Projeto de Pesquisa

SIMULACAO COMPUTACIONAL DA FORMACAO
DE FASE SIGMA EM ACOS INOXIDAVEIS DUPLEX

Proponente: Prof. Dr. Rodrigo Magnabosco

rodrmagn@fei.edu.br

candidato a bolsa: Giovani Della Rosa Chbane
n° FEI 11.115.557-8
gi_drchbane@hotmail.com

Departamento de Engenharia de Materiais
Centro Universitario FEI

Fundacédo Educacional Inaciana Pe. Sabdia de Medeiros

30 de agosto de 2017


mailto:gi_drchbane@hotmail.com

SIMULAGAO COMPUTACIONAL DA FORMAGAO DE FASE SIGMA EM AGOS INOXIDAVEIS DUPLEX
Proponente: Rodrigo Magnabosco

Projeto para bolsa do PBIC-FEI

30 de agosto de 2017

RESUMO

A obtencdo de dados experimentais que descrevam a cinética de
transformacao de fases nos acos inoxidaveis, e expressoes do tipo KIMA para a
previsao destas fracdes, € fundamental para a determinacao de ciclos térmicos para
processamento termomecanico ou soldagem dos acos inoxidaveis duplex que nao
possibilitem a formacéo de fases deletérias, como sigma e chi. Contudo, a variedade
de mecanismos de transformacéo (e a dificuldade experimental para descrever
todas as possiveis ocorréncias de formacdo de fase sigma em diferentes ciclos
térmicos) torna inviavel a utilizacdo de experimentagcdo como Unica forma de
previsdo das microestruturas formadas, sendo a simulacdo computacional uma
ferramenta importante para suprir tal caréncia. Deste modo, a validacao
experimental de simulacbes de equilibrio termodindmico e de cinética de
transformacdes de fase trara confiabilidade a estas simulagfes, permitindo seu uso
seguro. O presente projeto tem por objetivo a simulacdo computacional cinética de
formacdo de fase sigma num aco inoxidavel duplex, verificando se estas sdo
capazes de descrever resultados de envelhecimento de um aco duplex UNS

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

Palavras-chave: aco inoxidavel duplex, transformacdo de fases, simulacao

computacional, fase sigma.
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1. INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA, COM SINTESE DA BIBLIOGRAFIA
FUNDAMENTAL

Acos inoxidaveis duplex sdo amplamente utilizados em situacdes que
demandem a combinacédo de alta resisténcia mecéanica, alta tenacidade e grande
resisténcia a corrosdo!®. Sdo ligas Fe-Cr-Ni-Mo-N, com microestrutura tipica
composta por 40-45% de ferrita e 55-60% de austenita, obtidas apos tratamento de

solubilizacéo entre 1000°C e 1200°C, seguido de resfriamento em aguab®.

No entanto, pode ocorrer a formacéo de fases intermetalicas ricas em cromo
e molibdénio, notadamente as fases chi e sigma, durante o aquecimento entre
600°C e 1000°C, resultando em fragilidade, associada a grande reducao da
resisténcia a corrosdo, devido ao empobrecimento em cromo das regides
adjacentes a estas fases. Usualmente a formacao de fase chi se da nos instantes
iniciais de envelhecimento, em temperaturas inferiores a 700°C, com posterior
consumo de chi para a formacgé&o de fase sigma; assim, a fase chi formada age como
local para nucleacéo heterogénea de fase sigma 14,

Os mecanismos de formacédo destas fases intermetalicas sdo semelhantes.
As evidéncias experimentais mostram que acima de 850°C a formacao se da pela
precipitacéo direta a partir da ferrita, com nucleagcéo heterogénea nos contornos de
grao ferrita-ferrita e interfaces ferrita-austenita, gerando morfologia de particulas
isoladas. Para temperaturas inferiores, a taxa de nucleacdo heterogénea aumenta,
possibilitando inclusive a precipitacdo descontinua; em alguns casos, é possivel a
ocorréncia de decomposicdo eutetdide da ferrita em austenita e fase sigma!®26.

A fracdo de fase intermetélica, e particularmente de fase sigma, pode ser
descrita por uma expressao do tipo Kolmogorov-Johnson-Mehl-Avrami (KIJMA),
como mostrada na Eq. 1, onde f é a fragdo de fase intermetalica formada (0<f<1)
apos um envelhecimento isotérmico por um periodo de tempo t, com k definido na

Eq. 2, onde Qs € a energia de ativagdo para formacdo de fase sigma, R é a
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constante universal dos gases (8,31 J.mol1.K1), e 0 expoente n, também chamado
de expoente de Avrami, pode assumir valores enre 0,5 e 2,5 em processos de
crescimento controlado por difuséo, ou valores de 1 a 4, ou superiores, no caso de

precipitacdo descontinua ou crescimento controlado por reacdes de interfacel’.

f=1- e(_k'tn) Eq. 1

)
RT
k - kO .e Eq 2

Em envelhecimentos entre 700°C e 850°C por até 10 h observa-se que n
pode variar entre 7 (nos estagios iniciais de formacao) para valores inferiores a 0,7
apés 10 h de envelhecimento!’; ao passo que entre 850°C e 900°C por até
40 min8, pode-se encontrar n=4,11. Contudo, ndo ha descri¢do nestes trabalhos'”
18 de valores para a energia de ativacdo para formacédo da fase sigma.

O grupo de pesquisa do proponente deste projeto tem grande parte dos seus
esforcos concentrados na descricdo das transformacfes de fase em acos
inoxidaveis duplex envolvendo a formacdo de fase sigma e suas implicacdes,
particularmente no comprometimento de sua resisténcia a corrosdo’-81%-26, A sequir,

alguns desdobramentos importantes para o escopo deste projeto seréo descritos.

Um fato que merece especial atencéo € a nucleacdo heterogénea de fase
sigma em acos duplex e superduplex, ocorrendo preferencialmente nos contornos
de gréo ferrita-ferrita e interfaces ferrita-austenita em temperaturas superiores a
800°C. Exemplos deste tipo de nucleacao heterogénea podem ser encontrados nas
Figuras 1 e 22734, Todavia, é possivel a ocorréncia de precipitacdo descontinua,
gerando estruturas lamelares como a da Figura 1(b), que também poderia ser
resultado de decomposicao eutetoide da ferrita em austenita e sigma; comprova-se,

no entanto, que a fracdo de austenita permanece praticamente constante ao longo
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dos processos de envelhecimento enquanto ha a nucleacao e crescimento de sigma

a partir da ferrita?®3°33, tornando esta hip6tese pouco provavel.

(b)

h. Sigma é a

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

da austenita em (b) sdo nitretos de cromo. Ataque de Behara modificado?®.

. W . R ~
Figura 2. Aco UNS S32750 envelhecido a 900°C por 10min. Sigma é a fase

branca, ferrita a fase mais escura. Ataque de Behara modificado?’.

Constata-se ainda que o crescimento de fase intermetélica se da pelo
consumo da ferrita presente?233, como mostra a Figura 3, sem transformacées de
fase detectaveis na austenita; exemplo disto é apresentado na Figura 3, onde apos
10h de envelhecimento a 800°C, apesar do total consumo de ferrita, ainda ha
crescimento da fracdo de sigma, resultante do consumo da austenita presente. A
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partir de dados como o da Figura 3 € possivel a criagdo de diagramas Tempo-

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

Com uma ampla gama de dados sobre a cinética de formacao de sigma
pode-se determinar expressodes do tipo KIMA para previsao da fracao transformada.
Nas Figuras 5 a 9 observa-se a comparacao entre a fracdo de fase sigma obtida
experimentalmente e a calculada segundo a expressdao JMA para 0 aco UNS
S31803 envelhecido entre 700 °C e 900 °C obtida em trabalho recente deste
proponente®3, que indica como valor médio do expoente de Avrami n = 0,915, e
como energia de ativacdo a para formacéo de fase sigma um valor de 185 kJ.mol?,
equivalente a energia de ativacao para difusdo do Cr na ferrita, que provavelmente
€ 0 mecanismo controlador da cinética de formacdo de fase sigma. A expressao
JMA obtida, quando comparada a resultados experimentais entre 700°C e 850°C,

fornece valores de fracdo de fase sigma com coeficiente de correlacdo R2>0,93.

Trabalho recente deste grupo de pesquisa®® mostrou a possibilidade de
simulacdo da formacéo de fase sigma através do software DICTRA em temperatura
onde, em condi¢des de equilibrio, coexistiam as fases ferrita, austenita e sigma,
com diferentes disposicdes geométricas das fases, e composicdo quimica
considerando apenas os principais elementos da composicéo, Fe, Cr, Ni, Mo e N.
Todavia, em temperaturas mais baixas, onde a saturagéo de nitrogénio na austenita
€ atingida, levando a necessidade de precipitacao de nitretos de cromo, o0 modelo
computacional enfrenta divergéncias que impedem seu avanco. Uma solucéo para
este problema vem de trabalho de simulacdo em campo de fase, publicado na
literatura neste ano®%, no qual a simulacdo é realizada desconsiderando-se a
presenca de N na composi¢cado quimica. Tal simplificacdo é factivel também para
simulagdes em DICTRA, ja que o modelo termodinamico de fase sigma néo prevé
a presenca deste elemento. Assim, tentar estender a faixa de simulagao adotada no
ultimo trabalho publicado deste grupo®® para outras pode ser possivel, e merece

investigacdo mais aprofundada.
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Figura 4. Diagrama TTP do UNS S3180333,

Péagina 7 de 14



SIMULAGAO COMPUTACIONAL DA FORMAGAO DE FASE SIGMA EM AGOS INOXIDAVEIS DUPLEX
Proponente: Rodrigo Magnabosco

Projeto para bolsa do PBIC-FEI

30 de agosto de 2017

o
g

W
it

{H

B
T

Volume fraction of sigma (%)
L8]
T

20+
104 ¢ experimental
— calculated
0 AR T TTM v T LR | ' LA | ' ML | ! AL | ’ ML |
0.01 0.1 | 10 100 1000 10000

Aging time at 700 °C (hours)

Figura 5. Fracdo de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a
expressdo JMA para o aco UNS S31803 envelhecido a 700°C33,
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Figura 6. Frac&o de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a
expressdo JMA para o ago UNS S31803 envelhecido a 750°C33,
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Figura 9. Frac&o de fase sigma obtida experimentalmente e calculada segundo a
expressdo JMA para o aco UNS S31803 envelhecido a 900°C33,

2. OBJETIVOS

O presente projeto tem por objetivo a simulacdo computacional cinética de
formacdo de fase sigma num aco inoxidavel duplex, verificando se estas sao
capazes de descrever resultados de envelhecimento de um ago duplex UNS
S31803 entre 700 °C e 900 °C, previamente estudado®? neste grupo de pesquisa,

cujos resultados estdo mostrados nas Figuras 5 a 9.
3. METODOLOGIA

O aco inoxidavel a simular € o mesmo estudado em trabalho anterior®3, e tem
composicao quimica descrita na Tabela 1. O objetivo é criar modelos de simulacéo
da cinética de formacdo de fase sigma no software DICTRA, considerando-se
apenas os elementos Fe, Cr, Ni e Mo, e analisando-se como 0s modelos
geomeétricos podem influenciar na simulagéo, e se os resultados destas reproduzem
os resultados experimentais das Figuras 5 a 9.
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Tabela 1. Composi¢do quimica (Yomassa) do acgo inoxidavel a estudar.

Cr Ni Mo N Mn Si \% Fe

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

As atividades deste trabalho seréo realizadas em quatro grandes etapas,
descritas nos itens que seguem; o cronograma global destas atividades esta
descrito na Tabela 2.

A. Reviséo da literatura: o bolsista de iniciacdo cientifica que conduzira o projeto

deverd realizar revisdo critica da literatura, com o objetivo de contextualizar a
importancia de se conhecer a cinética de formacéo de fase sigma no processamento
e desempenho de acos inoxidaveis duplex, entender os mecanismos de formacao
de fase sigma e sua cinética, e os métodos de simulacéo ja estudados, criando o
arcabouco necessério para a conducao das etapas praticas do projeto, e a
discusséao dos resultados

B. Determinacdo do equilibrio _termodindmico: nesta etapa objetiva-se a

determinacdo do equilibrio termodindmico através de simulagcdo computacional,
utilizando o software Thermo-Calc e bases de dados dedicadas. Esta etapa é
necessaria para definicdo da composi¢ao quimica inicial das fases ferrita e austenita
nas fragcGes em volumes declaradas no trabalho original®?, além da determinagéo
da condicdo de equilibrio em cada uma das temperaturas de envelhecimento a
estudar.

C. Simulacdes de cinética de transformacdo de fases: determinadas as

condi¢cdes de equilibrio iniciais de ferrita e austenita, e do equilibrio nas 5
temperaturas de envelhecimento a estudar (700 °C, 750 °C, 800 °C, 850 °C e 900
°C), serdo realizadas simula¢des da cinética de transformacéo de fases utilizando
o software DiCTra e bases de dados dedicadas. A principio, sera utilizado modelo
geomeétrico simples de célula computacional, com difusdo unidirecional e interface

plana (simulando nucleacdo de sigma em interface ferrita/austenita, com
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crescimento na dire¢ao da ferrita, ou nucleagéo em interface de ferrita, ambas com
crescimento preferencial para um dos grdos de ferrita, como ja realizado em
trabalho do grupo®. Apés os testes de aderéncia dos resultados desta simulagéo
aos resultados experimentais mostrados nas figuras 5 a 9, novas geometrais de

simulagéo, considerando difuséo radial ou esférica, podem ser pesquisadas.

D. Geracdo de relatorios parcial e final.

Tabela 2. Cronograma de atividades do projeto.

Duracédo (meses)

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