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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 KJMA 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 a simulação computacional cinética de 

formação de fase sigma num aço inoxidável dúplex, verificando se estas são 

capazes de descrever resultados de envelhecimento de um aço dúplex UNS 

S31803 entre 700 °C e 900 °C, previamente estudado neste grupo de pesquisa. 

 

Palavras-chave: aço inoxidável dúplex, transformação de fases, simulação 

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

FUNDAMENTAL 

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 ferrita 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 Kolmogorov-Johnson-Mehl-Avrami (KJMA), 

como mostrada na Eq. 1, onde f é a fração de fase intermetálica formada (0<f<1) 

após um 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 
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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. 

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. 

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 227-34. 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 
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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.  

 
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.  

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

consumo da ferrita presente22-33, como mostra a Figura 3, sem transformações de 

fase detectáveis na austenita; exemplo disto é apresentado na Figura 3, onde após 

10h de envelhecimento a 800°C, apesar do total consumo de ferrita, ainda há 

crescimento da fração de sigma, resultante do consumo da austenita presente. A 



SIMULAÇÃO COMPUTACIONAL DA FORMAÇÃO DE FASE SIGMA EM AÇOS INOXIDÁVEIS DÚPLEX 
Proponente: Rodrigo Magnabosco 

Projeto para bolsa do PBIC-FEI 
30 de agosto de 2017 

 

 

Página 6 de 14 

partir de dados como o da Figura 3 é possível a criação de diagramas Tempo-

Temperatura-Precipitação (TTP) de fase sigma, como o mostrado na Figura 4.  

Com uma ampla gama de dados sobre a cinética de formação de sigma 

pode-se determinar expressões do tipo KJMA para previsão da fração transformada. 

Nas Figuras 5 a 9 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 entre 700 °C e 900 °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. 

Trabalho recente deste grupo de pesquisa35 mostrou a possibilidade de 

simulação da formação de fase sigma através do software DICTRA em temperatura 

onde, em condições de equilíbrio, coexistiam as fases ferrita, austenita e sigma, 

com diferentes disposições geométricas das fases, e composição química 

considerando apenas os principais elementos da composição, Fe, Cr, Ni, Mo e N. 

Todavia, em temperaturas mais baixas, onde a saturação de nitrogênio na austenita 

é atingida, levando a necessidade de precipitação de nitretos de cromo, o modelo 

computacional enfrenta divergências que impedem seu avanço. Uma solução para 

este problema vem de trabalho de simulação em campo de fase, publicado na 

literatura neste ano36, no qual a simulação é realizada desconsiderando-se a 

presença de N na composição química. Tal simplificação é factível também para 

simulações em DICTRA, já que o modelo termodinâmico de fase sigma não prevê 

a presença deste elemento. Assim, tentar estender a faixa de simulação adotada no 

último trabalho publicado deste grupo35 para outras pode ser possível, e merece 

investigação mais aprofundada. 
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Figura 3. Frações volumétricas de ferrita e austenita do aço UNS S31803 

envelhecido a 800°C33. 

 
Figura 4. Diagrama TTP do UNS S3180333. 
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Figura 5. Fração de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 700°C33.  

 

Figura 6. 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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Figura 7. Fração de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 800°C33.  

 

Figura 8. Fração de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 850°C33.  
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Figura 9. Fração de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a 

expressão JMA para o aço UNS S31803 envelhecido a 900°C33.  

2. OBJETIVOS 

O presente projeto tem por objetivo a simulação computacional cinética de 

formação de fase sigma num aço inoxidável dúplex, verificando se estas são 

capazes de descrever resultados de envelhecimento de um aço dúplex UNS 

S31803 entre 700 °C e 900 °C, previamente estudado33 neste grupo de pesquisa, 

cujos resultados estão mostrados nas Figuras 5 a 9. 

3. METODOLOGIA 

O aço inoxidável a simular é o mesmo estudado em trabalho anterior33, e tem 

composição química descrita na Tabela 1. O objetivo é criar modelos de simulação 

da cinética de formação de fase sigma no software DICTRA, considerando-se 

apenas os elementos Fe, Cr, Ni e Mo, e analisando-se como os modelos 

geométricos podem influenciar na simulação, e se os resultados destas reproduzem 

os resultados experimentais das Figuras 5 a 9. 
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Tabela 1. Composição química (%massa) do aço inoxidável a estudar. 

Cr Ni Mo N Mn Si V Fe 

22,20 5,70 2,98 0,160 1,60 0,44 0,07 balanço 

 

As atividades deste trabalho serão realizadas em quatro grandes etapas, 

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

descrito na Tabela 2.   

A. Revisão da literatura: o bolsista de iniciação científica que conduzirá o projeto 

deverá realizar revisão crítica da literatura, com o objetivo de contextualizar a 

importância de se conhecer a cinética de formação de fase sigma no processamento 

e desempenho de aços inoxidáveis dúplex, entender os mecanismos de formação 

de fase sigma e sua cinética, e os métodos de simulação já estudados, criando o 

arcabouço necessário para a condução das etapas práticas do projeto, e a 

discussão dos resultados 

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. Esta etapa é 

necessária para definição da composição química inicial das fases ferrita e austenita 

nas frações em volumes declaradas no trabalho original33, além da determinação 

da condição de equilíbrio em cada uma das temperaturas de envelhecimento a 

estudar. 

C. Simulações de cinética de transformação de fases: determinadas as 

condições de equilíbrio iniciais de ferrita e austenita, e do equilíbrio nas 5 

temperaturas de envelhecimento a estudar (700 °C, 750 °C, 800 °C, 850 °C e 900 

°C), serão realizadas simulações da cinética de transformação de fases utilizando 

o software DiCTra e bases de dados dedicadas. A princípio, será utilizado modelo 

geométrico simples de célula computacional, com difusão unidirecional e interface 

plana (simulando nucleação de sigma em interface ferrita/austenita, com 
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crescimento na direção da ferrita, ou nucleação em interface de ferrita, ambas com 

crescimento preferencial para um dos grãos de ferrita, como já realizado em 

trabalho do grupo35. Após os testes de aderência dos resultados desta simulação 

aos resultados experimentais mostrados nas figuras 5 a 9, novas geometrais de 

simulação, considerando difusão radial ou esférica, podem ser pesquisadas. 

D. Geração de relatórios parcial e final. 

Tabela 2. Cronograma de atividades do projeto. 

 Duração (meses) 

Atividade 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

A             

B             

C             

D             
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