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RESUMO 

 

A obtenção de dados experimentais que descrevam a cinética de 

transformação de fases nos aços inoxidáveis, e expressões do tipo JMA para a 

previsão destas frações, é fundamental para a determinação de ciclos térmicos 

para processamento termomecânico ou soldagem dos aços inoxidáveis dúplex 

que não possibilitem a formação de fases deletérias, como sigma e chi. Contudo, 

a variedade de mecanismos de transformação (e a dificuldade experimental para 

descrever todas as possíveis ocorrências de formação de fase sigma em 

diferentes ciclos térmicos) torna inviável a utilização de experimentação como 

única forma de previsão das microestruturas formadas, sendo a simulação 

computacional uma ferramenta importante para suprir tal carência. Deste modo, a 

validação experimental de simulações de equilíbrio termodinâmico e de cinética de 

transformações de fase trará confiabilidade a estas simulações, permitindo seu 

uso seguro. O presente projeto tem por objetivo avaliar a cinética das 

transformações de fase em aços inoxidáveis dúplex através de simulação 

computacional do equilíbrio de fases e da cinética das transformações de fases, 

validando as simulações com resultados experimentais. Particularmente, 

pretende-se avaliar a possibilidade de previsão, por simulação computacional, da 

cinética de formação das fases sigma e chi no intervalo de 650°C a 950°C em 

aços inoxidáveis dúplex (UNS S31803) e superdúplex (UNS S32750), que já vem 

sendo estudados experimentalmente pelo grupo de pesquisa coordenado pelo 

proponente deste projeto de pesquisa. 

 

Palavras-chave: aços inoxidáveis dúplex, transformação de fases, simulação 

computacional, fase sigma, fase chi. 
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1. INTRODUÇÃO E JUSTIFICATIVA, COM SÍNTESE DA BIBLIOGRAFIA 

FUNDAMENTAL 

Transformações de fase em aços dúplex. 

Aços inoxidáveis dúplex são amplamente utilizados em situações que 

demandem a combinação de alta resistência mecânica, alta tenacidade e grande 

resistência a corrosão1-5. São ligas Fe-Cr-Ni-Mo-N, com microestrutura típica 

composta por 40-45% de ferrite e 55-60% de austenita, obtidas após tratamento 

de solubilização entre 1000°C e 1200°C, seguido de resfriamento em água6. 

No entanto, pode ocorrer a formação de fases intermetálicas ricas em 

cromo e molibdênio, notadamente as fases chi e sigma, durante o aquecimento 

entre 600°C e 1000°C, resultando em fragilidade, associada a grande redução da 

resistência a corrosão, devido ao empobrecimento em cromo das regiões 

adjacentes a estas fases. Usualmente a formação de fase chi se dá nos instantes 

iniciais de envelhecimento, em temperaturas inferiores a 700°C, com posterior 

consumo de chi para a formação de fase sigma; assim, a fase chi formada age 

como local para nucleação heterogênea de fase sigma 6-14.  

Os mecanismos de formação destas fases intermetálicas são semelhantes. 

As evidências experimentais mostram que acima de 850°C a formação se dá pela 

precipitação direta a partir da ferrita, com nucleação heterogênea nos contornos 

de grão ferrita-ferrita e interfaces ferrita-austenita, gerando morfologia de 

partículas isoladas. Para temperaturas inferiores, a taxa de nucleação 

heterogênea aumenta, possibilitando inclusive a precipitação descontínua; em 

alguns casos, é possível a ocorrência de decomposição eutetóide da ferrita em 

austenita e fase sigma15-16. 

A fração de fase intermetálica, e particularmente de fase sigma, pode ser 

descrita por uma expressão do tipo Johnson-Mehl-Avrami (JMA), como mostrada 

na Eq. 1, onde f é a fração de fase intermetálica formada (0<f<1) após um 
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envelhecimento isotérmico por um período de tempo t, com k definido na Eq. 2, 

onde Q é a energia de ativação para formação de fase sigma, R é a constante 

universal dos gases (8,31 J.mol-1.K-1), e o expoente n, também chamado de 

expoente de Avrami, pode assumir valores enre 0,5 e 2,5 em processos de 

crescimento controlado por difusão, ou valores de 1 a 4, ou superiores, no caso de 

precipitação descontínua ou crescimento controlado por reações de interface17. 

 ntkef .1            Eq. 1 
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   Eq. 2 

Em envelhecimentos entre 700°C e 850°C por até 10 h observa-se que n 

pode variar entre 7 (nos estágios iniciais de formação) para valores inferiores a 0,7 

após 10 h de envelhecimento17; ao passo que entre 850°C e 900°C por até  

40 min18, pode-se encontrar n=4,11. Contudo, não há descrição nestes 

trabalhos17-18 de valores para a energia de ativação para formação da fase sigma. 

 

Trabalhos do grupo de pesquisa do proponente deste projeto. 

O grupo de pesquisa do proponente deste projeto tem grande parte dos 

seus esforços concentrados na descrição das transformações de fase em aços 

inoxidáveis dúplex envolvendo a formação de fase sigma e suas implicações, 

particularmente no comprometimento de sua resistência a corrosão7,8,19-26. A 

seguir, alguns desdobramentos importantes para o escopo deste projeto serão 

descritos. 
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Um fato que merece especial atenção é a nucleação heterogênea de fase 

sigma em aços dúplex e superdúplex, ocorrendo preferencialmente nos contornos 

de grão ferrita-ferrita e interfaces ferrita-austenita em temperaturas superiores a 

800°C. Exemplos deste tipo de nucleação heterogênea podem ser encontrados 

nas Figuras 1 e 227-32. Todavia, é possível a ocorrência de precipitação 

descontínua, gerando estruturas lamelares como a da Figura 1(b), que também 

poderia ser resultado de decomposição eutetóide da ferrita em austenita e sigma; 

comprova-se, no entanto, que a fração de austenita permanece praticamente 

constante ao longo dos processos de envelhecimento enquanto há a nucleação e 

crescimento de sigma a partir da ferrita29,30,33, tornando esta hipótese pouco 

provável.  

 

 
Figura 1. Aço UNS S31803 envelhecido a 900°C por (a) 3min e (b) 1h. Sigma é a 

fase branca, ferrita a fase mais escura, e a fase que decora os contornos de grão 

da austenita em (b) são nitretos de cromo. Ataque de Behara modificado29.  
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Figura 2. Aço UNS S32750 envelhecido a 900°C por 10min. Sigma é a fase 

branca, ferrita a fase mais escura. Ataque de Behara modificado27.  

 

Em menores temperaturas de envelhecimento, a nucleação de fases 

intermetálicas como sigma passa a ser também homogênea no interior da ferrita 

original, como mostram as Figuras 3 e 4; contudo, além de fase sigma observa-se 

a formação de fase chi, já que seu maior teor de molibdênio, quando comparada à 

sigma, a torna facilmente distinguível da fase sigma em imagens de elétrons 

espalhados como a da Figura 4. Nesta, ainda se observa a formação de nitretos 

de cromo nas interfaces ferrita-austenita, graças ao fornecimento de N pela 

austenita e Cr pela ferrita31. A mesma formação de nitretos de cromo pode ocorrer 

em temperaturas superiores, como mostra a Figura 1(b)29. 

Constata-se ainda que o crescimento de fase intermetálica se dá pelo 

consumo da ferrita presente22-33, como mostra a Figura 5, sem transformações de 

fase detectáveis na austenita (como exemplificam as Figuras 3 e 4), apesar de 

existirem evidências do crescimento da fase sigma formada a partir da austenita 

presente após o total consumo da ferrita; exemplo disto é apresentado na Figura 

5, onde após 10h de envelhecimento a 800°C, apesar do total consumo de ferrita, 
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ainda há crescimento da fração de sigma, resultante do consumo da austenita 

presente. A partir de dados como o da Figura 5 é possível a criação de diagramas 

Tempo-Temperatura-Precipitação (TTP) de fase sigma, como o mostrado na 

Figura 6.  

 

 
Figura 3. Aço UNS S31803 envelhecido a 650°C, com fase sigma formando-se a 

partir da ferrita original. Ataque eletrolítico de KOH (2Vcc, 1 min)31.  

 

 
Figura 4. Aço UNS S31803 envelhecido a 650°C por 360h, com fases sigma, chi e 

nitretos de cromo formando-se a partir da ferrita original, sem indícios de 

transformação de fases na austenita. Imagem de elétrons retroespalhados31. 
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Figura 5. Frações volumétricas de ferrita e austenita do aço UNS S31803 

envelhecido a 800°C33. 

 

 
Figura 6. Diagrama TTP do UNS S3180333. 
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Com uma ampla gama de dados sobre a cinética de formação de sigma, 

como os mostrados na Figura 6, pode-se determinar expressões do tipo JMA para 

previsão da fração transformada. Na Figura 7 observa-se a comparação entre a 

fração de fase sigma obtida experimentalmente e a calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 750°C obtida em trabalho 

recente deste proponente33, que indica como valor médio do expoente de Avrami  

n = 0,915, e como energia de ativação a para formação de fase sigma um valor de 

185 kJ.mol-1, equivalente à energia de ativação para difusão do Cr na ferrita, que 

provavelmente é o mecanismo controlador da cinética de formação de fase sigma. 

A expressão JMA obtida, quando comparada a resultados experimentais entre 

700°C e 850°C, fornece valores de fração de fase sigma com coeficiente de 

correlação R²>0,93. 

 
Figura 7. Fração de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 750°C33.  
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Desafios deste projeto. 

A obtenção de dados experimentais que descrevam a cinética de 

transformação de fases nos aços inoxidáveis, e expressões do tipo JMA para a 

previsão destas frações, é fundamental para a determinação de ciclos térmicos 

para processamento termomecânico ou soldagem dos aços inoxidáveis dúplex 

que não possibilitem a formação destas fases deletérias. Contudo, a variedade de 

mecanismos de transformação (e a dificuldade experimental para descrever todas 

as possíveis ocorrências de formação de fase sigma em diferentes ciclos térmicos) 

torna inviável a utilização de experimentação como única forma de previsão das 

microestruturas formadas, sendo a simulação computacional uma ferramenta 

importante para suprir tal carência. 

Deste modo, a validação experimental de simulações de equilíbrio 

termodinâmico e de cinética de transformações de fase trará confiabilidade a estas 

simulações, já que apesar da existência de bases de dados termodinâmicos e de 

difusão (como a base de dados TCFe6 para o software Thermocalc, com 

excelente descrição termodinâmica das fases sigma e chi, e a base de dados de 

difusão MOB2 para o software DiCTra)34, poucos são os trabalhos de validação de 

simulações na literatura35-39. 

 

2. OBJETIVOS 

O presente projeto tem por objetivo avaliar a cinética das transformações de 

fase em aços inoxidáveis dúplex através de simulação computacional do equilíbrio 

de fases e da cinética das transformações de fases, validando as simulações com 

resultados experimentais. Particularmente, pretende-se avaliar a possibilidade de 

previsão, por simulação computacional, da cinética de formação das fases sigma e 

chi no intervalo de 650°C a 950°C em aços inoxidáveis dúplex (UNS S31803) e 

superdúplex (UNS S32750), que já vem sendo estudados experimentalmente pelo 
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grupo de pesquisa coordenado pelo proponente deste projeto de pesquisa. 

 

3. METODOLOGIA 

Neste estudo de cinética de transformação de fases, os materiais que serão 

estudados experimentalmente para validação das simulações computacionais são 

descritos na Tabela 1. A Tabela 2 descreve os tratamentos térmicos de 

solubilização a que estes aços foram submetidos, e a Tabela 3 descreve os 

envelhecimentos realizados em cada um dos materiais para a obtenção de 

diferentes estágios de formação de fases intermetálicas. 

 

Tabela 1. Identificação e composição química (%massa) dos aços inoxidáveis que 

serão estudados nesta proposta. 

Material 

UNS  
Cr Ni Mo N C Mn Si outros 

Condição de 
fornecimento 

S32750 24,95 6,91 3,79 0,263 0,015 0,43 0,26 *.*.* 
barras 

solubilizadas 

S31803-A 22,48 5,74 3,20 0,162 0,018 1,42 0,35 Cu 0,15 
Chapas 

solubilizadas 
S31803-B 22,20 5,70 2,98 0,161 0,016 1,60 0,44 V 0,07 

 

 

Tabela 2. Tratamentos de solubilização realizados. 

Material UNS  Ciclo térmico de solubilização realizado 

S32750 30 min a 1100°C, resfriamento em água 

S31803-A 30 min a 1175°C, resfriamento em água 

S31803-B 30 min a 1120°C, resfriamento em água 
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Tabela 3. Tratamentos de envelhecimento realizados. 

Material UNS  Ciclos térmicos de envelhecimento isotérmico realizados 

S32750 

De 1 min a 1032h a 650°C, 700°C, 750°C, 800°C, 850°C, 900°C ou 950°C 

S31803-A 

S31803-B De 1 min a 1032h a 700°C, 750°C, 800°C, 850°C ou 900°C 

 

As atividades deste trabalho serão realizadas em quatro grandes etapas, 

descritas nos itens que seguem; o cronograma global destas atividades está 

descrito na Tabela 4.   

A. Mecanismos de transformação de fases: através de análises por microscopia 

óptica (MO) e por microscopia eletrônica de varredura (MEV) pretende-se 

determinar os mecanismos de transformação das fases ferrita e austenita dos 

aços solubilizados em amostras contendo as fases sigma e chi. A quantificação 

das fases será realizada por estereologia quantitativa de imagens obtidas por MO 

(com ataques seletivos a fases intermetálicas, como o eletrolítico em KOH) e 

imagens de MEV, principalmente nos estágios iniciais de transformação, onde a 

fração transformada é pequena e o tamanho das fases formadas é diminuto; serão 

utilizadas também imagens de elétrons retroespalhados e análises químicas por 

espectroscopia de energia dispersiva de raios-X (EDS), para permitir a 

diferenciação de fases sigma, chi e nitretos de cromo. A fração de ferrita poderá 

ser determinada ou por estereologia quantitativa após ataque de Beraha (seletivo 

a ferrita), ou com medidas magnéticas através de ferritoscópio. Também será 

utilizada difratometria de raios-X para identificação das fases presentes em 

diferentes condições de envelhecimento. 

B. Determinação do equilíbrio termodinâmico: nesta etapa objetiva-se a 

determinação do equilíbrio termodinâmico através de simulação computacional, 

utilizando o software Thermo-Calc e bases de dados dedicadas. Além disso, 



SIMULAÇÃO COMPUTACIONAL DAS TRANSFORMAÇÕES DE FASE EM AÇOS INOXIDÁVEIS DÚPLEX 
Proponente: Rodrigo Magnabosco 

CNPq, Chamada PQ 10/2010 
30 de julho de 2010 

 

 

Página 13 de 20 

pretende-se realizar a validação das simulações através da comparação destas 

com resultados das frações de fases estáveis após longos tempos de 

envelhecimento nas temperaturas de interesse (obtidas por estereologia 

quantitativa) e com resultados de composição química das fases por EDS. 

C. Simulações de cinética de transformação de fases: determinados os 

mecanismos de formação de fases chi e sigma, serão realizadas simulações da 

cinética de transformação de fases utilizando o software DiCTra e bases de dados 

dedicadas. A princípio, serão utilizados três modelos geométricos de células 

computacionais: planar (simulando nucleação em interface ferrita/austenita, com 

crescimento na direção da ferrita, ou nucleação em interface ferrita/ferrita, com 

crescimento preferencial para um dos grãos de ferrita, como mostra a Figura 8-a); 

cilíndrico (representando nucleação em interface ferrita/ferrita, sem crescimento 

preferencial para qualquer um dos grãos de ferrita, apresentado na Figura 8-b); e 

esférico (considerando nucleação em interface ferrita/ferrita, ou em ponto triplo, 

ou nucleação homogênea no grão de ferrita, sem crescimento preferencial para 

alguma direção, apresentado na Figura 8-c). 

D. Geração de relatório final. 

 

Tabela 4. Cronograma de atividades do projeto. 

 Duração (meses) 

Atividade 1-3 4-6 7-9 10-12 13-15 16-18 19-21 22-24 25-27 28-30 31-33 34-36 

A             

B             

C             

D             
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Figura 8. Modelos geométricos de células computacionais que poderão ser 

utilizados nas simulações de cinética: (a) planar, (b) cilíndrico, (c) esférico. O 

núcleo, de dimensão principal indicada como 10-9 m, será considerado como 

sendo de fase chi ou sigma, dependendo das condições de simulação. 

 

4. CONTRA-PARTIDA 

O Centro de Desenvolvimento de Materiais Metálicos do Centro 

Universitário da FEI – CDMatM-FEI – dispõe de ampla estrutura laboratorial para 

execução das linhas de pesquisa a que se propõe, propiciada quase em sua 
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totalidade pela FEI, como descrito abaixo. Os itens em negrito serão diretamente 

utilizados na execução desta proposta: 

 Software Thermo-Calc e bases de dados dedicadas (como a TCFe6). 

 Software DiCTra e bases de dados dedicadas (como a MOB2).  

 Microscópio eletrônico de varredura CAMSAN CS3200, com EDS. 

 Difratômetro de raios-X Shimadzu XRD-7000, com tubo de radiação Cu-K 

ou Cr-K e banco de dados ICDD. 

 Forno tubular Lindberg (1200°C) com relê de estado sólido e retorta 

preparada para tratamentos sob vácuo ou atmosfera de N2. 

 Dois fornos tubulares Grion (1000°C) com relê de estado sólido e retorta 

preparada para tratamentos sob vácuo ou atmosfera de N2 (obtidos com 

recursos do Projeto 478447/2008-6 aprovado no Edital MCT/CNPq 14/2008). 

 Forno poço Lindberg (1200°C) com relê de estado sólido e retorta 

preparada para tratamentos sob vácuo ou atmosfera de N2. 

 Duas muflas Jung (1400°C) com relê de estado sólido. 

 Forno Carbolite "botton-load" (1800°C) com relê de estado sólido. 

 Forno Combustol (1000°C) com convecção forçada. 

 Microscópio LEICA DMLM acoplado a sistema de análise digital de 

imagens Q500/W. 

 Politriz semi-automática ABRAMIN-Struers. 

 1 sistema para polimento e ataque eletrolítico LECTROPOL-Struers. 

 1 cortadeira com disco diamantado MINITON-Struers. 

 3 cortadeiras metalográficas com discos abrasivos. 

 2 embutidoras metalográficas semi-automáticas. 

 15 lixadeiras/politrizes metalográficas manuais com discos de 200 mm. 

 1 lixadeira de desbaste de 300 mm de disco, 1500 RPM. 

 Potenciostato AUTOLAB 20, eletrodos de referência e vidrarias. 

 Forno de Indução Grion com capacidade de fusão de 25kg de aço. 
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 Máquina universal de ensaios MTS servo controlada de 250 kN de capacidade 

máxima, dotada de ampla gama de acessórios. 

 Máquina universal de ensaios LOS hidráulica de 40 T. 

 Máquina universal de ensaios mecânica INSTRON de 3 T. 

 Máquina universal de ensaios mecânica KRATOS de 2 T. 

 Laminador de produtos planos, com cilindros de 200 mm de mesa e 190 mm de 

diâmetro, luz máxima de 20 mm, instrumentado com células de força para 

medição da força de laminação e célula de torque acoplada a um dos cilindros 

para medição de torque de laminação. 

 Prensa hidráulica de duplo efeito de 40 T cada atuador, instrumentada. 
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