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RESUMO

O presente trabalho tem por objetivo realizar a simulacdo computacional do equilibrio
e da cinética de transformacéo de fases do aco inoxidavel superddplex UNS S32750 aquecido
a 1250 °C a partir da condicdo inicial, onde coexistem 50% de ferrita e 50% de austenita,
utilizando-se os softwares Thermo-Calc e DICTRA, bem como a validagdo experimental em
laboratdrio dos resultados destas simulacdes. Os dados de entrada para a simulacdo séo
composicdo quimica das fases ferrita e austenita, temperatura de aquecimento, tamanho das
fases, bases de dados termodindmicas TCFE8 e SSOL4 e bases de dados de mobilidade
atdbmica MOBFE3 e MOB2, obtendo-se diferentes resultados para trés modelos de simulacéo,
buscando o que melhor descreve a cinética. Foram gerados graficos que possibilitaram avaliar
como ocorre a evolucao da fragdo volumétrica de ferrita durante o aquecimento, bem como se
comportam os perfis de composicao durante a cinética de transformacgoes de fases. Observou-
se que apesar da fracdo de ferrita estabilizar-se entre 100s e 1000s, 0s elementos quimicos
levam 2160s para entrar em equilibrio, ou seja, posterior a formacdo da fase matriz. A
validacao experimental das fracdes de ferrita obtidas mostraram, por estereologia quantitativa,
que até 60s de tratamento térmico ndo ocorre alguma transformacao de fase, enquanto entre 2
min e 30 min h& consideravel aumento da fracdo de ferrita e estabilizacdo das fases em 40
min. Entretanto, por meio dos resultados obtidos por estereologia quantitativa e ferritoscopia,
conclui-se que a simulacdo computacional de geometria planar ndo descreve os resultados
obtidos em laboratorio da quantificacdo da porcentagem de ferrita, sendo necessarios outros

estudos para melhorar a resposta da simulacdo as observagdes experimentais.

Palavras-chave: Aco inoxidavel superddplex. Solubilizacdo. Transformacdo de fases.

Modelamento matemético. DICTRA.
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1. INTRODUCAO E OBJETIVOS

Acos inoxidaveis sdo ligas ternarias de ferro, cromo e niquel produzidas para nobres
aplicacdes incluindo setores petroquimicos, aeronduticos e de 6leo e gas, visto que sdo
altamente resistentes a corrosdo. O percentual de aproximadamente 12% de cromo minimo
em sua composi¢do é capaz de promover o efeito conhecido como passivagao do ago, ou seja,
a formacao de uma camada protetora por toda extensdo da superficie do material, protegendo-
0 de reacbes com o0 meio no qual esté inserido (SOLOMON; DEVINE, 1982).

Dentre o0s tipos de agos inoxidaveis existem os duplex (AID), os quais apresentam em
sua estrutura volumes aproximadamente iguais de ferrita e austenita, ambas inoxidaveis,
(SOLOMON; DEVINE, 1982) e os superduplex (AISD), que além de permitirem a mesma
combinacdo de fases, possuem quantidades suficientes de cromo, molibdénio e nitrogénio
capazes de produzirem uma resisténcia equivalente a pite (PREN — Pitting Resistence
Equivalent Number) superior a 40 em ambientes contendo haletos, especialmente cloretos
(CI") (SOLOMON; DEVINE, 1982; NILSSON, 1992).

A estrutura duplex é metaestavel e obtida por tratamento térmico de solubilizacédo
seguida de resfriamento em &gua e, uma vez que é homogénea e de granulacdo refinada,
permite ainda que a dureza e resisténcia mecanica do material sejam elevadas, tornando-o um
material completo e de importancia estrutural e tecnolégica.

Sabendo-se disso, a avaliacdo da cinética de transformacdo de fases bem como a
caracterizacdo microestrutural dos acos inoxidaveis torna-se importante, uma vez que
permitem entender com precisdo a influéncia da microestrutura nos comportamentos
mecéanico e quimico do material, permitindo melhorias.

De acordo com as pesquisas de Solomon e Devine (1982), o trabalho a quente dos
AISD deve ocorrer em altas temperaturas nas quais o0 a¢o ainda possui uma estrutura duplex,
ou seja, entre 1000°C e 1300°C, visto que acima desta faixa pode ocorrer crescimento de
gréos e oxidagdo do material, enquanto que abaixo pode causar precipitacdo de fases frageis e,
portanto, indesejadas (SOLOMON; DEVINE, 1982).

Por este motivo, optou-se por trabalhar com o material a 1250°C neste projeto, que
tem por objetivo a simulagdo computacional do equilibrio e da cinética de transformagéo de
fases do aco inoxidavel superduplex UNS S32750 durante seu aquecimento a 1250 °C a partir
da condicdo inicial, onde coexistem 50% de ferrita e 50% de austenita, utilizando-se os
softwares Thermo-Calc e DICTRA, bem como a validagdo experimental em laboratorio dos

resultados destas simulagdes.



2. REVISAO DA LITERATURA

Nesta secdo serdo apresentados todos 0s conceitos que envolvem o estudo da cinética
de transformaces de fases que o aco inoxidavel superdiplex UNS S32750 sofre durante a
solubilizacdo ao ser aquecido até 1250°C. Além disso, serd abordado o embasamento
matematico utilizado para a realizacdo do modelamento nos softwares comerciais Thermo-
Calc e DICTRA.

2.1  ACOS INOXIDAVEIS SUPERDUPLEX

Os primeiros agos inoxidaveis datam do inicio do seculo XX na Inglaterra e surgiram
através de experimentos errdneos cujo objetivo era obter canos de aco para armas mais
resistentes ao desgaste. Durante os testes, o inglés Harry Brearley experimentou modificar as
composigdes das ligas, variando as porcentagens de cromo em agos com diferentes teores de
carbono, resultando em um material resistente a corrosdo. Na época, considerava-se
inoxidavel o aco que resistisse a corrosao do acido sulfurico, o mais popular e utilizado acido
inorganico do pais (BSSA, 2017).

Hoje, sabe-se que a resisténcia a corrosao é fortemente relacionada a quantidade de
cromo que o0 ago possui, elemento este capaz de formar uma pelicula passiva quase que
instantaneamente sobre toda a superficie do aco. E, apesar de o0s agos inoxidaveis austeniticos
(AlA) e acos inoxidaveis ferriticos (AIF) possuirem aproximadamente 19% de cromo,
apresentam certas limitacGes quanto ao comportamento mecanico. Os AlFs, por exemplo, séo
mais baratos por normalmente ndo terem niquel em sua composicdo, mas apresentam menor
tenacidade em relacdo aos AlAs, além de baixa soldabilidade. J& os AlAs, apesar de serem
mais caros e mais tenazes, sdo suscetiveis a corrosdo-fadiga (POTGIETER; CORTIE 1991).

Sendo assim, tais acos inoxidaveis tradicionais ndo apresentam adequados
comportamentos mecanicos e resisténcia a corrosdo para especificas aplicagdes. Porém, os
estudos foram aprofundados por volta de 1927, quando Bain e Griffiths observaram nas
secOes isotérmicas do diagrama ternario Fe-Cr-Ni, entre 1000°C e 1300°C, a coexisténcia de
ferrita e austenita na estrutura, conforme apresentados nas figuras 1, 2 e 3 (POTGIETER,;
CORTIE 1991; BAIN; GRIFFITHS, 1927; RAYNOR; RIVLIN, 1988). Percebeu-se entéo,
que a nova combinacdo conferia ao material todas as caracteristicas necessarias que os AlAs e

AlFs possuem por si s0, obtendo-se 0s acos inoxidaveis duplex e superduplex.



A denominagdo duplex se deve por coexistirem em sua estrutura duas fases
inoxidaveis de iguais fracfes em volume, ou seja, 50% de ferrita e 50% de austenita. Os agos
inoxidaveis superduplex, por sua vez, apresentam além da combinacdo das fases,
concentragdes de cromo, molibdénio e nitrogénio capazes de produzirem uma resisténcia
equivalente a corroséo por pite (PREN — Pitting Resistance Equivalent Number) superior a 40

(NILSSON, 1992), a qual € quantificada empiricamente através da equacao 1:

PREN = %Cr + 3,3%Mo + 16%N )

Figura 1 — Sec¢do isotérmica do ternario Fe-Cr-Ni a 1000°C.

Cr

% massa Ni

Fonte: Raynor e Rivlin, 1988.



Figura 2 — Secdo isotérmica do ternario Fe-Cr-Ni a 1200°C.

Cr

Fe B3 30 30 0 0 8 30
% massa Ni

Fonte: Raynor e Rivlin, 1988.

Ni



10

Figura 3 — Segdo isotérmica do ternario Fe-Cr-Ni a 1300°C.

Fonte: Raynor e Rivlin, 1988.

Além disso, ambos 0s acos constituem sistemas termodinamicamente metaestaveis,
pois sdo obtidos através do tratamento térmico de solubilizacdo, seguido de um rapido
resfriamento em agua, de modo que a estrutura que outrora estaria estavel apenas em altas
temperaturas se mantenha a temperatura ambiente (BAIN; GRIFFITHS, 1927;
MAGNABOSCO, 2015).

Portanto, deve-se estar atento em relacdo ao tempo e temperatura durante o tratamento
térmico do aco, visto que qualquer insumo de energia (calor) que este receber, tenderd a
buscar o equilibrio, podendo resultar em precipitagdes de fases secundarias que sd@o muitas
vezes indesejadas ou crescimento exagerado de graos (NILSSON, 1992; LEANDRO, 2016).

Baseando-se nos diagramas ternarios de Raynor e Rivlin (1988) e na faixa de trabalho
proposta por Solomon e Devine (1982), optou-se por realizar o aquecimento da amostra do
aco UNS S32750 em estudo neste trabalho a 1250°C, simulando condicgdo enfrentada durante

a conformagcéo a quente deste aco, ou seja, no forjamento.
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2.2 CRESCIMENTO DE SEGUNDA FASE

A obtencdo de um acgo inoxidavel superduplex é dada pelo tratamento térmico de
solubilizacéo e controlada por mecanismos de nucleacdo e crescimento das fases.

Sabe-se pela simples observacdo de um diagrama de equilibrio, que basta alterar-se a
temperatura do material para que ocorram transformagdes de fases ou alteracbes na
composicdo quimica. Segundo Porter, Easterling (2009), além da temperatura, também
influenciam na cinética de formacéo de fases a taxa de nucleacdo, a taxa de crescimento, 0
tempo e a distribuigdo dos sitios de nucleag&o.

No exemplo da Figura 4, tem-se que para o AID UNS S32101, a primeira
transformacéo de fase ocorre a 1441°C quando surgem nucleos de ferrita (BCC_A2), em meio
a fase liquida, seguida de nucleacdo de austenita (FCC_A1), em 1400°C. Conforme é reduzida

a temperatura, fases frageis como a sigma e nitretos de Cr também podem nuclear.

Figura 4 — Diagrama de fases do aco inoxidavel diplex UNS S32101.
11
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Fonte: Autora.

A cinética de transformacdo de fases envolvendo os mecanismos de nucleacdo e
crescimento segue a equacdo de Kolmogorov-Johnson-Mehl-Avrami (K-J-M-A), em que a
evolugdo da fracdo de fases segue um comportamento sigmoidal em funcdo do tempo,
segundo a Equacgdo 2.
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f=1—eKtH ()
Onde:
K = Constante dependente da energia de ativacao para formacéo de fase;
t = Tempo [s];
n = Expoente de K-J-M-A;

Segundo Christian (2002) o valor do expoente ‘n’ ndo é constante durante todo o
processo de nucleacdo e crescimento de fase, podendo iniciar em valores superiores a 4, na
fase de precipitacdo e terminar em valores menores que 1, na fase de crescimento, como pode

ser visto na Tabela 1.

Tabela 1 — Valores do expoente “n” de K-J-M-A.

Condicdes n
Taxa de nucleacio crescente =4
Taxa de nucleacio constante 4
Precipitacio Taxa de nucleagdio decrescente 3-4
descontinua, reacdes Taxa de nucleagdo nula (saturagio dos sitios de 3
eutetoides, crescimento nucleacio)
controlado por interface Nucleagdo apos a saturagdo no ponto triplo 2
Nucleagido em contorno de grio apos saturagdo 1
Todas as formas crescendo a partir de pequenas .y
dimensdes, com taxa de nucleagio crescente e
Todas as formas crescendo a partir de pequenas 5y
dimensdes, taxa de nucleacio constante -
Todas as formas crescendo a partir de pequenas s 21,
Crescimento controlado | dimensdes, com diminui¢do na taxa de nucleacio ' J
por difusio Todas as formas crescendo a partir de pequenas Ly
dimensdes, taxa de nucleacido nula .
Crescimento de particulas com volume inicial L1y
apreciavel T
Espessamento de placas grandes 12
Precipitacdo em discordincias ~213

Fonte: Christian, 2002.

Mudangas nos valores do expoente “n” de K-J-M-A ndo sdo dependentes da

temperatura, mas da geometria do crescimento dos nucleos, a qual pode ser, por exemplo,
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tridimensional (n=4), bidirecional em placas (n=3), unidirecional acicular (n=2) ou
independente do formato (n=1) das particulas formadas (PORTER; EASTERLING, 1992).
Tais mudangas em “n” afetam a forma da curva sigmoidal proposta por Avrami (1939), como
mostra a curva esquematizada por Santos (2013) para o AID UNS S31803, conforme Figura
5.

Figura 5 — Influéncia do expoente “n” de K-J-M-A na forma de crescimento da curva sigmoidal.

I

ol
o0 O

e T
S
SN

'S

Fracao transformada
v,

-~
=
L)

log t

Fonte: Santos, 2013.

2.3  TRATAMENTO TERMICO DE SOLUBILIZACAO

O tratamento de solubilizacdo de acos duplex é dado pelo aquecimento do aco
inoxidavel até a temperatura onde tem-se a condicao duplex, de modo que 0s mecanismos de
nucleacdo e crescimento descritos ocorram até atingir-se a homogeneidade do material no que
se diz respeito as fases presentes.

De acordo com os dados do Metals Handbook Desk Edition (1998), as propriedades
mecanicas esperadas para 0 AISD UNS 32750 estdo indicadas na Tabela 2 e possuem relacéo

direta com a fracdo na microestrutura das fases ferrita e austenita formadas.
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Tabela 2 - Propriedades mecanicas do aco inoxidavel superddplex UNS S32750 apos tratamento térmico de
solubilizagdo.

Limite de Limite de Alongamento Dureza
Resisténcia (MPa)  Escoamento (MPa) (%) (HRC)
800 550 15 32

Fonte: Metals Handbook Desk Edition, 1998.

Os efeitos das fracOes de ferrita e austenita no limite de resisténcia, tenacidade e
ductilidade s&o atribuidos as propriedades individuais de cada fase. A ferrita apresenta maior
limite de escoamento e dureza, bem como menor tenacidade e ductilidade em relacdo a
austenita apos solubilizacdo do aco inoxidavel (NILSSON, 1992). Quando adicionada ao AlA
para criar o ddplex, a ferrita incrementa o limite de escoamento, mesmo em menores
temperaturas. Além disso, o limite de escoamento estd diretamente ligado ao tamanho de
gréo, pela equacdo de Hall Petch, de modo que quanto menor o grdo de ferrita for, maior sera
esta propriedade (DIETER, 1988; FLOREEN; HAYDEN, 1968; LEANDRO, 2016).

Na resisténcia a corrosdo a ferrita também tem grande participacdo, visto que
minimiza a ocorréncia de sensitizacdo, aumenta a resisténcia a corrosdo intergranular e a
corrosdo-fadiga (SOLOMON; DEVINE, 1982). E, apesar de reduzir a ocorréncia de trincas a
guente no Al, reduz a ductilidade do mesmo pela propagacdo trincas de clivagem, o que
impede que o material seja endurecido até a mais alta resisténcia mecanica (SOLOMON;
DEVINE, 1982).

Desta forma, percebe-se que com o aumento da fracdo volumétrica de ferrita,
aumentos consideraveis no limite de escoamento e resisténcia a corrosdo, seguido de reducao
na tenacidade, podem fazer de um AISD obtido em maiores temperaturas de tratamento
térmico, com melhores propriedades mecénicas, por apresentar maior quantidade de ferrita
(NILSSON, 1992).

Os gréaficos que comprovam os estudos feitos pelos autores acima encontram-se

resumidos na Figura 6, adaptada de Solomon e Devine (1982).



Figura 6 - Propriedades mecanicas em funcdo da % volumétrica de ferrita.
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2.4 SIMULACAO COMPUTACIONAL

O modelamento computacional na engenharia metalirgica e de materiais é
amplamente utilizado ao redor do mundo tanto pela academia quanto pela industria, por
possibilitar o entendimento do comportamento de ligas multicomponentes de acos e metais
ndo ferrosos. O Thermo-Calc é amplamente aplicado para calculos termodinamicos de
sistemas estaveis e metaestaveis como diagramas de equilibrio, enquanto que o DICTRA
possibilita a simulacdo de reacdes controladas por difusdo e fora do equilibrio como

transformacéo e crescimento de fases (Thermo-Calc, 2017).

2.4.1 Thermo-Calc

Desenvolvido na década de 1980, o software Thermo-Calc é capaz de simular os mais
diversos célculos termodindmicos gracas aos modelos que possui € a uma ampla base de
dados que incluem diferentes materiais, apresentando-se extremamente Util e atual (Thermo-
Calc, 2017).

Os usuarios tém a possibilidade de gerar um projeto especificando e configurando uma
sequéncia de atividades individualmente, como definir um sistema, as condi¢cdes para um
calculo de equilibrio e até mesmo para tragar os resultados. O software é capaz de calcular o
equilibrio entre as fases de um material, as temperaturas de transformacées de fases, 0 modelo
de solidificacdo de Sheil-Gulliver, além de obter dados térmicos como entalpia, energia livre
de Gibbs, entre outros (Thermo-Calc, 2017).

Autores do mundo todo utilizam o Thermo-Calc para diversos fins como pode ser
visto nos exemplos a seguir. Forgas (2016) utilizou do software para ilustrar a variacdo da
fracdo de fases em funcdo da temperatura de solubilizacdo para o aco UNS S32750 com a
base de dados TCFE7, conforme Figura 7, verificando que com o aumento da temperatura de
solubilizacdo maior é a fragdo volumétrica de ferrita, conforme também discutido em

Tratamento Térmico de Solubilizagdo (item 2.3).
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Figura 7 — Fracgdo das fases em funcéo da temperatura para 0 ago UNS S32750.
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Fonte: Forgas, 2016.

Semelhante ao que foi realizado neste trabalho, Morais (2016) utilizou do software em
questdo, para simular o equilibrio do AID UNS S31803 com base de dados TCFE8, obtendo
uma temperatura de solubilizacdo de 1120°C. As diferencas entre simulaces decorrentes da
composicdo quimica do material podem ser vistas na Figura 8; percebe-se que com a reducéo
dos elementos quimicos no calculo do equilibrio, a temperatura de 1120°C apresenta uma
condicdo de 54% de ferrita e 46% de austenita, diferentemente do que acontece para a

composicao quimica completa, com 50% de cada fase.



Figura 8 — Comparacdo entre a temperatura de solubilizagdo para 0 ago UNS 31803 de composi¢do quimica
completa a cima e composigao quimica reduzida abaixo.
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24.2 DICTRA

O software de simulacdo de transformacdes controladas por difusdo, DICTRA,
permite que simulacdes sejam feitas com condicOes reais através da ligacdo de modelos
fundamentais a dados termodinamicos e cinéticos. A base de dados termodindmica é a mesma
do Thermo-Calc, enquanto que a cinética é adicional e contém informacGes de coeficientes de
difusdo para cada elemento quimico (Thermo-Calc, 2017).

As simulacgdes sdo unidimensionais e a geometria utilizada pode ser planar, esférica ou
cilindrica. No caso deste trabalho, optou-se por modelar o sistema com geometria planar,
conforme Figura 9. As setas na interface entre as fases ferrita e austenita indicam a dire¢do na
qual ocorre a difusdo, a partir do momento em que o sistema apresenta diferenca de potencial

quimico, buscando o equilibrio.

Figura 9 — Modelo geométrico utilizado na simulagdo computacional.

Fonte: Autora.

A primeira lei de Fick, Equacdo 3, equaciona o fendmeno da difuséo, o qual ocorre em
estado estacionario visto que o fluxo difusivo ndo varia ao longo do tempo. J& em sistemas
onde o fluxo difusivo varia tanto com a distancia quanto com o tempo, a difusédo ocorre em

estado ndo estacionario conforme segunda lei de Fick, Equacéo 4.

B aC 3)
J = D.ax

oc _ 0 (poc 4
at ax'(D'ax) )
Onde,

J = Fluxo de difusdo do elemento quimico [kg/mz2.s];

D = Coeficiente de difusao [m#/s];

0C/ox = Gradiente de composi¢cdo do elemento quimico em fungdo da distancia
[kg/m*];

oC/ot = Gradiente de composicgdo do elemento quimico em funcgdo do tempo [kg/m“];
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Alimentando-se o software com dados como a geometria do modelo, as fases que se
deseja estudar, o comprimento de cada uma delas, o tempo e temperatura de tratamento
térmico e base de dados necessaria, 0 DICTRA realiza o calculo do equilibrio local do sistema
para todo intervalo de tempo, assumindo dados de equilibrio termodindmico, fornecidos pelo
Thermo-Calc, na interface entre as fases (BORGENSTAM et al., 2000). Assim, é possivel
obter importantes propriedades do aco em estudo como o perfil de determinado elemento
quimico ao longo do comprimento do modelo e do tempo de tratamento térmico, a fracdo de
fases presentes em determinado tempo e temperatura, a posic¢ao da interface entre as fases e o
equilibrio das mesmas, como serdo apresentados em Resultados e Discusséo (item 4).

Também é possivel obter informagdes como o comportamento da microsegregacao de
elementos durante a solidificagdo do material, crescimento e dissolucdo de fases,
comportamento do material apds soldagem ou durante a sinterizacdo, entre outros (Thermo-
Calc, 2017). Alguns exemplos serdo vistos a seguir.

Magnabosco (2016) utilizou o médulo de difusdo DICTRA para estudar como o Cr se
difunde no AISD S32750 a uma temperatura de envelhecimento de 950°C, por diferentes
tempos, na interface de sigma. O autor notou que entre 1800s e 7200s ocorre a estabilizacdo

do Cr juntamente com o crescimento da fase sigma na ferrita, como mostra a Figura 10.

Figura 10 — Perfil de Cr apos diferentes tempos de envelhecimento a 950°C.
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Fonte: Autora “adapatdo de Magnabosco”, 2016.
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Em complemento, o autor mostra a simulacdo computacional da cinética de formacéo
da fase sigma, também utilizando-se o software DICTRA e a base de dados MOB2, conforme
Figura 11.

Apesar da Figura 10 possibilitar a descricdo do fenémeno de crescimento de sigma e
de ferrita, além dos gradientes de composicdo esperados em torno da fase sigma, os modelos
estudados ndo se mostraram capazes de descrever corretamente a evolugédo da fracdo em
volume de sigma através do tempo de envelhecimento em 950°C, como pode ser visto na

Figura 11.

Figura 11 — Fracéo volumétrica de sigma ap6s envelhecimento a 950°C.
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Do mesmo grupo de pesquisa, Morais e Magnabosco (2017) realizaram a comparagéo
da evolucdo da fracdo volumétrica de ferrita ap6s um envelhecimento a 940°C, entre dois
diferentes modelos simulados no DICTRA com 0s experimentos reais em laboratorio, cujo
modelo 1 é dado para fase sigma entre as fases ferrita e austenita, enquanto que o modelo 2 é
dado pela fase sigma a direita das fases ferrita e austenita.

Os autores obtiveram a curva sigmoidal proposta por Avrami e valores de 1,32% de
ferrita ap6s 100h para o modelo 1 e 7,89% ap6s 240h para o modelo 2, vide Figura 12
(Morais e Magnabosco, 2017).

Em complemento, os perfis dos principais elementos: Cr, Mo e Ni foram obtidos para

andlise da evolugdo de sigma nas fases matriz. O perfil do Cr pode ser visto na Figura 13,
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também obtido pelo software DICTRA. Observa-se pelo grafico o desenvolvimento do Cr na
ferrita a0 mesmo tempo em que a fase sigma cresce, a qual somente se estabiliza apds 7200s
(Morais e Magnabosco, 2017).

Figura 12 — Fragdo volumétrica de ferrita apos envelhecimento a 940°C.
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Figura 13 — Perfil de Cr ap6s diferentes tempos de envelhecimento a 940°C.
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3. METODOLOGIA

A metodologia empregada consiste primeiramente em simular o equilibrio e as
transformacdes de fases do aco UNS S32750, com auxilio dos softwares Thermo-Calc e
DICTRA, respectivamente, e em seguida validar estes modelos através de experimentos reais

em laboratério.

3.1 MATERIAL

O aco inoxidavel superduplex UNS S32750 em estudo foi fornecido pela Villares
Metals como uma barra laminada a quente, solubilizada a 1120°C por 1h30min e resfriada em
agua, de 82 mm de didametro e 3 m de comprimento, cuja composi¢do quimica é apresentada

na Tabela 3.

Tabela 3 — Composi¢do quimica (% em massa) do aco em estudo.
Cr Ni Mo Mn N C Si Cu W Fe

25,17 6,88 3,61 060 025 001 040 058 0,69 Bal.
Fonte: Villares Metals, 2017.

3.2 SIMULACOES DE EQUILIBRIO

Realizou-se na primeira etapa do trabalho a simulacdo computacional do equilibrio de
fases com auxilio do software Thermo-Calc, usando as bases de dados termodindmicos
TCFE8 e SSOL4, obtendo-se a fracdo das fases em fungdo da temperatura. Com isso, foi
possivel determinar a temperatura para tratamento térmico de solubilizacdo correspondente a
fracdes de 50% de ferrita e 50% de austenita, para ambas as composi¢des quimicas escolhidas
do aco UNS S32750: reduzida (Tabela 4), apenas com os principais elementos de interesse, e
completa (Tabela 5), desconsiderando-se o cobre e o silicio, pois 0s testes iniciais mostraram

que tais elementos impossibilitam que a simulacdo se efetive.
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Tabela 4 — Composi¢do quimica reduzida (% em massa) do ago em estudo.
Cr Ni Mo N Fe

2517 6,88 361 025 Bal

Fonte: Villares Metals, 2017.
Tabela 5 - Composi¢do quimica completa (% em massa) do ago em estudo.
Cr Ni Mo Mn N C W Fe

25,17 6,88 3,61 060 0,25 0,01 0,69 Bal
Fonte: Villares Metals, 2017.

Em seguida, realizou-se a simulacdo da cinética de transformacdo de fases com
auxilio do software DICTRA, usando a base de dados termodindmicos TCFES8 e a base de
mobilidade atbmica MOBFE3 para as simulacBes de composicdo quimica reduzida e
completa, e a base de dados termodinamicos SSOL4 e a de mobilidade atbmica MOB?2 para
nova simulacdo de composi¢cdo quimica completa, a fim de comparar os modelos entre si.
Para tal, partiu-se das temperaturas obtidas pelo Thermo-Calc onde tem-se 50% de cada fase
para 0os 3 modelos, e em seguida, simulando o aquecimento até 1250°C para avaliagdo da
variacdo da fracdo de ferrita e a composicdo quimica destas fases, ao longo do tempo de
aquecimento nesta temperatura.

Os parametros inicialmente utilizados para a simulagcdo computacional em DICTRA
compreendem: tempo inicial t=0 e final t=3 h, largura inicial de 10 um tanto para a ferrita
guanto para a austenita, a composicdo quimica dos elementos constante em tais fases
determinadas na simulacdo de Thermo-Calc, e nimero de pontos de calculo dentro de cada

fase igual a 50.
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3.3 TRATAMENTO TERMICO

Foram cortadas 14 amostras com 4 mm de espessura média a partir do material doado
pela usina, as quais passaram por caracterizacdo quantitativa da porcentagem de ferrita com
auxilio do Ferritoscopio FISCHER, calibrado previamente com auxilio de padrdes. Foram
realizadas 20 medigdes por amostra.

Em seguida, as amostras foram solubilizadas a 1250°C por diferentes tempos, sendo
eles: 36s, 60s, 120s, 1800s e 2400s, em forno tubular Combustol e resfriadas imediatamente

em agua.

3.4  ANALISE MICROESTRUTURAL

As amostras tratadas termicamente por solubilizagéo tiveram suas faces lixadas com a
lixa de granulometria 80 mesh e foram cortadas ao meio, descartando-se a borda e embutindo
apenas a regido inferior em baquelite, com se¢do longitudinal para analise.

Depois, foram lixadas em lixas de granulometria 200, 300, 400 e 600 mesh e polidas
em pasta de diamante de granulagdo de 6 um e 1 um, utilizando-se &lcool etilico como
lubrificante.

Com a finalidade de revelar a ferrita e austenita presentes no AISD em questdo, as
amostras foram atacadas quimicamente, durante 40s, utilizando-se o0 reagente Beraha
modificado, cuja composi¢cdo € de 300 mL de &cido cloridrico (HCI) com &gua destilada e
deionizada com adicdo de 3g de metabissulfito de potassio e 6g de bifluoreto de aménio. Este
ataque promove coloracgdo seletiva entre ferrita e austenita, permitindo a distincdo entre as
duas fases.

A fracdo volumeétrica de ferrita nas amostras solubilizadas sem ataque quimico foi
obtida, primeiramente, através do ferritoscopio FISCHER, previamente calibrado com os
padrdes inclusos, obtendo-se 20 medicGes por toda a amostra.

Em seguida, realizou-se o ataque das amostras com o reagente Beraha modificado,
para realizacio da estereologia quantitativa apds analise metalogréfica no Microscopio Optico

Olympus, obtendo-se micrografias com 100 vezes de aumento.
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados obtidos seguem a mesma sequéncia metodoldgica de apresentacao,
divididos em modelamento computacional e validacdo experimental, com as pertinentes

discussdes e comparagoes.

41  MODELAMENTO COMPUTACIONAL

A partir das simulacBes de equilibrio e da cinética de transformacdo de fases,
previamente descritas na Metodologia (item 3.2), foram obtidos os resultados a seguir para

cada modelo.

4.1.1 Modelo 1: Anélise da composicdo quimica reduzida utilizando-se as bases de
dados TCFE8 e MOBFES3.

Pelo diagrama de fases do aco inoxidavel UNS S32750 da Figura 14, nota-se que a
temperatura liquidus é de 1470°C, ou seja, tem-se apenas fase liquida, enquanto que com a
queda da temperatura a quantidade desta comeca a reduzir com a solidificacdo da fase
ferritica (o), cuja estrutura é cubica de corpo centrado (BCC_A2). Em temperaturas mais
baixas, entre 1405°C e 1326°C, tem-se a ferrita como uma Unica fase solida no sistema.
Abaixo de 1326°C inicia-se a nucleacdo da fase austenitica (y), provavelmente nos contornos
de gréos de a, cuja estrutura é cubica de face centrada (FCC_AL), de modo que em 1084°C
existe 50% de o e 50% de v.
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Figura 14 — Diagrama de fases em funcédo da temperatura para 0 modelo 1: Composicao quimica reduzida e base
de dados TCFE8/MOBFES3.
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Fonte: Autora.

Considerando através do grafico da Figura 14 que em 1084°C existe 50% de cada fase,
realizou-se 0 aquecimento do aco com esta microestrutura simulada até a temperatura
escolhida de 1250°C, a fim de provocar e analisar o aumento da fracdo de a, 0 qual se deu até
70%, gerando-se o grafico da Figura 15. Observa-se que o crescimento da fase é sigmoidal

como ja esperado, de acordo com a revisao bibliogréfica.
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Figura 15 — Gréfico da fracdo de ferrita em fungdo do tempo para o modelo 1: Composigdo quimica reduzida e
base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Fonte: Autora.

Sabendo-se que durante as transformacdes de fase no estado solido os elementos de
liga tém suas fragdes variadas de acordo com a fase em que se encontram, foram obtidos os
perfis de composi¢cdo em fungdo da distancia do modelo simulado ao longo do tempo de
tratamento térmico.

Nas simulacfes que serdo apresentadas, nota-se que para um tempo de simulacédo t=0,
tem-se uma linha vertical representando a interface entre a ferrita e a austenita exatamente no
meio do modelo indicando a presenca de 50% de ferrita e 50% de austenita, um patamar a
esquerda representando o perfil do elemento na ferrita e um patamar a direita representando o
perfil do elemento na austenita.

Primeiramente, analisando-se o perfil de cromo (Cr) em funcdo da distancia do
modelo apresentado na Figura 16, nota-se que a fase a avanca por difusdo em direcéo a fase v,
uma vez que a interface a/y se desloca para direita e a fracéo inicial de Cr na ferrita cai de
26,8% para 25,6% e aumenta de 23,5% para 23,7% na austenita apos 3h de simulagéo do
tratamento térmico.

Em suma, observa-se que o equilibrio so € atingido apds 2160 segundos de tratamento

térmico, pois a porcentagem em massa de Cr torna-se constante.
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Figura 16 — Variagdo da % em massa de Cr em funcéo da distancia para o modelo 1: Composi¢do quimica
reduzida e base de dados TCFE8/MOBFES3.
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Diferentemente do Cr, o comportamento do molibdénio (Mo) observado na Figura 17
indica diluicdo do elemento em ambas as fases, visto que a porcentagem inicial de 4,42% de
Mo em o e 2,80% em y empobrecem ao longo do tempo. Isso se deve ao fato de que além do
Mo ser um elemento substitucional por possuir raio atdmico 0,136 nm, apresentando lenta
difusdo, a quantidade de o formada é elevada. Logo, a quantidade de Mo que sai de o ndo é
suficiente para aumentar a quantidade da y. Percebe-se mais uma vez que a partir de 2160
segundos o sistema entra em equilibrio.

Semelhante ao comportamento do Mo, em sentido inverso, o niquel (Ni) tem sua
porcentagem em massa acrescida nas duas fases, as quais foram de 5,22% para 6,17% em o e
8,53% para 8,82% em v, vide Figura 18. O equilibrio de composi¢do também ¢é atingido a

partir de 2160 segundos.
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Figura 17 — Variagdo da % em massa de Mo em funcdo da distancia para o0 modelo 1: Composicédo quimica
reduzida e base de dados TCFE8/MOBFES3.
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Figura 18 — Variagdo da % em massa de Ni em funcédo da distancia para o0 modelo 1: Composicdo quimica
reduzida e base de dados TCFE8/MOBFES3.
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Analisando-se a Figura 19, observa-se que a fracdo inicial de nitrogénio (N) em o é de
0,04% e 0,46% em vy, cuja variagdo em massa apresentou-se mais sutil se comparado com os
demais elementos acima, mantendo-se praticamente constante em o e enriquecendo em

apenas 0,2 pontos percentuais em v, totalizando-se 0,66% ao final do tratamento térmico.
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Logo, pode-se afirmar que o N se comporta como o Ni, pois enriquece em ambas as fases,
mesmo que em pequenas proporgoes.

Além disso, percebe-se que o equilibrio do sistema em termos da composicdo de N é
atingido aos 360 segundos, ou seja, antes dos demais elementos quimicos analisados,
provavelmente pelo fato de que o N de raio atbmico 0,065 nm, e diferentemente do Cr, Mo e
Ni, ser intersticial, o que Ihe confere facilitado processo de difuséo.

Figura 19 — Variacdo da % em massa do N em funcéo da distancia para o modelo 1: Composicdo quimica
reduzida e base de dados TCFE8/MOBFES3.

0.7

0.6

o
=

% Massa N
=)

- TIME=3.6
TIME=36
TIME=360
TIME=2160
TIME=3600
TIME=7200

T

0.1

0.0
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

@ Distincia [pm]
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4.1.2 Modelo 2: Analise da simulacdo realizada com composicdo quimica completa,
utilizando-se as bases de dados TCFE8 e MOBFES3.

A fim de analisar as possiveis diferencas em respeito aos diagramas de fases e aos
perfis dos elementos quimicos para diferentes tempos de tratamento térmico entre as
simulacdes dos modelos 1 e 2, foram obtidos os graficos abaixo com a composi¢do completa
utilizando-se as mesmas bases de dados: TCFE8 e MOBFES.

Pelo diagrama de fases da Figura 20, € possivel notar que até aproximadamente
1458°C tem-se apenas fase liquida, enquanto que com a queda da temperatura a quantidade
desta comeca a reduzir com a nucleacao da fase ferritica, semelhante ao apresentado na Figura

14. Ja em temperaturas entre 1390°C e 1320°C tem-se uma Unica fase sélida, ferrita, e abaixo
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de 1320°C inicia-se a formacdo da fase austenitica, de modo que em 1115 °C existe 50% de
cada fase.

Comparando-se com o diagrama do modelo 1, Figura 14, percebe-se que ndo somente
ha diferenca no intervalo de temperatura em que se tem apenas ferrita, a qual € menor para a
composi¢do quimica completa, como a temperatura na qual coexistem 50% de ferrita e 50%

de austenita também, apresentando-se maior.

Figura 20 — Diagrama de fases em funcéo da temperatura para 0 modelo 2; Composi¢do quimica completa e base
de dados TCFE8/MOBFE3.
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Seguindo 0 mesmo raciocinio, elevou-se a temperatura de 1115°C para 1250°C no
DICTRA, provocando o aumento da fracdo de ferrita até 72%, vide gréfico da Figura 21.

A diferenca entre os modelos 1 e 2 é minima e sera discutida posteriormente, ao final
do item 4.1.3.
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Figura 21 — Fragdo de ferrita em funcédo do tempo para o modelo 2: Composicdo quimica completa e base de
dados TCFE8/MOBFE3.
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Fonte: Autora.

O perfil de Cr apresentado na Figura 22 é semelhante a simulacdo de composicdo
quimica reduzida da Figura 16, a fracdo inicial do elemento de 27,1% em o reduz para 25,8%
pois difunde-se para vy, a qual é enriquecida em 0,5 pontos percentuais, ou seja, tem seu valor
aumentado de 23,2% para 23,7% ao final do tratamento térmico.

Exatamente como ocorre para 0 modelo 1, Figura 17, as fragdes iniciais de Mo de
4,38% na a e 2,84% na vy, sdao empobrecidas, restando 3,97% e 2,64%, respectivamente, apos

atingir o equilibrio em 2160 segundos, conforme pode ser visto na Figura 23.
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Figura 22 — Variagdo da % em massa do Cr em fungdo da distancia para 0 modelo 2: Composicdo quimica
completa e base de dados TCFE8/MOBFE3
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Figura 23 — Variagdo da % em massa do Mo em func&o da distancia para o modelo 2: Composi¢do quimica
completa e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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O Ni, assim como na simulacdo do modelo 1, Figura 18, enriquece tanto na ferrita
guanto na austenita, apresentando valores iniciais de 5,12% em o e 8,64% em v, e finais de
6,11% e 8,83%, respectivamente. Além disso, apds 2160 segundos o equilibrio também é

atingido, como se pode observar na Figura 24 e semelhante ao modelo 1.
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Figura 24 — Variagdo da % em massa do Ni em func¢do da distancia para 0 modelo 2: Composigao quimica
completa e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Fonte: Autora.

Em relacdo aos perfis do manganés (Mn) e do N, apresentados na Figura 25 e na
Figura 26, respectivamente, é possivel observar que as porcentagens em massa destes
elementos sdo minimas tanto na ferrita quanto na austenita, sendo 0,51% e 0,69%
respectivamente para o Mn e de 0,06% e 0,44% para o N, onde ambos apresentam um
enriquecimento sutil na porcentagem em massa para as duas fases ao longo do tratamento
térmico quando comparados aos demais elementos.

Ja, analisando-se o grafico da Figura 27, percebe-se que o teor de tungsténio (W) de
0,85% em o empobrece em 1% ao longo do tratamento térmico, resultando em 0,75%, porém
o teor inicial de 0,53% em vy ndo enriquece proporcionalmente e mantém-se praticamente o

mesmo, o que indica que ocorreu diluicdo do elemento na fase ferritica.



Figura 25 — Variagdo da % em massa do Mn em func&o da distancia para o modelo 2: Composigao quimica

completa e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Figura 26 — Variagdo da % em massa do N em funcéo da distancia para o0 modelo 2: Composicédo quimica

completa e base de dados TCFE8/MOBFES.
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Figura 27 — Variagdo da % em massa do W em funcao da distancia para o modelo 2: Composicdo quimica
completa e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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4.1.3 Analise da simulagdo realizada com composicdo quimica completa, utilizando-se
as bases de dados SSOL4 e MOB2.

Observando-se o diagrama de fases da Figura 28, nota-se uma grande diferenca para
os demais, visto que ndo ha uma faixa de temperatura onde se tem apenas ferrita, portanto
entre 1452°C e 1325°C ha ferrita nucleando na fase liquida. Abaixo de 1325°C inicia-se 0
processo de nucleacdo da fase austenitica na ferrita, até que em 1064°C obtém-se 50% de cada

fase.
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Figura 28 — Diagrama de fases em funcéo da temperatura para 0 modelo 3: Composicao quimica completa e base
de dados SSOL4/MOB?2.
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Considerando que em 1064°C existe 50% de cada fase, realizou-se a simulagdo com a

composic¢do quimica de ferrita e austenita nesta temperatura para a simulacdo do aquecimento

do aco até 1250°C também para 0 modelo 3, provocando um aumento sigmoidal até 74% da

fracdo de ferrita, vide o grafico da Figura 29.

Figura 29 — Fracdo de ferrita em funcéo do tempo para o modelo 3: Composi¢do quimica completa e base de
dados SSOL4/MOB2.
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Comparando-se o crescimento sigmoidal de ferrita nos trés modelos, Figura 30,
percebe-se que a simulagdo completa feita com as bases SSOL4/MOB?2 apresenta sempre uma
quantidade de ferrita maior em relacdo as demais para um mesmo tempo. Ja a simulacao
completa utilizando-se as bases TCFE8/MOBFE3 é maior em apenas 1% em relacdo a
composi¢do quimica reduzida de mesmas bases apenas a partir de 80 segundos.

Isso indica que até 80 segundos, uma simulacdo cuja composi¢do quimica possui
menos elementos, demonstra facilitar o aumento da fracdo de ferrita durante o aquecimento
do aco inoxidavel em questéo.

Quanto as diferencas na fracdo volumétrica de ferrita obtida, pode-se afirmar que a
mesma € desprezivel entre as curvas completa e reduzida de bases de dados TCFE8 e
MOBFES3, por ser de apenas 1%, e sutilmente consideravel entre as mesmas com a de base de
dados SSOL4 e MOB2, por atingir-se 4% na Gltima.

Figura 30 — Comparagdo do crescimento da fracéo de ferrita entre os 3 modelos.
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Além dos perfis dos elementos para os modelos vistos, foram obtidos os perfis em
funcdo do comprimento e tempo de tratamento térmico para o terceiro modelo utilizando-se a
base de dados termodindmica SSOL4 e a base de mobilidade atbmica MOB2, com 0 mesmo
objetivo.

Comparando-se o perfil de Cr do modelo 3, Figura 31, com o do modelo 2, Figura 22,

observa-se que apesar de apresentarem as mesmas quantidades iniciais e finais de ferrita e
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austenita, a interface o/y do modelo 3 caminhou aproximadamente 0,5 um para a direita apos
3,6 segundos, indicando que a difuséo ocorreu mais rapidamente.

Quanto ao perfil de Mo da Figura 32, a fracdo inicial de 4,52% é maior na ferrita em
relacdo ao modelo 2, Figura 23, enquanto que na austenita, apresenta-se 0,5% menor, sendo
de 2,66%, onde ambas as fases sdo empobrecidas no elemento ao longo do tempo de
tratamento térmico, resultando em 4% na o e 2,49% na y.

Semelhante ao Cr, as porcentagens em massa de Ni, Figura 33, ndo se alteram do
modelo 2 para o 3, porém a interface o/y também caminha 0,4 um para a direita a partir de 3,6

segundos.

Figura 31 - Variacdo da % em massa do Cr em funcéo da distancia para o modelo 3: Composi¢do quimica
completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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Figura 32 — Variagdo da % em massa do Mo em funcéo da distancia para o modelo 3: Composi¢do quimica
completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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Figura 33 — Variacdo da % em massa do Ni em funcéo da distancia para o modelo 3: Composi¢do quimica
completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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Pela analise do perfil de Mn da Figura 34, percebe-se que este apresentou-se
exatamente ao contrério com a alteracdo das bases de dados, visto que no modelo 2, Figura
25, a fase a ¢ enriquecida em Mn ao passo que a fase y empobrece no elemento. J& para o
modelo 3, a fase a que avanga em direcdo a vy, deslocando a interface a/y 0,6 um para a direita

a partir de 3,6 segundos, de modo que a fase o empobreca de 0,55% para 0,518% em Mn,
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enquanto que a fase y enriquece de 0,517% a 0,58% e, portanto, apresentando uma maior e
mais lenta variagdo em relagdo ao modelo 2.

Assim como ocorreu ao Cr e Ni, as porcentagens em massa de N, Figura 35, mantém-
se as mesmas do modelo 2, Figura 26, deslocando apenas a interface a/y 0,5 um para a direita.

Por fim, analisando-se o perfil de W,

Figura 36, e comparando-se com o do modelo 2, Figura 27, percebe-se que tanto a
porcentagem inicial e final do elemento na ferrita quanto na austenita s&o maiores que no
modelo 2, apresentando-se inicialmente 0,855% em o e 0,65% em y e ao final 0,81% em o e

0,56% em y. Além disso, a interface o/y deslocou-se 0,6 um para a direita.

Figura 34 — Variacao da % em massa do Mn em funcéo da distancia para o modelo 3: Composicao quimica
completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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Figura 35 — Variagdo da % em massa do N em funcéo da distancia para o modelo 3: Composi¢do quimica

completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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Figura 36 — Variagdo da % em massa do W em funcéo da distancia para o0 modelo 3: Composicdo quimica

completa e base de dados SSOL4/MOB2.
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4.2  VALIDACAO EXPERIMENTAL

Os resultados obtidos experimentalmente em laboratdrio estdo expostos nos itens a seguir,

bem como a comparacdo com as simulacfes previamente obtidas.
4.2.1 Microscopia Optica

As imagens obtidas por microscopia éptica das amostras solubilizadas a 1250°C
durante diferentes tempos podem ser vistas da Figura 37 a Figura 41 - Microscopia Optica da
amostra 13, solubilizada a 1250°C por 2400s (100x).Figura 41. Observa-se a fase ferritica na
cor escura e a fase austenitica na cor clara de morfologia padréo, por tratar-se de amostras
laminadas e solubilizadas.

Até 60 s, nota-se grdos menores e quantidades equilibradas de ambas as fases, ao
passo que entre 2 e 40 min os grdos ferriticos aumentam proporcionalmente ao tempo de

tratamento térmico, obtendo-se maior fragdo volumétrica desta fase.

Figura 37 — Microscopia Optica da amostra 1, solubilizada a 1250°C por 36s (100x).
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Fonte: Autora.



Figura 38 - Microscopia Optica da amostra 7, solubilizada a 1250°C por 60s (100x).

Fonte: Autora.

Fonte: Autora.
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Figura 40 - Microscopia Optica da amostra 3, solubilizada a 1250°C por 1800s (100x).

Fonte: Autora.

Figura 41 - Microscopia Optica da amostra 13, s
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olubilizada a 1250°C por 2400s (100x).

Fonte: Autora.
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4.2.2 Analise Quantitativa

A fim de confirmar as informacdes sugeridas atraves da analise das micrografias, foi
obtida a fracdo volumétrica da ferrita apds solubilizacdo por dois métodos: estereologia
quantitativa e ferritoscopia.

Na anélise por estereologia quantitativa, é possivel observar que hd uma tendéncia de
evolucéo da ferrita com 0 aumento do tempo de tratamento térmico, visto que entre 36s e 60s,
ndo ha transformacéo de fase, enquanto que em 2 min inicia-se 0 aumento da fracao de ferrita
e, depois de 30 min a transformacdo de fase encerrou-se por atingir valores proximos ou
superiores a 70%. Ao passo que na andlise por ferritoscopio, a fracdo volumétrica de ferrita
obtida ndo ultrapassou 55%, indicando equilibrio de composicao entre as fases para qualquer
tempo de tratamento térmico. Isto mostra a inabilidade do ferritoscopio em descrever o
aumento da fracdo de ferrita, esperado pelas simulagdes de equilibrio e cinéticas, observados
qualitativamente nas micrografias e mensurado pela estereologia quantitativa.

O funcionamento do ferritoscopio se baseia na quantificacdo da corrente induzida pelo
campo magnético resultante do componente ferromagnético (ferrita) presente na amostra,
permitindo a obtencdo da porcentagem da fase (SPOMBERG, 2010). A imprecisdo obtida
provavelmente se deve a interferéncia da austenita na medicao do instrumento, uma vez que a
estrutura texturizada por laminagdo dificulta a separacdo da fase ferromagnética da

paramagnética (austenita).

O comparativo entre as analises pode ser visto no gréafico da Figura 42.
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Figura 42 - Comparagéo entre os diferentes métodos de quantificacdo da fase ferritica.
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Nota-se que o0s valores obtidos por ambos o0s métodos apresentam diferencas
expressivas entre si e com a simulacdo computacional. Por conta disso, uma nova simulacao
foi proposta, e apresentada no proximo item, com a finalidade de aproximar-se dos resultados
reais obtidos em laboratério, através de alteracdo da geometria do modelo para esférica,
obtendo-se diferentes valores para a constante “n” de K-J-M-A, 0 que faz com que a curva
sigmoidal mude sua inclinacdo, conforme discutido em Crescimento de Segunda Fase (item
2.2). Além disso, através de diferentes tempos de tratamento térmico, € alterada a cinética de
transformacéo de fase e, respectivamente, a constante K, fazendo com que a curva se desloque

para a esquerda ou direita.
43  NOVA ESTRATEGIA DE SIMULAGAO
Por meio de uma nova estratégia para descrever os resultados experimentais obtidos

em laboratdrio, foram feitas simulagdes computacionais com modelo geométrico esférico para

as fases, conforme esquema da Figura 43.
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Figura 43 —Modelo geométrico utilizado na nova simulagdo computacional.

Fonte: Autora.

Visto que entre os trés modelos simulados com geometria planar as diferencas sdo
despreziveis, ndo somente em relacdo a fracdo volumétrica obtida mas também da cinética de
transformacéo de fases, realizou-se a simulacdo com geometria esférica apenas do modelo 1,
de composicdo quimica reduzida e bases TCFE8/MOBFE3, por ser concluida mais
rapidamente no software, possibilitando a comparacao dos resultados obtidos.

Para tanto, foi simulado o aquecimento até 1250°C para avaliacdo da variacdo da
fracéo de ferrita, utilizando-se raio inicial de 7,0 um para a austenita e 1,8 um para a ferrita e
tempo final= 1000s, obtendo-se a evolucéo da ferrita conforme sigmoidal da Figura 44. A

ferrita, envolvendo a austenita, simula a situacdo da fase ferritica ser a fase matriz do sistema.

Figura 44 — Fracdo de ferrita em funcdo do tempo para o modelo 1, geometria esférica: Composic¢do quimica
reduzida e base de dados TCFE8/MOBFES.
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Fonte: Autora.
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Comparando-se a simulacdo de geometria planar com a esférica e os resultados
experimentais tem-se o grafico da Figura 45. Nota-se que nenhum dos dois modelos
geométricos de simulacdo computacional descreve os resultados experimentais obtidos,

exceto apds 30 minutos quando se atinge o equilibrio entre as fases.

Figura 45 — Comparagdo entre os diferentes modelos e métodos de quantificacdo de ferrita.
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Fonte: Autora.

Quanto a cinética de transformacdo de fases, obteve-se a curva de perfil de Cr, um
importante elemento quimico, em funcdo do comprimento a fim de comparar os modelos
geométricos entre si, em relagdo ao modelo 1 de simulagdo computacional.

Conforme visto na simulacdo de geometria planar, Figura 16, a fracdo inicial de Cr na
ferrita cai de 26,8% para 25,6% e aumenta de 23,5% para 23,7% na austenita apds 3h de
simulacdo do tratamento térmico, atingindo-se o equilibrio ap6s 2160s.

Para a simulacdo de geometria esférica, Figura 46, o Cr comporta-se exatamente ao
contrario, visto que aumenta sua fragao na ferrita de 23,5% para 23,9% e reduz de 26,8% para
25,6% na austenita. Além disso, o elemento atinge o equilibrio em 100s de tratamento
térmico, tempo inferior ao modelo planar como ja era de se esperar, dado que a ferrita
também se estabiliza antecipadamente para este modelo, proximo de 2s, conforme visto na

Figura 45.
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Figura 46 - Variacdo da % em massa do Cr em funcéo da distancia para o modelo 1, geometria esférica:
Composicdo quimica reduzida e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Fonte: Autora.

Os demais elementos agiram da mesma maneira, exatamente ao contrario das simulagdes

de geometria planar e encontram-se no apéndice deste trabalho.
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5. CONCLUSOES

Os diferentes modelos de simulacdes, de geometria planar, utilizados para quantificar
a evolucdo da fracdo volumétrica de ferrita do aco em estudo mostram claramente que as
bases de dados SSOL4/MOB2 permitem que seja formada uma maior fracdo de ferrita, para
um mesmo tempo de solubilizag&o, atingindo-se 4% a mais que os demais.

Também ¢ possivel observar que ha uma variacdo dos perfis de composicdo em
relacdo aos modelos de simulacGes, os quais dependem do elemento quimico em estudo.
Percebe-se que apesar da ferrita estabilizar-se entre 100s e 1000s, elementos substitucionais
dissolvidos na matriz, como o Cr e 0 Mn, s6 entram em equilibrio em um tempo posterior a
estabilizacdo da ferrita, em 2160s.

A validacdo da fracdo volumétrica de ferrita em funcdo da temperatura mostrou que
até 60s de envelhecimento ndo ha transformacéo fase, enquanto que de 2 min a 30 min ha
consideravel aumento de ferrita, até quem em 40 min ocorre reequilibrio das fases a e y.

Por meio dos resultados obtidos por estereologia quantitativa e ferritoscopia, conclui-
se que a simulagdo computacional de geometria planar ndo descreve os resultados obtidos em
laboratdrio da quantificacdo da porcentagem de ferrita, sendo necessarios outros estudos para
melhorar a resposta da simulacdo as observacdes experimentais.

Nota-se que além das novas simulag¢fes ndo descreverem os resultados experimentais,
progridem exatamente ao contrario das simulagdes de geometria planar, mostrando que 0s
elementos podem ser enriquecidos ou empobrecidos numa dada fase dependendo do modelo

geométrico que se utiliza para as simulagdes.
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APENDICE

Figura 47 - Variacdo da % em massa do Mo em fungdo da distancia para o modelo 1, geometria esférica:

Composicdo quimica reduzida e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Fonte: Autora.

Figura 48 - Variacdo da % em massa do N em funcéo da distancia para o modelo 1, geometria esférica:

Composicdo quimica reduzida e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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Figura 49 - Variacdo da % em massa do Ni em funcéo da distancia para o modelo 1, geometria esférica:

Composicdo quimica reduzida e base de dados TCFE8/MOBFE3.
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