema bifasico al lograr la velocidad
méaxima, ademas se muestran los parametros de ajuste para el crecimiento de grano
recristalizado empleando la ecuacion 3.

Valores para Parametros de ajuste
Condiciones de velocidad maxima
. . ., Temp
Sistema simulacién (K) alcanzada
t pr D D, A (um) T
% | (um) | (um)
F4=0,02 | %wc=73% 573 | 2500 | 35 | 1,76 | 7,70 -5,30 | 72090
R,=0,4um | §=3,37.10" (1/m?) | 673 250 37 | 163 | 9,76 7,24 | 15594
2=2,38 pm 773 50 40 | 1,63 | 9,90 7,43 | 3016
873 20 45 | 2,01 | 10,22 | -7,63 936
F4=0,04 | %wc=75% 573 | 2000 | 46 | 1,61 | 651 -4,43 | 37654
R,=0,4um | §=5,08.10"°(1/m% | 673 250 52 | 1,71 | 6,89 -4,56 5699
4=1,89 pm 773 50 55 | 1,67 | 7,05 -4,83 1228
873 20 59 | 2,05 | 7,24 -4,80 397
F4=0,06 | %wc=75% 573 | 2500 | 61 | 1,96 | 5,49 -3,14 | 25574
R,=0,4um | 5=6,8.10"° (I/m%) | 673 200 60 | 1,52 | 553 -3,66 2466
4=1,65 pm 773 50 66 | 1,74 | 561 -3,47 648
873 20 72 | 2,10 | 5,77 -3,40 226
F4=0,06 | %wc=71% 573 | 2500 | 28 | 1,56 | 7,06 -4,96 | 78564
Ry=1,2um | §=2,27.10"(1/m% | 673 250 31 | 150 | 11,20 | -8,76 | 26357
2=4,94 pm 773 50 35 | 152 | 11,79 | -931 5668
873 20 39 | 1,88 | 12,11 | -9,54 1521
F4=0,06 | %wc=71% 573 | 2500 | 20 | 153 | 7,476 | -532 | 82734

Copyright © 2013 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



Mecanica Computacional Vol XXXII, pags. 3919-3929 (2013) 3927

Rp=2um 6=2,02.10"(1/m% | 673 250 23 | 1,48 | 17,34 | -1453 | 62416
4=8,24 pym 773 50 27 | 1,52 | 16,77 | -13,95 | 10867
873 20 32 | 1,93 | 17,94 | -1505 | 3280

Tabla 2: Parametros de ajuste para el crecimiento de grano recristalizado

En la figura 7 se muestran las curvas de ajuste para el crecimiento de grano recristalizado
para el sistema de 0,06 de fraccion de particulas de segunda fase con tamafio de 1,2 um,
aplicando el ajuste propuesto en la ecuacion 3, tomando como to y Do los valores
correspondientes al de la méxima velocidad alcanzada para cada simulacion.
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Figura 7: Curvas de ajuste de crecimiento de grano a distintas temperaturas, para el sistema de 0,06 de fraccion
de particulas de segunda fase con tamafio de 1,2 um

Derivando la ecuacién 3 respecto del tiempo, se obtiene la velocidad de crecimiento de
grano:

Vv :—Ae%
T

(4)

Esta expresion es no negativa (recordemos que A es menor que cero), y para tiempos muy
grandes se hace cero, lo cual indica que el grano no crece, que alcanz su tamafio limite.

A partir de los valores de los pardmetros de ajuste obtenidos de la ecuacion 3 y aplicando la
ecuacion 4, se construye la figura 8, en la que se superponen la velocidad determinada a partir
de los resultados de las simulaciones, y la velocidad obtenida mediante la derivada de la
ecuacion 3 (ecuacion 4). En la misma se observa que la ecuacion 4 reproduce los resultados de
las simulaciones, lo que indica que el ajuste utilizado es valido para el crecimiento de grano
recristalizado.
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Figura 8: Curva de decaimiento exponencial de la velocidad y derivada de ecuacién 3 para el sistema 0,06 de
fraccion de particulas de segunda fase con tamafio de 0,4uma 773 K

4 CONCLUSIONES

Las figuras 1 y 2 nos indican que el modelo de Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov,
permite analizar la cinética de recristalizacion de los resultados de las simulaciones,
estudiando como varian los parametros de Avrami con la temperatura.

e El coeficiente de Avrami n, disminuye con el aumento de la temperatura como se
puede observar en la figura 3 y tabla 1, y los valores disminuyen a medida que
aumenta la densidad de dislocaciones, hasta alcanzar valores constante para
densidades de dislocaciones iguales o mayores a 6=3,37.10" (1/m?).

e Laconstante £ aumenta de valor a medida que aumenta la temperatura de ensayo y
aumenta su valor con el aumento de la densidad de dislocaciones.

e La energia aparente de activacion de recristalizacion, obtenida mediante el grafico
de Arrenius (figura 4) correspondiente a la constante £, disminuye a medida que
aumenta la densidad de dislocaciones del sistema, lo que indica que sistemas con
menor cantidad de energia almacenada por deformacién necesitan una mayor
energia de activacion de recristalizacion.

El grano recristalizado, presenta una velocidad méaxima de crecimiento (figura 6). Antes de
ese maximo, el grano crece en forma lineal, y posteriormente, el tamafio de grano se puede
ajustar con el modelo propuesto por Cattaneo et al. en 2011 (ecuacion 3). Este ajuste
reproduce las curvas de crecimiento de grano recristalizado (figura 7), y también reproduce las
curvas de velocidad de crecimiento de grano recristalizado (figura 8)
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