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RESUMO

Materiais de alto desempenho como os acos inoxidaveis, e particularmente os de aplicacfes que
requerem a combinagdo de elevadas resisténcia mecénica, tenacidade e resisténcia a corrosdo, precisam de
grande controle microestrutural para garantir as propriedades desejadas. Além disso, sua utilizagdo em produtos
de variados formatos, que precisam ser conformados a quente e serem soldados, ou serem produzidos por
processos de manufatura aditiva, impde ciclos térmicos que podem gerar a formacdo de fases deletérias,
comprometendo seu desempenho. Desse modo, a simulacdo computacional das transformacdes de fase
controladas por difusdo, como as trabalhadas nesta proposta de pesquisa, é ferramenta essencial para o projeto
destes processos buscando a otimizacdo de microestruturas e propriedades associadas. Por isso, o
desenvolvimento de metodologias de simulagdo das transformacdes de fase em DICTRA® para estes acos, e
sua validacdo experimental, foi um dos resultados buscados deste projeto. Foco principal esteve centrado nas
transformacdes sob resfriamentos continuos, desafio importante para entendimento dos ciclos térmicos que
diferentes geometrias das pecas produzidas com estes materiais podem sofrer. Com o dominio destas
simulacdes, a compreensdo dos fendmenos associados a estas transformacdes foi facilitada, e a ferramenta de
simulacdo computacional possibilita, na continuidade dos trabalhos, o projeto de novas ligas, nas quais a adi¢éo
de elementos de ligas no modelo virtual pode retardar transformacdes por difusdo indesejadas. Além disso, a
previsdo das transformagdes de fase permite o projeto de ciclos térmicos durante o processamento que otimizam
as microestruturas e propriedades a estas associadas. Sem a necessidade de experimentos com muitas variaveis
de processo envolvidas, o custo de desenvolvimento de novas ligas e novos processos é reduzido, e isto tem
grande impacto econdmico e tecnoldgico na cadeia produtiva que depende dos acos inoxidaveis de alto
desempenho. Reforga-se o compromisso do proponente na formacgéo de recursos humanos de qualidade na area
de interesse desta proposta, sendo o impacto na sociedade desta proposta o maior legado de pesquisa: a
formagdo de recursos humanos e a geracéo e disseminacdo de conhecimento em &rea estratégica a industria

brasileira.
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COMPILAGAO DE METAS E RESULTADOS ATINGIDOS — PROJETO 2021-2024

As atividades de pesquisa do proponente no triénio 2021-2024, durante vigéncia da bolsa de
produtividade em pesquisa nivel 2 (PQ2), processo 302891/2020-0, e em continuidade das atividades de
pesquisa que se desenvolvem desde a primeira concessdo de bolsa PQ, em 2011, buscaram o estudo das
transformacdes de fase passiveis de ocorrer em agos inoxidaveis, permitindo o controle e a simulagao
computacional destas transformacdes, buscando-se o controle das varidveis de processo que levam a formacéo
de microestruturas especificas. Além de agos inoxidaveis, 0 estudo das simulagdes computacionais usando os
softwares ThermoCalc® e DICTRA®, permitiram contribuicdes para outros sistemas metal(irgicos importantes,
gerando no periodo 2020-2023, apesar das dificuldades impostas pelo periodo de pandemia da COVID-19, 10
publicaces em periodicos de seletiva politica editorial 19, 9 trabalhos em congressos 119, 5 orientagdes de
mestrado ?%24, duas iniciagdes cientificas ?>29 e 4 trabalhos de conclusdo de curso de engenharia de materiais
2730 O conhecimento acumulado pelo grupo de pesquisa coordenado pelo proponente desta proposta inclusive
permitiu a nucleagdo de novos temas de importancia tecnoldgica, como trabalhos em manufatura aditiva % 2"
%0, em que a génese do material manufaturado depende fortemente das transformagdes de fase durante o

processo produtivo.

Trabalhos iniciados no triénio 2021-2023 continuardo em desenvolvimento no proximo quadriénio
(2024-2027) como dissertacBes de mestrado orientadas pelo proponente desta proposta, explorando as
transformacdes de fase em acos inoxidaveis, particularmente sob resfriamento a partir das temperaturas usuais
de processamento termomecanico G134, ja que pode ocorrer a formagao de fases deletérias aos comportamentos
mecanico e eletroquimico durante os resfriamentos de processo. Com o objetivo de utilizar os conhecimentos
acumulados e abrir novas fronteiras de pesquisa, continuando linhas de pesquisas desenvolvidas de forma
incipiente em anos anteriores ©@>37, trabalhos envolvendo comportamento mecanico de compdsitos de matriz
termoplastica ©®, manufatura aditiva 9, e transformagéo de fase em outros sistemas metalicos “% seguirdo em
desenvolvimento paralelamente a linha principal, de simulagdo computacional de transformacao de fases em

acos inoxidaveis.

A formacdo de fases ricas em Cr e Mo em a¢os inoxidaveis € deletéria principalmente a resisténcia a
corrosdo. Destaca-se a formacéo de carbonetos de Cr do tipo M23Cs € nitretos de Cr do tipo Cr.N em agos com
teores significativos dos intersticiais C e N. Outra preocupacéo € com a formagao de fases sigma e chi em acos
inoxidaveis de altos teores de Cr e Mo, especialmente os diplex. Como consequéncia da formagao destas fases
deletérias, ha a formacéo de regides em suas adjacéncias empobrecidas em Cr e Mo, que se tornam susceptiveis

a corroséo localizada “-42),

Ha indicios na literatura 3% de que a resisténcia a corrosio por pite diminui com o aumento da fragio
volumétrica da fase sigma, e a explicagdo comum para tal ocorréncia esta relacionada a formagéo de areas
empobrecidas em Cr e Mo nas interfaces entre fase sigma e fases que constituem a matriz do aco, reduzindo a

oferta de elementos formadores da pelicula passiva responsavel pela resisténcia a corrosdo “®. Perfis de
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concentracdo de Cr e Mo nos limites de fase sdo de dificil determinacéo por microscopia eletrdnica de varredura
associada a espectroscopia de energia dispersiva (MEV-EDS) devido a resolucdo lateral insuficiente desta
técnica, sendo a andlise EDS em microscopia eletronica de transmissdo (MET-EDS), apesar de se mostrar uma
mais técnica demorada e mais laboriosa, uma das Unicas a possibilitar a visualizagdo do empobrecimento em

Cr e Mo nas interfaces de sigma com a matriz “®.

O uso de simulagdes computacionais em DICTRA®, que agregam as hipoteses de equilibrio local em
interfaces durante transformacdes de fase controladas por difusdo, é apontada “7-*¥ como um caminho viavel
para a descricdo da cinética de formacdo de fase sigma. Nestas simulacdes, ha a possibilidade de descri¢do dos
gradientes de composicdo de Cr e Mo nas interfaces entre fases durante transformacdes de fase controladas por
difuséo, e portanto de previsdo do comportamento eletroquimico decorrente das transformagdes de fases.

Trabalhos publicados pelo grupo de pesquisa do proponente ©% 59 discutem a formagio de regides
empobrecidas em Cr e Mo na vizinhanca de fase sigma formada durante envelhecimento isotérmico de aco
inoxidavel daplex, quantificando o gradiente de composi¢do quimica através de simulagdes computacionais em
DICTRA®, como exemplifica a Figura 1.
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Figura 1. Simulacdo computacional do perfil de Cr nas interfaces entre austenita, sigma e ferrita de um ago

inoxidavel diplex envelhecido a 800 °C por 20 min, e definicio das areas empobrecidas em Cr ©0,

No mesmo trabalho ©9, a somatéria ponderada das areas empobrecidas em Cr e Mo (usando a mesma

ponderacdo entre Cr e Mo encontrada nas formulagdes usuais de célculo de Pitting Resistant Equivalent Number
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- PREN), chamada aqui de grau de empobrecimento, foi relacionada ao potencial de pite de diferentes amostras
do mesmo aco, sujeitas a diferentes ciclos térmicos (Figura 2), mostrando que a previsdo do comportamento
eletroquimico deste ago quanto a corrosdo localizada pode ser explicado, e previsto, através das simulagoes

computacionais por DICTRA®,
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Figura 2. Potencial de pite (Ep) de um aco inoxidavel duplex envelhecido isotermicamente em diferentes

condigdes em fungio do grau de empobrecimento em Cr e Mo das interfaces entre sigma, ferrita e austenita 0.

Nota-se, portanto, que é possivel estimar os gradientes de composic¢ao durante transformacdes de fases
de acos inoxidaveis sujeitos a diferentes ciclos térmicos, e trabalho recente do grupo de pesquisa do proponente
@1 avaliou a variacdo das fracBes volumétricas de ferrita e austenita, e a particdo de elementos de liga entre
estas fases, em aco inoxidavel superdiplex submetido a ciclos térmicos semelhantes aos empregados em
processamento termomecanico seguido de solubilizacdo. Na Figura 3 apresenta-se a variacao da fragdo de ferrita
no ciclo proposto, e na Figura 4 nota-se a estimativa dos perfis de Cr nos diferentes tempos de tratamento
simulados, mostrando que a particdo de elementos de liga e a variagdo microestrutural se d& ndo apenas nos
patamares isotérmicos de tratamento, mas também durante os ciclos de resfriamento impostos, além de mostrar

a viabilidade de uso do DICTRA® neste tipo de simulagéo.
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Figura 3. Evolucéao da fragdo volumétrica da ferrita (BCC_A2) durante o ciclo térmico apresentado num ago

inoxidavel superddplex @V,
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Figura 4. Perfis de cromo em diferentes momentos do ciclo térmico simulado para um ago superddplex @V,
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Além da particdo de elementos de liga entre as fases ferrita e austenita ser determinante para o
comportamento eletroquimico dos acgos inoxidaveis duplex, a possibilidade de formacéo de fases ricas em Cr e
Mo, como a sigma, que levam ao empobrecimento nestes elementos das interfaces, diminuindo a resisténcia a
corrosdo, é outro fator possivel de simulagdo por DICTRA®, como demonstrado na Figura 2, e as simulagdes
podem ajudar a prever as taxas de resfriamento criticas para evitar a formacédo destas fases deletérias, ou, na
impossibilidade de evitar tal formac&o, de avaliar a extensdo das regides empobrecidas. Em trabalho de grande
impacto decorrente das atividades do bolsista (), propds-se metodologia de simulagdes computacionais de
transformacdes de fase sob resfriamento continuo, a partir da temperatura de solubilizacdo de ago inoxidavel
duplex, e validou-se tais simulagdes com dados de literatura. Além de ser possivel estimar os gradientes de
composicdo nas interfaces (como exemplifica a Figura 5), foi possivel avaliar a influéncia de pardmetros de
simulacéo (como o tamanho da célula computacional utilizada — Figura 6) e validar as simulagbes com dados
de literatura (Figura 7).
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Figura 5. Perfis de cromo em diferentes momentos do resfriamento a partir da temperatura de solubilizacdo de
um ago duplex a 0,001 °C/s ©,
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Figura 6. Curvas de transformagcao sob resfriamento continuo de um aco inoxidavel ddplex para 1%vol de fase

sigma para diferentes tamanhos iniciais de ferrita ou austenita na célula computacional ®.
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Figura 7. Curvas de transformacéo sob resfriamento continuo de um aco inoxidavel diplex para 1%vol de fase

sigma obtido experimentalmente ¢2 em comparagio com o simulado pela metodologia proposta @,
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Em suma, materiais de alto desempenho como 0s acos inoxidaveis, e particularmente os de
aplicacdes que requerem a combinacdo de elevadas resisténcia mecanica, tenacidade e resisténcia a corrosao,
como sao 0s agos inoxidaveis duplex e os supermartensiticos, precisam de grande controle microestrutural para
garantir as propriedades desejadas. Além disso, sua utilizacdo em produtos de variados formatos, que precisam
ser conformados a quente e serem soldados, ou serem produzidos por processos de manufatura aditiva, imp&e

ciclos térmicos que podem gerar a formacao de fases deletérias, comprometendo seu desempenho.

Desse modo, a simulacdo computacional das transformacdes de fase controladas por difusdo, como
as abordadas nesta pesquisa, é ferramenta essencial para o projeto destes processos buscando a otimizacgéo de
microestruturas e propriedades associadas. Por isso, o desenvolvimento de metodologias de simulacdo das
transformacdes de fase em DICTRA® para estes acos, e sua validagdo experimental, tem sido o foco principal
das pesquisas conduzidas pelo proponente. Foco principal atualmente esta nas transformaces sob resfriamentos
continuos, desafio importante para entendimento dos ciclos térmicos que diferentes geometrias das pecas

produzidas com estes materiais podem sofrer.

Com o dominio destas simulacfes, a compreenséao dos fendmenos associados a estas transformagdes
é facilitada, e a ferramenta de simulagdo computacional facilita o projeto de novas ligas, nas quais a adi¢do de
elementos de ligas no modelo virtual pode retardar transformagdes por difusdo indesejadas, como indicam as

atuais dissertagdes de mestrado sob orientagdo do pesquisador-bolsista®L 3 34 (Diego, Luis, Renata).

Deve-se salientar que a linha de pesquisa do proponente tem gerado e divulgado conhecimento
cientifico e tecnoldgico para a cadeia produtiva que utiliza agos inoxidaveis desde seu processo de doutoramento
(entre 1996 e 2001), com producdo associada a esta linha de pesquisa até esta data (declarada no curriculo
Lattes, http://lattes.cnpg.br/0327037150655150) de 67 artigos em periddicos de renome, 162 trabalhos
completos em anais de eventos, e principalmente a conclusdo de 24 orientacGes de mestrado, 4 coorientacfes

de doutorado, 23 orientacGes de trabalhos de concluséo de curso de graduacdo em engenharia de materiais, e
97 orientacdes de iniciago cientifica, além das 3 orientaces de mestrado 13334 e 1 coorientacio de doutorado
©8) em andamento. Assim, reforca-se o compromisso do proponente na formagdo de recursos humanos de
qualidade na &rea de interesse desta proposta, sendo o impacto na sociedade desta proposta 0 maior legado de
pesquisa: a formacgdo de recursos humanos e a geracéo e disseminacao de conhecimento em area estratégica a

indUstria brasileira.
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