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Resumen.

La descripcion de la evolucién microestructural es de importancia fundamental en procesos donde la
energia térmica es la fuerza impulsora. Esto en parte es debido a que el estado térmico induce diferentes
configuraciones microestructurales que afectan fuertemente a la respuesta del material. Generalmente,
la implementacion de un modelo particular para predecir evolucién microestructural estd asociada a
la restriccién de poder ser aplicado a un nimero reducido de materiales. Cuando un material difiere
de aquél implementado, se debe programar un nuevo modelo trabajando a bajo nivel en el cédigo. El
objetivo principal de este trabajo es el disefio de una herramienta computacional suficientemente flexible
para representar un amplio rango de materiales, reduciendo de esta manera la necesidad de re-escribir
cddigo. El disefio orientado a objetos es elegido como paradigma para el desarrollo de la solucién. Se
presenta un ejemplo de aplicacion para la aleacién de titanio Ti6AI4V.
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1. INTRODUCCION

En procesos donde la energia térmica es la fuerza impulsora de cambios microestructurales
y de la deformacion del cuerpo, es esencial modelar las variaciones de las propiedades de los
materiales en términos de la temperatura y de la historia térmica. Un buen ejemplo de este tipo
de procesos son los tratamientos térmicos. Sin embargo, son los procesos de soldadura los més
complejos de describir desde el punto de vista microestructural, debido a que se caracterizan por
historias térmicas arbitrarias de enfriamiento/calentamiento. M4s atn, en este tipo de problemas
la descripcion microestructural es importante debido a los cambios rdpidos de temperatura que
inducen diferentes configuraciones a nivel microestructural. De acuerdo a Oddy et al. (1989)
para determinar correctamente las tensiones residuales de soldadura, los efectos de los cambios
microestructurales sobre las propiedades materiales deben ser tenidos en cuenta.

Actualmente, se pueden encontrar diferentes modelos para describir la evolucién microes-
tructural de materiales. Pueden clasificarse en dos grandes grupos tomando como caracteristica
fundamental la escala de longitud en la que son formulados (Xiao et al., 2012). Los mds bara-
tos desde el punto de vista computacional son los modelos macro-escala. En estos modelos la
microestructura se describe en términos de variables internas que representan informacién esta-
distica sobre el proceso, como lo son la fraccion de fase y el tamafio de grano. Por otro lado, se
encuentran enfoques mas modernos, aunque computacionalmente mas caros, que formulan los
modelos en la escala de las caracteristicas microestructurales. Este tipo de modelos son referi-
dos como modelos meso-escala. En este trabajo se adoptan modelos macro-escala para modelar
la evolucién microestructural, debido a que son los mas econdémicos desde el punto de vista de
la complejidad computacional (Lindgren, 2007).

Generalmente, la implementacion de un modelo microestructural en particular tiene asociada
la restriccion de que puede ser aplicado a un ntimero reducido de materiales. Cuando un mate-
rial difiere mucho de aquel modelo implementado, uno nuevo debe ser codificado. Por ejemplo,
modelos que describen el comportamiento microestructural de aleaciones de titanio, como lo
es la aleacion Ti6Al4V, son implementados de tal manera que s6lo aquel material puede ser
considerado. Otro ejemplo es el modelo de Kirkaldy (Kirkaldy y Venugopalan, 1984) que s6-
lo describe el comportamiento microestructural de aceros de baja aleacion. El objetivo de este
trabajo es disefiar e implementar un marco computacional que sea capaz de representar el com-
portamiento microestructural de un amplio rango de materiales, sin requerir re-escribir codigo
0, al menos, reducir esta tarea.

A fin de recabar los requerimientos del marco computacional a implementar, se analiza el
comportamiento microestructural de la aleacion de titanio Ti6Al4V y de la aleacién de acero
AISI 1060. Primero se introducen brevemente las generalidades que caracterizan el compor-
tamiento microestructural del acero AISI 1060 para condiciones de enfriamiento, en donde se
supone que cada transformacion tiene lugar en un rango de temperatura caracteristico y sin su-
perponerse (Lee et al., 2009). Luego, se propone y se estudia en detalle un modelo que describe
la evolucion microestructural de la aleacion Ti6Al4V. Este modelo debe poder ser aplicado a
historias térmicas arbitrarias, caracteristicas de procesos de soldadura.

En el caso de la aleacion de titanio, la etapa de calentamiento se caracteriza por la formacién
de la fase 3 y la disolucion de las otras fases, identificadas como variantes de la fase «. Algunos
autores (Babu et al., 2005) suponen que en problemas de soldadura esta etapa puede ser descrip-
ta por medio del diagrama de equilibrio. A pesar de esto, modelos de disolucidon mas complejos
se pueden encontrar en (Kelly, 2004) y (Murgau et al., 2012). Para la etapa de enfriamiento,
el proceso es generalmente descripto como un proceso de enfriamiento continuo, donde la fa-
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se 3 descompone en variantes de la fase . En este tipo de modelos, generalmente se supone
que cada transformacion tiene lugar en rangos de temperatura caracteristicos de una manera se-
cuencial sin superponerse (Rios y Villa, 2011; Jones y Bhadeshia, 1997). Sin embargo, en este
trabajo se presentan variantes que permiten modelar transformaciones simultdneas.

Las transformaciones microestructurales pueden ser clasificadas en transformaciones difusi-
vas y no difusivas. Por ejemplo, la formacion de ferrita y perlita en aceros pueden ser considera-
dos procesos controlados por difusion, mientras que la formacién de martensita es considerado
un proceso no difusivo. También se encuentran transformaciones mixtas, como lo es la forma-
cion de bainita, sin embargo, se pueden encontrar trabajos (Lee et al., 2009) en donde se modela
esta transformacién como una transformacién difusiva.

El modelo de Kirkaldy es un modelo ampliamente utilizado (Lindgren, 2007; Oddy et al.,
1996; Kim, 2012) para describir transformaciones difusivas en aceros de baja aleacion. Co-
mo menciona Watt et al. (1988) este modelo es interesante, ya que, una vez implementado, un
amplio rango de aceros de baja aleacion pueden ser representados sélo especificando su com-
posicion quimica. Un enfoque diferente se adopta en este trabajo, ya que la restriccidn a aceros
de baja aleacion limita el alcance del presente estudio. Alternativamente, las transformaciones
difusivas se describen por medio del modelo de Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK)
(Johnson y Mehl, 1939; Avrami, 1941; Kolmogorov, 1937), mientras que las transformaciones
instantdneas o no difusivas, como lo es la formacién de martensita, se modelan por medio de la
ecuacion de Koistinen-Marburger (Koistinen y Marburger, 1959).

Este trabajo se estructura de la siguiente manera. En la Seccién 2 se introducen brevemente
los modelos que se utilizan para describir la cinética de las transformaciones. En la Seccion
3, la descripcién computacional de la cinética de las transformaciones microestructurales se
estudia en detalle introduciendo la nocién de diagramas de flujo. En la Seccion 4 se discute
la implementacién de un marco computacional para modelar la evoluciéon microestructural de
materiales. Luego, en la Seccion 5, el marco computacional propuesto se utiliza para reproducir
la experiencia realizada por Babu et al. (2005). Finalmente, las conclusiones se presentan en la
Seccién 6.

2. MODELADO DE TRANSFORMACIONES

En esta seccidn se introducen brevemente los materiales a ser estudiados y los modelos que
se utilizan en la descripcion de los diferentes procesos involucrados en la evolucién microes-
tructural de materiales.

2.1. Materiales a ser modelados

Los materiales a ser analizados son las aleaciones Ti6Al4V y AISI 1060. La aleacién Ti6Al4V
es una aleacion que se caracteriza por tener dos fases, a y (3, y que contiene 6,1 % de alumi-
nio y 4% de vanadio por peso (Crespo, 2011). Cuando se enfria desde la fase sélida (3, la
fase sélida o comienza a formarse debajo de la temperatura (3-transus, 7T}, considerada igual
a Tl = 1273K. A medida que la temperatura baja, se conforman diferentes morfologias de
«. Las morfologfas que involucran transformaciones difusivas son: « borde de grano, oy, y o
Widmanstitten, «,,. La formacién de martensita, «, y o masiva, «,,, estdn asociadas a trans-
formaciones no difusivas caracteristicas de un enfriamiento répido: T < —410Ks™! para o/, y
—410Ks™! < T < —20Ks™! para a,y,.

En el presente trabajo, las morfologias de « asociadas a transformaciones difusivas que serdn
modeladas son « borde de grano y o Widmanstitten. En el caso de transformaciones no difusi-
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vas, se modelan martensita y v masiva como una sola estructura microestructural denotada por
a/. Se consideraran historias térmicas arbitrarias para este material.

En lo que sigue se describe el comportamiento microestructural del acero AISI 1060 para una
historia térmica de enfriamiento, en donde se supone que cada transformacidn tiene lugar en un
rango de temperatura caracteristico y sin superponerse (Lee et al., 2009). De esta descripcion se
espera llamar la atencion sobre las caracteristicas compartidas por el modelado microestructural
del titanio. La aleacién AISI 1060 es un acero con 0,61 % de carbono. Durante una etapa de
enfriamiento la fase austenita v descompone en tres estructuras diferentes por medio de un
proceso difusivo. En el rango de temperatura Ae; < T < Aes v descompone en a-ferrita; lo
hace en perlita cuando B, < T < Ae;; y descompone en bainita cuando M, < T < B,.
Debajo de la temperatura My, se forma martensita como un producto de una transformacion
no difusiva. En lo anterior, Aes denota la temperatura en la cual a-ferrita puede comenzar
a precipitar, Ae; denota la temperatura eutectoide en la cual la perlita empieza a formarse, B,
denota la temperatura de comienzo de la transformacién bainitica y M, denota la temperatura de
comienzo de martensita. Como puede observarse, desde un punto de vista general, esta aleacion
de acero se caracteriza por estar sometida a transformaciones difusivas y no-difusivas en rangos
de temperaturas caracteristicos, como asi también lo esté la aleacion de titanio Ti6Al4V.

2.2. Transformaciones difusivas: modelo JMAK

Un modelo ampliamente utilizado para describir transformaciones difusivas isotérmicas e
isocinéticas es el modelo de Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK), que estd dado por la
siguiente expresion

yi = Yi(1 — e, (1)

donde y; son las fracciones de las fases «; que presenta el material, Y; es la maxima fraccion
transformada de la fase a; considerada igual a la fraccién de equilibrio de la fase en cuestion, y
m; y b; son pardmetros cinéticos que dependen de la temperatura. La expresion diferencial de
este modelo esta dada por

m;—1
1

. my Yi—yi) ™
i = () (P52 @

yi(to) = 0. (3)

Es conocido que este modelo describe bien la cinética de transformaciones isotérmicas, pu-
diéndose extender a procesos no-isotérmicos adoptando la hipétesis de que el mismo se puede
describir por medio de un conjunto de pasos isotérmicos aplicando la regla de la aditividad
(Scheil, 1935; Cahn, 1956). La ecuacién anterior se puede integrar haciendo uso directo de la
regla de la aditividad por medio del método del tiempo ficticio (Hildenwall y Ericsson, 1977),
donde el tiempo de incubacién no-isotérmico se estima a partir de datos isotérmicos. Asi, de-
notando por 74(7},) al tiempo de incubacién isotérmico, se tiene que el tiempo de incubacién
no-isotérmico se completard cuando la suma

"L A
S = S 4)
27T
toma el valor de la unidad. En este caso At¢; es el incremento utilizado en la discretizacion
temporal y 7; la temperatura. Luego, la fraccién de la fase y; en el tiempo actual ¢,, esta dada
por _
Yin = Yin(1 — e bin(Bntmi) o) (5)
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donde el tiempo ficticio 7,; toma la siguiente expresion

1

Y min —1
r=In(——"— bi M (6)
(Y;',n - yi,n—l) 7

Los pardmetros cinéticos se estiman de los datos de diagramas TTT de la aleacion modelada.

En este trabajo el modelo JMAK se modifica para incorporar el comportamiento inerte de
ciertas fases durante el transcurso de la transformacién difusiva modelada. Un ejemplo de esta
transformacién es la transformacion 3 — «,, + o, en donde la fase o’ es inerte. En este caso
la ecuacion (5) se re-escribe como

Yin = Xl,n(]- - €_bi’”(At”+T:)miyn); (7)

donde se ha introducido el término X;,, = Y; ,, — y, »—1 siendo p la fase inerte.

2.2.1. Modelado de precipitacion simultanea de fases

En la formulacién anterior no se considera la posibilidad de que ocurran transformaciones
simultdneas, limitacion que muchas veces resulta muy restrictiva. Por ejemplo, en el caso de la
aleacion Ti6Al4V es de interés poder describir simultineamente la descomposicion de la fase
3 en las morfologias v, y cy. De acuerdo con Murgau et al. (2012), este fendmeno se puede
describir simultdneamente teniendo en cuenta que

Yan = Yaw,n + yag,n' (8)

Luego de trabajar con dicha expresion y con los modelos JIMAK correspondientes, se llega al
siguiente modelo: primero se evalia y,,, , por medio de

Yagin = Xap (1 — e loan(@Fm) T80y gy 1, 9)
con )
Xa n Mag,n —1
7 =1In ’ ba, "0 (10)
(Xa,n - (yag,nfl + yaw,nl)) -
para luego calcular y,,, , como
Yo = Xan(l — e—baw,n(AthrT;:)’"aw'") — Yoyt (11)
con )
XCV n ) My ,n —1
7. =1n : Deyy w0 (12)
(Xan - (yag,nfl + yaw,nfl)

Adicionalmente, en este trabajo se estudid otro caso de precipitacion simultidnea de fases. En
el caso de la aleacion de titanio Ti6Al4V se observa experimentalmente (Gil Mur et al., 1996)
que durante etapas de calentamiento, si hay martensita presente, o/ descompone en [ + v,
difusivamente. Adoptando la hipétesis de que es posible despreciar la variacion de la fase a
durante este proceso, y de que es posible modelar la evolucién de la fraccién de martensita por
medio de

m
(X/

Yoy = € Ve (Bt o f(@), (13)
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se llegan a las siguientes ecuaciones para la reaccién o — (3 + )

1— Yan N
Yo = 17— (Yorn-1 — /™)) +yp o, (14)
— Yagn—1
Ya,n — Yayn—1 o

yaw,n == —g<ya’,an - 6f( )) + yaw,nflu (15)
11— yag,n—l

Yagn = Yagn—1, (16)

Yorn = €, (17)

en donde adicionalmente se consideré que en cada paso de tiempo la cantidad de martensita
disuelta Ay, ,, se distribuye proporcionalmente en la fases «,, y 5. Notar que Murgau et al.
(2012) modelan o — (3+«,) introduciendo una fraccién de equilibrio esperada de martensita,
un dato adicional dificil de conseguir.

2.3. Transformaciones difusivas: modelo de Kelly

En el caso de la aleacion de titanio Ti6Al4V, Kelly (2004) describi6 la disolucion de o, + ay
en (§ como una transformacién difusiva donde el crecimiento de 3 se supone gobernado por una
ley parabdlica. Asi, el crecimiento de 3 se describe por

Y = Yo fpm(At 4 77)"7, (18)

donde el tiempo ficticio 7,; estd dado por

2
* yﬁﬂ’b—l
T, =1, (19)

y la funcién f, , en el caso de la aleacion de titanio Ti6Al4V tiene la expresion
fon = fo(Tn) = 2,20 x 107317988821 (20)

2.4. Transformaciones no difusivas

La formacion de martensita se caracteriza por ser una transformacion no difusiva, con tem-
peraturas criticas de inicio M, y de fin M. La cinética de la formacion de martensita es gene-
ralmente descripta por medio de la ecuacién de Koistinen-Marburger (KM) (Koistinen y Mar-
burger, 1959) que esta dada por

Y = Yo" (1 — M), 21
donde y,"* es la fraccion de la fase matriz retenida en el tiempo correspondiente a M, y el
parametro 7 es una constante especifica del material modelado.

Hay casos de enfriamiento rapido que se caracterizan por la formacion incompleta de mar-
tensita, dejando abierta la posibilidad de que ocurran transformaciones de caracter difusivo.
Para modelar este comportamiento, Murgau et al. (2012) proponen modificar el modelo KM

con la siguiente expresion

ymm = (y(])wS - Yoap,n) (1 - er(Tn_MS)) ) (22)

donde «, es la fase matriz.
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2.5. Modelos de disolucién instantianea y diagramas de equilibrio

En problemas de soldadura se encuentra frecuentemente la utilizacion de modelos de disolu-
cion instantdnea para describir el comportamiento de la martensita durante la etapa de calenta-
miento. Esto es, cuando se alcanza la temperatura de disolucién, Ty,,, la martensita presente se
disuelve instantineamente contribuyendo a las otras fases. Por ejemplo, en el caso de la aleacion
Ti6Al4V se supone que esta contribucion tiene la siguiente forma

Yawn = ya’,n—1<Ya,n - yag,n—l) + Yaw,n—1, (23)
Ysn = ya’,nflyﬁ,n + Yz n—1- (24)

Durante la etapa de calentamiento si no hay martensita, generalmente (Babu et al., 2005;
Lindgren, 2007; Goldak y Akhalaghi, 2005) se asume que la transformacion sigue el diagrama
de equilibrio. En este trabajo, en el caso del material Ti6Al4V, la etapa de calentamiento se
describe por medio de modelos mds complejos.

2.6. Logica para describir historias térmicas arbitrarias

Generalmente, los modelos microestructurales son disefiados para predecir la descomposi-
ci6én o formacion de una fase matriz caracteristica, (3 en el caso del titanio y vy en el caso de ace-
ros. Los modelos de descomposicion son estrictamente aplicados a procesos de enfriamiento,
y los modelos de formacién son aplicados a procesos de calentamiento. En el caso de historias
térmicas arbitrarias la decision de qué modelo aplicar se toma en base al diagrama de equilibrio.
Asi, como se observa en la Figura 1, para el caso de la aleacion de titanio Ti6Al4V cuando no se
alcanza el equilibrio se supone que 3 descompone si Yo, n—1 < Yan — Yagn-1 — Ya’n—1, Y Vice
versa en el otro caso. También se puede observar en la Figura 1 que se considera la posibilidad
de que transformaciones s6lido/liquido tomen lugar. Es por esto que inicialmente se pregunta si
la temperatura actual estd por debajo de T3, temperatura debajo de la cual las transformaciones
sOlido/sélido tienen lugar.

En el caso de problemas con historias térmicas arbitrarias que se caracterizan por inducir
multiples ciclos de descomposicion/formacién de la fase matriz, la transicion de un modelo de
descomposicién a uno de formacion, y vice versa, introduce el requerimiento de reinicializar
ciertas variables de estado. Ejemplos de estas variables de estado son los tiempos de incubacion
calculados por los modelos JMAK, y la fraccion de la fase matriz retenida en el momento en
que la transformacién martensitica modelada por un modelo KM comienza.

En el caso de la aleacion de titanio Ti6Al4V, la reinicializacidn de estas variables de estado
se controla por medio del diagrama de flujo que se muestra en la Figura 2. Toda la algoritmia
para resolver la evolucién microestructural comienza en el procedimiento Start, teniendo lugar
inicialmente decisiones que tienen como propdsito la reinicializacion de las variables de estado
que se especifiquen. Estas variables se reinicializardn siempre que las temperaturas criticas que
caracterizan a las transformaciones se traspasen.

Para explicar el funcionamiento de la idea propuesta, considérese el caso de un modelo
JMAK que modela la transformacién difusiva § — «, cuyo tiempo de incubacién se identi-
fica por medio de la llave (identificador) KeyJMAK18 (detalles de este componente se dan en
la Figura 4 y la seccion 3.1.1). Si dicha transformacion tiene lugar, la decision 1 seguird la rama
Y reinicializandose el tiempo de incubacién. La reinicializacién no volverd a suceder hasta que
el procedimiento decision detecte que se cambia de la rama Y a la rama N. De manera similar
se administran las demds reinicializaciones.
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Solid /Liquid |

LIDn 11

Y(‘z,n = Ya — Yayg,n—1—~ Yo' n—1

LIDn 14

| ([ Decomposition | | ([ Formation |

Figura 1: Logica propuesta para describir historias térmicas arbitrarias (Ti6Al4V).

3. DESCRIPCION COMPUTACIONAL DE LA CINETICA DE LAS TRANSFORMA -
CIONES MICROESTRUCTURALES

Unos de los objetivos de este trabajo es el desarrollo de un marco computacional que sea lo
bastante general para permitir representar la cinética de las transformaciones microestructurales
de un amplio rango de materiales, reduciendo asi la necesidad de re-escribir c6digo a la hora de
describir cambios de fase en otras aleaciones.

En ciencias de la computacion estd muy extendido el uso de diagramas de flujo para espe-
cificar un algoritmo o conjunto de pasos para resolver un problema (Bohl y Rynn, 2007). Es
por esto que, por ejemplo, el algoritmo que se sigue para calcular la evolucién microestructural
de un material pueda ser especificado en términos de un diagrama de flujo. En este trabajo, se
propone extender el uso de diagramas de flujo para definir el comportamiento material a nivel
microestructural. Esto es, se propone definir el comportamiento material por medio de un con-
junto de propiedades materiales, el tipo de repuesta térmica (is6tropa, ortotropica, etc.), el tipo
de respuesta mecdnica (eléstica, elasto-pldstica, etc.) y un diagrama de flujo para especificar la
cinética de las transformaciones microestructurales. De esta manera, cada componente del dia-
grama de flujo se codifica sélo una vez, eventualmente reutilizados cuando se define un nuevo
material.

Para la confeccion de diagramas de flujo se utilizan dos tipos de cajas o representaciones gra-
ficas: decisiones, denotadas por medio de diamantes, y procedimientos, denotados por medio
de cajas rectangulares. Generalmente, cada procedimiento estard describiendo una transforma-
cion, o parte de una transformacioén. Cuando se dibujen los diagramas de flujo se utilizardn las
inscripciones LID y TID. Su propésito es identificar los componentes (una explicacion detallada
de ellos se dard cuando se describa la implementacion informaética).

En esta seccion, el material Ti6Al4V serd analizado desde el punto de vista de diagramas de
flujo.
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Start

TID5 LID 6
ProbeField KeyProbes

Field T'

Figura 2: Diagrama de flujo para la reinicializacion de variables de estado.

3.1. Aleacion de titanio Ti6Al4V

En esta seccién se proponen modelos para la descomposicidn y formacion de la fase 3 del
material, adicionalmente considerando la fase liquida. Los datos materiales que se presentan
fueron extraidos de los trabajos de Kelly (2004), Murgau et al. (2012) y Anca et al. (2011).

En la Figura 3 se observa la 16gica para tratar el cambio de fase s6lido-liquido. Para tempera-
turas mayores que 73, sélo 3 y liquido pueden existir. Es por esto que, primero, el procedimiento
InstantaneousDissolution, TID 7, es utilizado para hacer cero todas las fracciones de las fases
excepto de la fase liquida. Luego, la fraccion de la fase liquida, f;, se calcula de acuerdo con el
diagrama de equilibrio, TID 8, que tiene la siguiente expresion

1 siT > Eiq
T — Tsel .
= To <T <Ty
.fl (T) ﬂiq - Tsol S1 l lig (25)
0 siT < Ty

donde Ty, = 1877K'y T}, = 1933K son las temperaturas de solidus y liquidus, respectiva-
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TID 7 LID 8

InstantaneousDissolution

Form Liquid

TID 8 LID 9

EquilibriumDiagram

Liquid

TID 9 LID 0

PhaseUpdate

B

TIDO Y

return

Figura 3: Diagrama de flujo para el manejo de cambios de fase s6lido-liquido.

mente. Luego, la cantidad de la fase (3 se calcula en el procedimiento PhaseUpdate, TID 9, de
acuerdoconyg =1 — fi.

3.1.1. Descomposicion de

El diagrama de flujo que caracteriza la descomposicion de (3 se muestra en la Figura 4. En
dicha figura se podrdn encontrar los procedimientos y las decisiones a las que se haga referencia
a continuacion, salvo en los casos en donde se mencione explicitamente otra figura.

Durante las transformaciones de estado solido la fase liquida no estd presente, es por esto que
por medio de un procedimiento InstantaneousDissolution, TID 13, la fase liquida se hace cero.
La formacion de las fases oy y o, se describe de acuerdo a la cinética de las transformaciones
difusivas utilizando modelos JMAK, donde la formacién simultdnea de fases puede tomar lugar.
El diagrama TTT y los pardmetros cinéticos pueden observarse en las Figuras 5a y 6. El diagra-
ma de equilibrio se muestra en la Figura 5b. Se considera que las fases «,, y o, comienzan a
formarse en el rango de temperatura M, < T" < T 8610 81 Yo,y -1 + Yagn-1 + Ya'n-1 < Yan
(decisiones TID 15y 17). Se adoptaron T3 y M, igual a 1273K y 848K, respectivamente.

Durante la etapa de enfriamiento, la formacién de martensita se modela de acuerdo con el
modelo KM, tomando 7 igual a 0,005. Esta transformacion se considera que comienza en la
temperatura critica M. Transformaciones martensiticas totales se han observado (Ahmed y
Rack, 1998) para velocidades de temperatura mayores a 410Ks™!, pero para velocidades de
temperatura en el rango —410Ks™! < T < —20Ks™! debe ser considerada la posibilidad de
que transformaciones difusivas ocurran. Para poder describir el primer caso, se utiliza el modelo
KM dado por la ecuacion (21) (procedimiento KM, TID 24). Para el segundo caso, se utiliza el
modelo KM modificado dado por la ecuacién (22) (procedimiento KM, TID 25). La variacién
de la temperatura o la velocidad de enfriamiento se calcula en el rango de temperatura M, <
T < Tjs (Kelly, 2004), y se implementa en el diagrama de flujo por medio del procedimiento
ProbeField, TID 16. Este procedimiento calcula y guarda el campo especificado, en este caso
T', en una variable identificada por una llave o Key, en este caso KeyProbe16 (mds detalle se
dan en la implementacién informatica). KeyProbe16 es utilizado por las decisiones TID 21 y
TID 23, para decidir si se formard martensita. Finalmente, la cantidad retenida de /3 se calcula
por medio del procedimiento PhaseUpdate, TID 20.

Copyright © 2014 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



Mecéanica Computacional Vol XXXIII, pags. 3295-3312 (2014) 3305
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LIDn 17
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Figura 4: Diagrama de flujo para la descripcion del material Ti6Al4V para la descomposicion
de (.

La decision identificada por TID 22 verifica que la velocidad de enfriamiento se mantenga
por debajo de un umbral denotado por tol (en este caso tomado igual a —1Ks™1). Si la velo-
cidad de enfriamiento no se mantiene por debajo de este umbral se contempla la posibilidad de
que transformaciones difusivas tengan lugar. La velocidad involucrada en la decisién TID 22,
se mide en el ProbeField TID 5 y se guarda en la llave KeyProbe5 (ver Figura 2).

Las variables de estado de los modelos JMAK TIDs 18 y 19, llaves KeyJMAK18 y Keyd-
MAK19, son reinicializadas por las decisiones TIDs 1 y 4 (Figura 2). Las variables de estado
de los modelos KM TIDs 24 y 25, llaves KeyKM24 y KeyKM25, son reinicializadas por la
decisiéon TID 3 (Figura 2).

3.1.2. Formacion de (5

El diagrama de flujo para la formacién de (3 se observa en la Figura 7. En dicha figura se
podran encontrar los procedimientos y las decisiones a las que se haga referencia a continuacion,
salvo en los casos en donde se mencione explicitamente otra figura.

Si o estd presente (decision TID 14) y si Tyg < T, < Ty (decisiones TIDs 30 y 32), se
observa que la martensita comienza a disolverse en «,,+ 3 por medio de un mecanismo difusivo.
Para modelar la disolucién o/ — «,, + [ se utiliza el modelo JMAK dado por las ecuaciones
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Figura 6: Parametros JMAK para la aleacion de titanio Ti6Al4 V.
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(14-17), debido a que la formacion simultanea de fases debe ser considerada (procedimiento
JMAK TID 33). Los parametros cinéticos JMAK de esta transformacion fueron tomados de
Gil Mur et al. (1996) y se especifican en la Figura 6. La funcién que describe el tiempo de
incubacidn para el caso isotérmico se muestra en la Figura 5a. Las temperaturas criticas 7y, y
Tyo se toman igual a 1073 K y 600 K, respectivamente.

TID 14

N Y
Yo' n—1 >0
TID 26 I LID 27 LIDn 26 LIDy 30
KellyDissolution \/
Form N
TID 31 | LID 0 HDn 31
TID 27 LID 28 r— Dissoluti
nstantaneousDissolution
PhaseUpdate
Dissolve o
Olyy
Form j
Form ay,
N
v LIDn 0
Ya,n >0
LIDy 0 TID 0
return TID 33 LID 0
LIDn 29 / \ JMAK KeyJMAK33
TID 29 LID 0 -
PhaseUndat Dissolve o
aseUpdate Form f3
Qg Form ay,
Simultaneous oy

Figura 7: Diagrama de flujo para la descripcion de la formacién de la fase 3 de la aleacion de
titanio Ti6Al4V.

La temperatura critica Ty, se toma como temperatura de disoluciéon para la martensita, lo
cual significa que luego de sobrepasar esta temperatura, o se disuelve completamente, i.e.
Yo = 0, y las fracciones de las fases o, y ( se calculan de acuerdo con las ecuaciones (23)
y (24), respectivamente. En el diagrama de flujo esto se refleja por medio del procedimiento
InstantaneousDissolution, TID 31.

Si la fraccién de la fase o' es cero, o, y o, forman 3. El modelo de Kelly, dado por la
ecuacion (18), se utiliza para describir la reaccioén o, + oy — 3 (procedimiento KellyDissolu-
tion, TID 26). Se supone que la fase «,, se disuelve primero (procedimiento PhaseUpdate, TID
27), y una vez que su valor es cero (decisién TID 28), a, comienza a disolver (procedimiento
PhaseUpdate, TID 29).

Las variables de estado del modelo JIMAK TID 33, llave KeyJMAKS3, son reinicializadas
por la decision TID 3 (Figura 2).

4. IMPLEMENTACION INFORMATICA

En esta seccion se discute el disefio de un software que sea capaz de representar el comporta-
miento microestructural de un amplio rango de materiales. De las descripciones realizadas para
los materiales AISI 1060 y Ti6Al4V (en mayor detalle para el material Ti6Al4V), un conjun-
to de caracteristicas comunes pueden ser extraidas y utilizadas como requerimientos que serdn
tenidos en cuenta en el disefio de la solucion informética.
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Especificar la cinética de las transformaciones microestructurales por medio de diagramas
de flujo fue concebido como idea fundamental. De los diagramas de flujo que se muestran en
las Figuras 3, 4 y 7, se puede observar que decisiones y procedimientos son necesarios para
modelar el comportamiento de los materiales. Sea F' un campo escalar, luego distintos tipos de
decisiones son necesarias, a saber

= Decisiones delimitadas por ambos lados, esto es el campo F' estd delimitado por los va-
lores Fyy Fi dela forma Fjy < F' < Fy.

= Decisiones delimitadas por la izquierda, esto es Fjy < F'.

= Decisiones delimitadas por la derecha, esto es F' < Fj.

= Decisiones delimitadas por la derecha con una tolerancia, esto es |F' — F}| < tol.
= Decisiones testeando igualdad, esto es F' == F}.

En este trabajo el disefio que se propone es pensado haciendo uso de una filosofia Orienta-
da a Objetos (O0O). En este contexto, los campos involucrados, como asi también las variables
internas, son identificados por medio de una instancia de la clase Key (una llave). En los dia-
gramas de flujo que se observan en las Figuras 4 y 7, se puede ver que los modelos JIMAK y
KM estan asociados a una llave o Key. En el caso de los modelos IMAK estas llaves identifican
las variables internas que denotan los tiempos de incubacién no-isotérmicos. En el caso de los
modelos KM, las llaves son utilizadas para identificar yéWS (ver ecuacién (21)).

Los procedimientos necesarios para construir los diagramas de flujo estdn dados por

= Procedimiento JMAK: se utiliza para describir transformaciones difusivas.

= Procedimiento InstantaneousDissolution: se utiliza para describir la disolucién instanta-
nea y completa de una fase o conjunto de fases.

= Procedimiento EquilibriumDiagram: se utiliza para describir la evoluciéon microestructu-
ral de acuerdo con el diagrama de equilibrio.

» Procedimiento Koistinen-Marburger: se utiliza para describir transformaciones no-difusivas,
como lo es la formacion de martensita.

= Procedimiento PhaseUpdate: se utiliza para actualizar la fraccién y; de una fase oy ha-
ciendousodelaley y, = 13" \y, Yi» donde nj, es el nimero de fases e [ es el conjunto
de indices que identifica a cada una de las fases modeladas.

» Procedimiento KellyDissolution: es utilizado para describir transformaciones difusivas
adoptando una ley parabdlica para el crecimiento de la fase siendo analizada.

= Procedimiento ProbeField: se utiliza para muestrear un campo que es especificado como
dato, siendo almacenado en la variable identificada por Key.

= Procedimiento Return: es utilizado para denotar el fin del paso actual.
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El objetivo es codificar tan s6lo una vez estos procedimientos y decisiones. Luego, distintos
comportamientos materiales pueden ser modelados por medio del ensamblado de los distintos
componentes del diagrama de flujo. Para esto, los distintos procedimientos deben ser especifi-
cados y configurados con los pardmetros fenomenoldgicos correspondientes al material que se
estd analizando. Por ejemplo, cuando se utiliza un procedimiento JMAK al menos las fracciones
de equilibrio, y los pardmetros b; y m; deben ser especificados. Con el fin de relacionar cada uno
de los componentes del diagrama de flujo, cada componente es identificado por medio de un
identificador tnico (ID) denotado en las figuras por TID. Los lazos o links entre los diferentes
componentes se especifican por medio de Link IDs y son denotados por LIDs.

A continuacién se presenta un ejemplo para tener una idea de cémo se especifica en la prac-
tica uno de los procedimientos que conforma el diagrama de flujo que describe la cinética de las
transformaciones microestructurales. Se debe mencionar que el marco computacional propues-
to se implemento en el software de multi-fisica Oofelie (Cardona et al., 1994) que dispone de un
intérprete de instrucciones. A modo de ejemplo en el Cédigo 1 se puede observar un conjunto
de instrucciones que declaran un procedimiento JMAK y lo configuran con los datos caracteris-
ticos del material en cuestién. En la linea 1 se define el diagrama de flujo £ 1owchart. Luego,
en la linea 2 se define el procedimiento JMAK que es configurado en las lineas subsiguientes,
especificando entre otras cosas su identificador TID (linea 3) y el enlace del siguiente compo-
nente en el diagrama de flujo LID (linea 4). Por tdltimo, en la linea 14 se agrega el componente
jmak?2 al diagrama de flujo f1owchart.

Codigo 1 Ejemplo: especificacion de un procedimiento JMAK

FlowChart flowchart;

JMAK jmak2;

jmak2 .TID (2);

Jmak2.LIDO (70);
Jmak2.set JMAKmi (miB2Agbf) ;
Jmak2.set JMAKbi (biB2Agbf) ;
jmak2.setIncubationTime (tAgbf);
jmak?2.setEquilibriumPhaseFraction (yegAf);
Jjmak2.setPhaseToPredict (phaseAlphaGB) ;

flowchart.addFlowChartComp (jmak?2) ;

5. EJEMPLO DE APLICACION Y VALIDACION

En esta seccion se reproduce numéricamente el experimento realizado por Babu et al. (2005),
para validar el marco computacional implementado y el modelo desarrollado para la aleacién
de titanio Ti6Al4V. La historia térmica que caracteriza a este experimento se detalla en la Fi-
gura 8a. En la Figura 8b se puede observar la comparacion entre los resultados obtenidos con
el modelo presentado en este trabajo, los obtenidos con el modelo de Charles Murgau et al. y
los resultados experimentales. Como se puede apreciar, los resultados obtenidos muestran una
buena concordancia con los obtenidos por Murgau et al. (2012) y con las mediciones experi-
mentales. Por completitud, en la Figura 8c se muestran las fracciones calculadas para cada una
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Figura 8: Historia térmica, resultados obtenidos y mediciones experimentales.

6. CONCLUSIONES

La modelizacién de transformaciones microestructurales difusivas y no difusivas de los ma-
teriales Ti6Al4V y AISI 1060 fueron estudiadas con modelos formulados en la macro-escala.
En este contexto, el material AISI 1060 fue brevemente analizado, mientras que la aleacién de
titanio Ti6Al4V se estudi6 en detalle. En el caso de la aleacion de titanio se propuso un modelo
microestructural capaz de ser aplicado a procesos caracterizados por historias térmicas arbi-
trarias, que a pesar de diferir de los modelos existentes en pequeios detalles, permite analizar
en profundidad la cinética de las transformaciones microestructurales de la aleacion de titanio
Ti6Al4V por medio de considerar diagramas de flujo.

El uso de diagramas de flujo se adopté como herramienta fundamental para definir la cinética
de las transformaciones microestructurales. Luego, se discuti6 brevemente la implementacion
de un marco computacional para la modelacion microestructural. Para validar esta implementa-
cién y el modelo que se desarroll6 para la aleacién de titanio Ti6Al4V, se reprodujo numérica-
mente la experiencia realizada por Babu et al. (2005). De los resultados obtenidos se concluy6
la validez del marco computacional y del modelo.
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Se tiene como trabajo futuro estudiar modelos microestructurales formulados en la meso-
escala. También, gran parte del trabajo estara dirigido a obtener formulaciones meso-escala que
sean tratables desde el punto de vista del costo computacional.
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