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RESUMO

As propriedades e o processamento dos ferros fundidos séo fortemente
dependentes da presenca de grafita ou cementita, e portanto a capacidade de
previsao de formacao destas fases numa dada composicao e taxa de resfriamento
a partir do liquido sdo fundamentais para o controle do processo e sua otimizacao.
Os dois parametros reconhecidamente mais influentes na determinacédo de qual
fase rica em carbono se formara na solidificacéo, grafita ou cementita, séo o teor de
silicio e a taxa de resfriamento. Assim, o objetivo deste projeto de iniciagao cientifica
€ avaliar a possibilidade de previsdo das fases formadas na estrutura bruta de fusédo
de ferros fundidos usando simulacdes computacionais em DICTRA®, descrevendo

a influéncia dos teores de C e Si e das taxas de resfriamento impostas ao liquido.

Palavras-chave: ferros fundidos, solidificacdo, simulagdo computacional,
ThermoCalc, DICTRA.
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1. INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA, COM SINTESE DA BIBLIOGRAFIA
FUNDAMENTAL

O primeiro artefato de ferro fundido registrado é a estatua chinesa de um
ledo, datada de 502 AC; apesar disso, 0s primeiros registros de producédo de ferros
fundidos na Europa remontam uma época entre os séculos XllI e VX
(STEFANESCU, 2005), e o primeiro registro literario do estado da arte da metalurgia
se da com a obra De re metallica, de 1556 (AGRICOLA, 1950). Fundamentais para
a revolucao industrial e ainda hoje um dos principais materiais de construcao
mecanica, os ferros fundidos sdo comumente classificados como as ligas do
sistema Fe-C de composicao préxima a eutética, ou ainda como ligas com mais de
2% de C em sua composicao (COLPAERT, 2008).

As ligas que apresentam composicdes eutéticas, que tem seu nome
originado da palavra grega eutektos (fuséo facil) como descrito em Hummel (1997)
sdo amplamente utilizadas na obtencao de materiais a partir do seu estado liquido,
e que sao utilizados em sua estrutura bruta de fusdo. Assim, a compreenséao e a
possibilidade de previsdo de quais fases serdo formadas apds o término da
solidificacdo é fundamental para o dominio do processamento destes materiais
usando as habilidades da Ciéncia e Engenharia de Materiais, que buscam o dominio

das relagdes entre estrutura, processamento, propriedades e desempenho.

O sistema Fe-C tem seu patamar eutético a 1153 °C, e nesta temperatura
tem-se o equilibrio de 3 fases, o liquido de composicéo dita eutética, Fe-4,34%C,
austenita (ferro vy, de estrutura CFC, que nestas condi¢cdes apresenta sua maxima
solubilidade de C, Fe-2,03%C) e grafita, como mostrado na Figura la. Este € o
chamado equilibrio estavel do sistema Fe-C. Todavia, se as condi¢cbes de
transformacao de fases dificultarem a formacéo da fase rica em C estavel (a grafita),
equilibrio metaestavel pode se desenvolver, e na temperatura eutética, que nestas

condicbes passa a ser 1148 °C, o liquido eutético, agora de composi¢cdo Fe-
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4,38%C, estard em equilibrio com a austenita de composicdo Fe-2,05%C e o

carboneto do tipo FesC, conhecido como cementita, como mostra a Figura 1b.

Figura 1. Diagramas Fe-C obtidos com auxilio do software ThermoCalc® e a base
de dados TCBIN: (a) equilibrio estavel, com formacao de grafita, (b) equilibrio
metaestavel, com formacgéo de cementita (FesC).
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Da observacédo da Figura 1, pode se compreender o motivo para outra
popular definicdo dos ferros fundidos, que séo ligas Fe com no minimo 2% de C
(COLPAERT, 2008), ou seja, que solidificam em composi¢cfes onde sempre se
cruza o patamar eutético no resfriamento, nunca havendo a possibilidade de
formagédo de uma uUnica fase solida ao término da solidificac@o. Isto implica em
estruturas que sempre terdo microconstituinte eutético (formado por duas fases
sélidas a partir do liquido de composicao eutética). Aléem disso, como a fluidez das
ligas € facilitada quando as composi¢cfes sdo proximas a eutética, comumente 0s

ferros fundidos tem suas composicdes préximas ao eutético.

Ferros fundidos contendo grafita (que solidificam obedecendo o equilibrio
estavel, Figura 1a) apresentam caracteristicas de processamento Unicas, como
facilidade de fundicéo, conferida pela fluidez das ligas, baixo custo, e densidade da
grafita inferior inclusive a das ligas no estado liquido, o que impede a formacéao de
rechupes e praticamente elimina a possibilidade de porosidades advindas da
solidificacdo. Além disso, a presenca de grafita na microestrutura tipica de veios
formada na solidificacdo do eutético torna estes materiais de facil usinagem, e
confere boa condutividade térmica, e grande capacidade de amortecimento de
vibracfes (CALLISTER, 2015). Como a grafita é uma fase fragil, a fratura dos ferros
fundidos que a contém na tipica estrutura de veios continuos ocorre por esta fase,
dando aspecto acinzentado a fratura, de onde vem a denominagé&o desta classe de

materiais, ferros fundidos cinzentos.

Ja os ferros fundidos contendo cementita, que solidificam obedecendo o
equilibrio estavel, Figura 1b, tem por principais caracteristicas a alta dureza
associada a cementita, sendo utilizados apenas em pecas que necessitem elevada
resisténcia ao desgaste, mas que ndo passardo por processos de usinagem. A
fratura destes materiais se propaga preferencialmente por esta fase fragil, mas a
cementita se torna brilhante, dando aspecto branco a fratura, e deste modo ferros

fundidos que contém cementita como a fase rica em C sdo chamados de ferros
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fundidos brancos.

Como as propriedades e o processamento dos ferros fundidos sé&o
fortemente dependentes da presenca de grafita ou cementita, a capacidade de
previsao de formacao destas fases numa dada composicao e taxa de resfriamento
a partir do liquido sdo fundamentais para o controle do processo e sua otimizacao.
Os dois parametros reconhecidamente mais influentes na determinacédo de qual
fase rica em carbono se formara na solidificacéo, grafita ou cementita, séo o teor de

silicio e a taxa de resfriamento.

Conforme relata Stefanescu (2005) em excelente revisédo da literatura sobre
a solidificagcéao de ferros fundidos, o trabalho pioneiro de Ledebur em 1892 sobre a
estrutura de ferros fundidos ja apontava que teores crescentes de Si favorecem a
formacdo de grafita, sendo considerado até os dias atuais um elemento com alto
poder de grafitizacdo da microestrutura. De fato, as tipicas composi¢cdes quimicas
de ferros fundidos brancos tem, comumente, menores teores de Si que os ferros
fundidos cinzentos (COLPAERT, 2008).

Todavia, o efeito da taxa de resfriamento é apontado como primordial para a
definicdo de qual transformacéo eutética ocorrera num ferro fundido. Sabendo que
a transformacado eutética é uma transformacéo invariante, ou que ocorre numa
mesma temperatura durante o resfriamento, criando um patamar numa curva de
resfriamento, a determinacdo desta temperatura pode se dar num calorimetro,
impondo a liquidos de composicdo eutética diferentes taxas de resfriamento. O
registro de diferentes temperaturas de patamar em funcao da taxa de resfriamento
imposta resultaria numa situacdo como a apresentada na Figura 2. A temperatura
de equilibrio da transformacéo de um diagrama de fases seria aquela obtida a partir
da extrapolacdo dos dados de temperatura de patamar em diferentes taxas de

resfriamento, obtendo-se a temperatura para uma taxa de resfriamento nula.

No esquema da figura 2 sédo apresentados dados de temperatura de patamar
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relacionados a observacéo da fase rica em carbono observada nas amostras. Nota-
se que a menores taxas de resfriamento a grafita € a fase formada, ao passo que
maiores taxas de resfriamento levam a formacédo de cementita. Assim, existe uma
taxa de resfriamento critica (dT/dt)critica, acima da qual a formagdo de grafita é
impedida, e abaixo da qual ndo héa probabilidade de formacédo de cementita.

Figura 2. Representacdo esquematica da influéncia da taxa de resfriamento na
temperatura de patamar eutético do sistema Fe-C, com fases ricas em carbono
formadas em destaque.

temperatura do patamar eutético

(dT'[dt)critica

0 taxa de resfriamento

Fonte: Autor, adaptado de (STEFANESCU, 2005)

Inimeros trabalhos (KRAUSE, 1969; NASTAC, STEFANESCU, 1995; FRAS
et al, 2005a; FRAS et al, 2005b; FRAS et al, 2005¢c; STEFANESCU, 2005; FRAS,
GORNY, 2007; SILVA et al, 2014) reportam o efeito da taxa de resfriamento e do
teor de silicio na transicdo de microestruturas compostas apenas por grafita como
fase rica em C para estruturas compostas por cementita. Fica claro que o projeto do
molde de fundi¢cdo pode impor diferentes taxas de resfriamento ao liquido, e deste
modo é preciso conhecimento preciso da taxa de resfriamento critica (dT/dt)critica

indicada na Figura 2 para a previséo das fases presentes na microestrutura bruta
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de fuséo. Stefanescu (2005) apresenta dados de taxas de resfriamento na Figura 3
para a obtencdo de ferros fundidos apenas com estrutura contendo cementita
(branco, white), apenas com estrutura contendo grafita (cinzento, gray) e estruturas
mescladas (mottled) para um ferro fundido de composi¢ao Fe-3,6%C, em fungéo de
diferentes teores de silicio.

Figura 3. Influéncia do teor de silicio e taxa de resfriamento na transicédo entre
estruturas contendo cementita (white) ou grafita (gray) num ferro fundido de
composicédo Fe-3,6%C.

60 T

Cooling rate, °C/s

0 0.5 1 1.5 2 25 3 3.5
Silicon, wt.%

Fonte: (STEFANESCU, 2005)

Deste modo, a possibilidade de previsdo das fases formadas na estrutura
bruta de fusdo de ferros fundidos, avaliando as diferencas composicionais
presentes na pratica de selecdo e/ou processamento dos ferros fundidos, e a
ocorréncia de diferentes taxas de resfriamento, é de extrema valia na producao
deste tdo importante material de engenharia. Assim este projeto visa avaliar a
possibilidade de realizar simulagdes computacionais das transformacdes de fase
durante a solidificacéo de ferros fundidos utilizando as ferramentas ThermoCalc® e
DICTRA®, especificamente descrevendo a influéncia dos teores de C e Si e das

taxas de resfriamento impostas ao liquido na formagédo das fases presentes nas
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estruturas brutas de fusao.

O proponente deste projeto realizou alguns testes de simulagéao utilizando
célula computacional com difusdo unidirecional e perpendicular as interfaces de
uma regido de liquido de 200 um de comprimento inicial. Na interface esquerda, se
permitiu a formag&o de grafita e/ou cementita, e na interface direita se permitiu a
formacdo de austenita, desde que, em qualquer um dos casos, existisse potencial
termodinamico (diferenca absoluta de energia livre de Gibbs entre a situacéo
contendo apenas liquido e a situacao contendo liquido e uma das fases citadas)
que excedesse o valor de 10° RT, sendo R a constante universal dos gases (8,314
J/mol.K) e T a temperatura absoluta no instante da transformacao (em K). Na Figura
4 encontram-se os dados de fracdo de austenita e grafita obtidos para uma liga Fe-
3,8%C-3%Si resfriada a partir de 1400 °C a uma taxa de 200 °C/h. Na Figura 5,
resultados para uma liga Fe-3,8%C resfriada a partir de 1400 °C a uma taxa de 600
°C/h sdo apresentadas. Nesta, ha apenas formacéo incipiente de grafita, com
dominio de formacdo de cementita como a fase rica em carbono, mostrando a
viabilidade de simulacdo em DICTRA® das fases a formar em funcdo do teor de
silicio e da taxa de resfriamento. Entender os limites desta simulacdo, as
possibilidades computacionais, e a influéncia destes dois parametros em ferros

fundidos de diferentes teores de carbono sdo o objeto de estudo desta proposta.
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Figura 4. Frac&o de austenita e grafita em funcéo do tempo de resfriamento a
partir de 1400 °C a uma taxa de 200 °C/h obtidos em DICTRA® e com o uso das
bases de dados TCFE9 e MOBFE4 para uma liga Fe-3,8%C-3%S.i.
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Figura 5. Fragéo de austenita, grafita e cementita em funcao do tempo de
resfriamento a partir de 1400 °C a uma taxa de 600 °C/h obtidos em DICTRA® e
com o uso das bases de dados TCFE9 e MOBFE4 para uma liga Fe-3,8%C.

0.7
—
0.6+
< 0.5
[ — 1! INTEGRAL QUANTITY
8 > INTEGRAL QUANTITY
<04 - Iy
“ — 5 INTEGRAL QUANTITY
5 0.3-
o
<
(= 0.24
0.1
0.0 w w . ‘ ,
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
O Time [S]
0.07
0.06
=
= 0.05
3 0.04
©) — 1. INTEGRAL QUANTITY
o - n-::r}fgrw. QUANTITY
5003 & ITEGRAL QuANTTY
© ~ 5 INTEGRAL QUANTITY
% 0.02
S5
0.01+
0.00 . \ :
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
© Time [s]
0.40 1400
0.35- -_
- 1350
=
g 0.30 | .
0.25- — 1! INTEGRAL QUANTITY 1300 3
E — 2 INTEGRAL QUANTITY 2
5020 - INTBGRAL QUANTITY 1250 &
Pl ~ 5. INTEGRAL QUANTITY g
o 1. ATUPPER INTERFACE OF REGION LIQUIDO#1 ]
o 0.15 — 2 ATUPPER INTERFACE OF REGION LIQUIDO#1 —3
g |= 3 ATUPPER INTERFACE OF REGION LIQUIDOA1 1200 ~
& 0.101
S K
0.05 1150
0.00 w . . w . . 1100
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Time [s]

Péagina 11 de 14



PREVISAO DA FASES PRESENTES EM MICROESTRUTURA
BRUTA DE FUSAO DE FERROS FUNDIDOS USANDO O DICTRA ®
Proponente: Rodrigo Magnabosco

Projeto para bolsa no ambito do PIPEx-FEI

15 de agosto de 2019

2. OBJETIVOS

O objetivo deste projeto de iniciacao cientifica é avaliar a possibilidade de
previsdo das fases formadas na estrutura bruta de fuséo de ferros fundidos usando
simulagdes computacionais em DICTRA®, descrevendo a influéncia dos teores de

C e Si e das taxas de resfriamento impostas ao liquido.

3. METODOLOGIA E CRONOGRAMA

As atividades deste trabalho serdo realizadas em quatro grandes etapas,
descritas nos itens a seguir, de acordo com o cronograma global de atividades

descrito na Tabela 2.

A. Reviséo da literatura: a bolsista que conduzira o projeto devera realizar revisao

critica da literatura, com o objetivo de contextualizar a importancia de se conhecer
as transformacdes de fase envolvidas na solidificacdo de ferros fundidos com ou
sem adicdes de Si, e em diferentes taxas de resfriamento, e sua influéncia no
estabelecimento dos modelos para simulacdo computacional em DICTRA®. Por
esse motivo, também revisao sobre a metodologia de simulagdo computacional em

DICTRA® se faz necessaria, e é esperada.

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

determinacdo do equilibrio termodindmico através de simulagdo computacional,
utilizando o software ThermoCalc® e bases de dados dedicadas. Esta etapa é

necessaria para definicdo das temperaturas possiveis de processamento das ligas
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a estudar, as quais balizardo as condicdes de simulacdo de cinética de

transformacao de fases, a seguir descritas.

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

temperaturas liquidus e solidus das ligas a estudar, e as temperaturas de
transformacao eutética, seréo realizadas simula¢des da cinética de transformacao
de fases utilizando o software DICTRA® e bases de dados dedicadas. A principio,
sera utilizado o mesmo modelo testado pelo proponente, de célula computacional
com difusdo unidirecional e perpendicular as interfaces de uma regido de liquido de
200 um de comprimento inicial. Na interface esquerda, se permitir4 a formacao de
grafita e/ou cementita, e na interface direita se permitird a formacao de austenita,
desde que, em qualquer um dos casos, exista potencial termodinamico (diferenca
absoluta de energia livre de Gibbs entre a situacédo contendo apenas liquido e a
situacdo contendo liquido e uma das fases citadas) que exceda o valor de 10° RT,
sendo R a constante universal dos gases (8,314 J/mol.K) e T a temperatura absoluta
(em K). Nestes modelos, seréo testados diferentes teores de C, em composi¢des
hipoeutéticas, eutéticas e hipereutéticas, na auséncia de Si e na presenca de pelo
menos 3 diferentes teores de Si, em pelo menos 5 taxas de resfriamento distintas.
Assim, sera possivel atingir o objetivo de projeto, que é avaliar a possibilidade de
previsao das fases formadas na estrutura bruta de fuséo de ferros fundidos usando
DICTRA®, descrevendo a influéncia dos teores de C e Si e das taxas de resfriamento

impostas ao liquido.

D. Elaboracdo de relatérios parciais (indicados em suas datas de entrega por # na

Tabela 1), relatorio parcial e relatério final de projeto para avaliagdo do PIPEX
(indicados em suas datas de entrega respectivamente por @ e % na Tabela 1).
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Tabela 2. Cronograma de atividades do projeto.

Duracao (meses)

Atividade

5 6 7 8 9 10 11 12
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