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Resumen

Un generador virtual de microestructuras policristalinas se desarrolla en base a la
investigacion del método de MonteCarlo-Potts. Se inicia definiendo los conceptos basicos
necesarios para entender los fendmenos de evolucion microestructural. La investigacion incluye
una descripcion de los fendémenos termodinamicos involucrados durante el crecimiento de grano.
A continuacion se detallan los parametros requeridos por el algoritmo que resulta del método
MonteCarlo-Potts. Se incluye los diferentes tipos de dominio que pueden utilizarse para realizar
la simulacidon de evolucion microestructural, asi como diferentes tipos de condiciones de borde.
El Hamiltoniano y la funcion de Metropolis son analizados como pardmetros importantes para
modificar el comportamiento del generador virtual. Se explica en detalle la relacion de estos
parametros con los conceptos de movilidad y energia del borde de grano. La programacion del
generador virtual se realiza utilizando lenguaje MATLAB. Ademas, se utiliza el paquete
computacional COMSOL Multiphysics para simular recocido. En base a los resultados
obtenidos se propone un método para analizar la evolucion microestructural en un tratamiento
térmico sin necesidad de experimentacion. Adicionalmente, se desarrollan funciones auxiliares
para visualizacion y validacion de los resultados. Finalmente se incluyen ejemplos de la manera
en que puede adaptarse el generador virtual de microestructuras policristalinas para simular

fendmenos fisicos reales: comportamiento de fases y gradientes de temperatura en una muestra.



Abstract

A wvirtual generator for polycrystalline microstructures is developed based on the
MonteCarlo-Potts method. First, basic concepts on microstructure evolution are explained. This
research includes an explanation of the thermodynamic phenomena involved in grain growth.
Next, the parameters required by the MonteCarlo-Potts algorithm are detailed. Different types of
geometries that can be applied in the simulation are also described. Some types of border
conditions are explained as well. The Hamiltonian and the Metropolis function are analyzed
given their importance in simulation behavior. The impact on movility and boundary energy
caused by modifications in both parameters is also described. The virtual generator was
programmed in MATLAB environment, coded in M language. Additionally, an annealing
treatment is simulated applying the heat transfer module in COMSOL Multiphysics. Using the
results obtained with COMSOL, a method is proposed to analyze microstructure evolution
during heat treatment without real experimentation. Other functions are programmed in
MATLAB language to help visualize and validate simulation results. Finally, examples are
included describing ways in which the program can be modified to simulate phase

transformation and temperature gradients in samples.
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1

INTRODUCCION

La ciencia e ingenieria de los materiales estudia la relacidn lineal que existe entre
el procesamiento, la estructura, las propiedades y el desempefio. Si se desea que un
material tenga un cierto desempefio, es necesario un riguroso procesamiento para
determinar la estructura y propiedades del material. Se entiende que dicha estructura
logrard las propiedades que cumplan con el objetivo propuesto. Hace no muchos afos
atrds, para el disefio de nuevos materiales, esta relacién se la alcanzaba Unicamente
mediante ensayos experimentales de prueba y error. Solo de esa forma se podian
reunir los conocimientos para obtener procesos de fabricacidn, estructura, propiedades
y desempefio deseados. En la actualidad, las computadoras permiten realizar

simulaciones para evitar y/o reemplazar lo que antes era un trabajo tedioso.



La evoluciéon de microestructuras metdlicas ha sido estudiada desde hace un siglo
atrds. Se ha encontrado que no son suficientes los modelos analiticos utilizados para
determinar las propiedades de los granos metadlicos bajo determinadas condiciones. Es
fundamental entender la evolucion de la microestructura en el tiempo, y para ello una
simulacién computacional grafica revela informacién mas completa que cualquier

modelo analitico.

Existen varios métodos para simular la evolucién de microestructuras
policristalinas. Estos métodos van desde algunos muy simples hasta otros que requieren
de alta complejidad matemadtica. Sin embargo incluso los modelos mds simples
necesitan ser modificados para alcanzar resultados semejantes a las observaciones
reales. El método de Monte Carlo Q Potts [ 6 ] es un ejemplo de estos. Métodos mucho
mas complejos son los que involucran cambios de fase y el modelado de difusion del

estado solido entre otros.

1.1 Definicion de una Microestructura Policristalina

Para los objetivos de nuestro estudio, consideramos las propiedades de un material
divididas en dos escalas: la escala macroscopica y la escala microscopica. Por lo general,
las escalas macroscopicas son las que pueden apreciarse a simple vista. Por otro lado las
propiedades microscopicas son propiedades de las estructuras que solo aparecen bajo un
microscopio. Todas las estructuras que se observan bajo el microscopio se conocen como

microestructuras.

Cuando se habla de microestructuras generalmente se habla de defectos de dos o

mas dimensiones. Entre estos defectos encontramos los bordes de grano. Un grano esta



formado por un solo cristal que puede poseer defectos de cero, o de una dimension. Los
bordes de grano se forman en la frontera de diferentes granos. Cada grano estd

caracterizado por su respectiva orientacion cristalografica.

Los granos son las estructuras que caracterizan a los metales y determinan muchas
de sus propiedades mecanicas. Por esto la microestructura de los metales se la describe
como policristalina, es decir, un conjunto de granos con diferentes orientaciones

cristalogréficas.

Existen tres diferentes tipos de granos: los granos dendriticos, los granos
equiaxiales, y los granos alargados. Los granos dendriticos son producto de una
solidificacion. Este tipo de granos tiene una forma alargada y con ramificaciones. Los
granos equiaxiales aparecen cuando se ha producido re-cristalizacion de un metal que ha
sido trabajado en frio. Este tipo de granos también pueden aparecer cuando el metal se ha
solidificado de manera lenta o de manera extremadamente rdpida. Estos granos tienen
una forma que podria describirse como circular. Finalmente existen los granos alargados
que son producto del trabajo en frio de los granos equiaxiales y de materiales que resultan
de fundicion cuando la pieza se ha solidificado a una velocidad intermedia [ 8 |. En la

Figura 1.1 se pueden apreciar los distintos tipos de grano mencionados.

Granos equiaxiales Granos dendriticos Granos alargados

Figura 1.1 Tipo de Granos

Como se ha mencionado, los bordes de grano tienen importante influencia en las
propiedades mecanicas del material. Un ejemplo de la manera en que los bordes de grano
afectan la estructura es su efecto en el movimiento de los 4&tomos. Se pueden considerar

dos tipos de movimientos, uno ordenado y otro aleatorio [ 8 ]. Un desplazamiento



cristalografico es un movimiento ordenado, mientras que la difusion es un movimiento
aleatorio. En los bordes de grano el desplazamiento se bloquea y existe preferencia para
la difusion. Por esto, los metales con granos de menor tamafio presentan mayor dureza
que los que contienen granos de gran tamafio. El desplazamiento cristalografico se

bloquea y esto aumenta la resistencia y dureza del material.

1.2 Evolucion Microestructural

La evolucion microestructural es la forma en la que microestructuras dentro de un
material se transforman. Estas transformaciones pueden producirse en la forma de la
microestructura, en la fase de la microestructura, o en el tamafno de la misma [ 7 ]. Las
siguientes transformaciones que estan involucradas en el procesamiento de materiales

metalicos:

1. Cuando el material fundido se solidifica.  Este tipo de cambio en la
microestructura se observa principalmente en los trabajos de fundicion y moldeo.
En este caso el material pasa de una fase liquida a una fase solida. La
solidificacion es una transformacion de fase.

2. Transformacion de fase en estado solido. En este caso las redes cristalograficas
cambian. Ese tipo de transformaciones ocurren durante diferentes tratamientos

térmicos.

3. La difusion es otro proceso de transformacion que puede sufrir una
microestructura. La difusion se puede entender como una migracion de atomos.
A medida que aumenta la temperatura el proceso de difusion ocurre con mayor
rapidez y es importante en el procesamiento de metales tales como: re-
cristalizacion, crecimiento de grano en trabajo en frio, soldadura y tratamientos

térmicos del acero.

4. Otro proceso que logra cambiar la microestructura es la re-cristalizacion y el

crecimiento de grano. Estos procesos tienen relacion con el proceso de difusion y



pueden ser modelados facilmente por medio del método de Monte Carlo Potts | 7

1.

1.3 Simulacion de la evolucion microestructural

Hoy en dia la tecnologia permite fabricar materiales de todo tipo para satisfacer

las necesidades de la mayoria de aplicaciones. Para fabricarlos se requiere modificar las

propiedades a voluntad. Muchas de las propiedades que determinan el comportamiento

de los materiales son afectadas por su microestructura. Por ejemplo, en lo que concierne

a propiedades mecédnicas un menor tamafno promedio de grano resulta en un metal con

mayor dureza. El propoésito de la simulacion de la evolucion microestructural es analizar

el proceso que logra la microestructura deseada e imitarlo en un proceso real.

Para realizar un modelo computacional adecuado que genere la simulacion de

microestructuras policristalinas se debe considerar lo siguiente:

1.
2.

Entender el modelo fisico de los procesos que se van a simular.
Programar adecuadamente el modelo fisico con las teorias conocidas. Se
debe incluir en el programa ecuaciones encontradas para predecir el

comportamiento de la microestructura.

Lograr que el programa simule adecuadamente el modelo fisico tomando en
cuenta las leyes fisicas reales. Es decir, debe entenderse las variables
entregadas por el programa como variables fisicas reales y tener una relacion
coherente. Por ejemplo, en un programa es posible hablar de ciclos y bucles
que deben ser relacionados con medidas de tiempo reales. Podria
considerarse que dos ciclos sean equivalentes a un segundo real. Estas
relaciones deben ser encontradas cuidadosamente tanto en el programa como

en experimentos.



4. Adicionalmente a la simulacidon necesaria para encontrar la microestructura
del material seria muy util realizar un programa para medir las propiedades
fisicas que resultan de la microestructura hallada. Es decir, el modelo
computacional podria entregar una idea del comportamiento real del material

y no solo figuras de la microestructura [ 7 .

Existen varios métodos para simular los diferentes fenomenos que transforman la
microestructura. Esta investigacion cientifica se enfoca en el método de Monte Carlo
Potts. Se debe aclarar que con este método se logra una aproximacion adecuada de los
fenomenos de re- cristalizacion y crecimiento de grano. La simulacion basada en
automatas celulares, modelos de campo de fase (Phase Field Model) son otras
aproximaciones mas avanzadas. El método de Monte Carlo Potts es un método facil de
comprender pero que exige gran nivel de detalle para lograr una simulacion que se

aproxime correctamente a la realidad.

1.4 Trabajos previos

Se han realizado algunos articulos que ponen en practica el método de Monte
Carlo Potts. La mayoria de los articulos encontrados explican el método en detalle.
Estos articulos describen el algoritmo utilizado en la simulacion. Los trabajos que se han
investigado incluyen los articulos de Acharjee, Swagato, “Grain growth simulation using
Monte-Carlo methods” y de Blikstein, Paulo, Tschiptschin Andre, “Monte Carlo
Simulation of Grain Growth”. Este segundo articulo tiene un mayor alcance mostrando

graficas del crecimiento del tamafio de grano en el tiempo.

Otros articulos intentan ir mas lejos utilizando el método para predecir el
comportamiento de materiales reales. El articulo “Monte Carlo Simulation of Heat-
Affected Zone Microstructure in Laser-Beam Welded Nickel Sheet” de Li y Asibu propone

un método para conectar la simulacién con los procesos reales de crecimiento de grano.



También intenta relacionar el tamafo de grano con las propiedades caracteristicas del

material estudiado.

Adicionalmente se han publicado muy recientemente algunos libros que recogen
los métodos computacionales mas aceptados para simulacion de la evolucion
microestructural como el mencionado método de Monte Carlo, el método con al automata

celular y los modelos de campo de fase.

Sin embargo, en los métodos de los diferentes articulos y textos se pueden
encontrar pequeias diferencias lo que sugiere que los métodos siguen investigandose para
alcanzar mejores aproximaciones a la realidad. @ La elaboracion de modelos
computacionales para simulacion de microestructuras es mas bien reciente y para

comprender el tema todavia es necesario agrupar y analizar trabajos previos.

2

TERMODINAMICA DE LA MICROESTRUCTURA

En el andlisis de microestructuras las leyes que explican los cambios y evolucion
de ellas son las leyes de la termodindmica. El tamafo, distribucioén, y nimero de granos
estd determinado por el intercambio de energia y depende principalmente de las llamadas
variables de estado como son la temperatura, la presion, el volumen y el peso molar [ 3 |.
Para crear y entender el algoritmo que simula la evolucion de la microestructura se debe
comprender la teoria termodindmica y especialmente aquella que tiene que ver con

soluciones y difusion.

Hoy en dia existen paquetes computacionales que incluyen modelos
termodinamicos CT (Computational Thermodynamics). Este tipo de paquetes calcula las

fases estables de un material dependiendo de la temperatura, presion y los componentes



quimicos [ 7 ]. Estos resultados podrian aplicarse para mejorar las simulaciones de

evolucion microestructural.

A continuaciéon se detallan las leyes termodindmicas y su relacion con la

evolucion de microestructuras.

2.1 Primera Ley de la Termodinamica

En termodindmica debe primero definirse el objeto de estudio al que se conoce
como sistema. Un sistema puede ser abierto o cerrado dependiendo de sus caracteristicas.
En el caso en que la masa no puede fluir a través de las fronteras del sistema, éste se
conoce como sistema cerrado. Cuando la masa si puede atravesar las fronteras del
sistema se habla de un volumen de control o sistema abierto. Se puede describir al
sistema conformado por la microestructura de un metal como un sistema cerrado. El
sistema cerrado si bien no permite el ingreso y egreso de masa, permite el intercambio de

energia con los alrededores.

Si se considera a un sistema invariante, es posible medir las propiedades del
mismo y describir su condicion a través de estas propiedades. Esta condicion se define
como un estado del sistema [ 3 ]. Si alguna de las propiedades cambia, el sistema cambia
de estado. Las propiedades que definen al estado se conocen como las variables de
estado. Estas variables son: presion, volumen, temperatura, y composicion quimica (P,
V, T, N). La composicion quimica N por lo general es un vector con elementos que

indican la cantidad de sustancia de cada componente quimico dentro del sistema.

La primera ley o principio de la conservacion de la energia indica que “foda la
energia no puede ser creada ni destruida durante un proceso solo puede cambiar de

forma” | 3 ]. Estaley puede ser observada en un sistema cerrado cuando se cumple que:

U=0+W o



En donde U es la energia interna del sistema, Q es el calor que ingresa al sistema,
y W el trabajo que ingresa al sistema. La ecuacion anterior simplemente demuestra un
estado del sistema, pero no demuestra como se comportan estas diferentes formas de

energia. La relacion se aprecia mejor por medio de la siguiente ecuacion diferencial:
du = dQO + div (2.2)

En la ecuacion 2.2 se observa que un cambio en la energia interna es solo causado
por un cambio en el trabajo y en el calor que ingresa al sistema. Entonces, esta ecuacion
diferencial nos demuestra que los cambios solo suceden en la forma de la energia. Es en
el cambio de los valores energéticos cuando se aprecia la magnitud de la primera ley de la
termodinamica.

La energia interna del sistema (U), se conoce como una funcion de estado, ya que
esta determinada por las variables de estado que ya se han mencionado: presion,
volumen, temperatura y composicion quimica. Las funciones de estado son
independientes de los pasos que llevan al estado en particular [ 3 ]. Es decir, la energia
interna tiene un valor que solo depende de las variables de estado y no de los estados

anteriores por los que ha pasado el sistema.

Una forma util de la primera ley de la termodindmica en aplicaciones mecanicas

es la entalpia (H). La entalpia es otra funcion de estado con la forma diferencial:

(2.3)

— AT ST
En donde dH es el cambi(f)i[ge ent%il%iaTaP Uags e c%rcr{{)jio en la energia interna y un
cambio asociado al movimiento de las fronteras del sistema dV'y a un cambio de

presiones si existiese dP.
2.2 Segunda Ley de la Termodinamica
La segunda ley de la termodindmica analiza los procesos, es decir cambios en el estado

del sistema. El recorrido del proceso es el grupo de estados que son precisos para

alcanzar el estado final del proceso que se esta analizando [ 7 |]. La primera ley limita el



estudio de los procesos a cambios de estado que pueden ser siempre reversibles, y sin
pérdidas adicionales de energia. Es decir, es posible transformar trabajo en calor y
viceversa sin pérdidas adicionales de energia. Sin embargo, este no es el caso. Si bien
los procesos ideales pueden ser revertidos, los procesos reales son irreversibles. Los

cambios de estado pueden ir en una direccion definida dependiendo del proceso [ 3 ].

La segunda ley de la termodinamica trata sobre la calidad de la energia y no solo de la
cantidad. Para recordar y ejemplificar los efectos de la segunda ley se detalla a
continuacion el ciclo de Carnot. El ciclo de Carnot considera dos reservorios de calor,
uno de alta temperatura TH y otro de baja temperatura TL. Los procesos pueden ser
demostrados en un diagrama presion-volumen (P-V). El ciclo representado en la Figura

2.1 tomado de la referencia [ 3 ].

\

Figura 2.1 Esquema del ciclo de Carnot [ 3 |].

Los numeros en la figura representan los diferentes estados del proceso.

1-2:  Expansion isotérmica a reservorio de alta temperatura TH. Calor entra QH.
2-3:  Expansion adiabatica. El sistema genera trabajo que llamaremos W1.
3-4:  Compresion isotérmica a reservorio de baja temperatura TL. Calor sale QL.

4-1:  Compresion adiabatica, existe un trabajo sobre el sistema W2.

El ciclo de Carnot es idealmente reversible, todos sus procesos pueden ir de una

direccion a otra. Sin embargo, la segunda ley de la termodindmica indica la necesidad de



tener dos reservorios por los cuales entra y sale calor claramente identificados en la
Figura 2.1 por medio de flechas rojas. Es decir, para cualquier méquina de calor, no
existen atajos que evadan el ciclo de Carnot. El ciclo es el modelo a seguir, el limite ideal
de lo que puede realizarse. Es un ciclo ideal tinicamente por ser reversible al contrario de

lo que ocurre con todo proceso en la realidad.

Para medir las consecuencias de la segunda ley de la termodindmica existe otra
propiedad llamada entropia. La entropia dS definida en forma diferencial se aprecia en la

ecuacion 2.4:

dsS = (2.4)

(F)
T internamente reversible

Aqui dQ es el cambio de calor y T es la temperatura del sistema. La ecuacion
demuestra otra funcion de estado. Su valor es independiente de los procesos y depende
unicamente de las variables de estado [ 3 |. La ecuacion 2.4 indica que la relacion es
unicamente valida para procesos totalmente o internamente reversibles. Es decir, para
aquellos procesos ideales como los encontrados en el ciclo de Carnot. La ecuacion 2.5

indica que la integral de curva cerrada es cero.

f das = f(dTQ ) = Ointernamente reversible (2.5)

(Qué sucede con los procesos reales donde existen inevitablemente procesos

irreversibles? El cambio de entropia en esos casos sigue la desigualdad 2.6

a2 (%)

Cuando existe igualdad en la relacion 2.6, se tiene el caso propuesto de un ciclo

(2.6)

ideal, un ciclo reversible. Mientras dS sea mayor que la parte derecha de la expresion,

mayor serd la irreversibilidad, lo que indica una menor eficiencia del proceso real.



La relacion entre la primera y la segunda ley de la termodinamica con los
procesos de la microestructura se detallard en las siguientes secciones. La idea general
consiste en que el cambio de entropia debera ser mayor a 0 si se desea un proceso
espontaneo tanto de un proceso mecanico (como es una maquina de calor), como de un
proceso quimico (como lo es la difusion atomica). En el caso de la difusion atomica, la
diferencia de entropia mayor que 0 indica un proceso que va desde una mayor a una

menor concentracion de un componente [ 7 |.

2.3 Las ecuaciones de Gibbs y la energia libre de Gibbs.

Las ecuaciones de Gibbs son ecuaciones en forma diferencial que expresan las
funciones de estado inicamente utilizando las variables de estado y no otras funciones de
estado [ 3 ]. Para obtenerlas es necesario trabajar entre las diferentes ecuaciones
recordando la definicion para la entropia dada en la ecuacion 2.4. Para la energia interna
la relacion diferencial se muestra en la ecuacion 2.2. El trabajo realizado por la energia
interna de un sistema cerrado es siempre en contra de una presion hidrostatica y sigue la

relacion de la ecuacion 2.7.

dW = =Pdl” 2.7)

Arreglando y reemplazando la ecuacion 2.4 y la ecuacion 2.7 en la ecuacion 2.2, tenemos

la ecuacion 2.8.

dU = TdS — PdlV/ (2.8)

La entalpia también puede arreglarse de la misma manera reemplazando la ecuacion 2.8

en la ecuacion 2.3 obteniendo la ecuacion 2.9.

dH = TdS + VdP 2.9)

Existen dos funciones de estado adicionales que completan las ecuaciones de
Gibbs, pero la de particular interés para el presente trabajo es la funcion de Gibbs o

energia libre de Gibbs dG dada por la relacion de la ecuacion 2.10.

dG = =SdI" + VdP



(2.10)

La relacion proviene de la definicion mas clara de la funcién de Gibbs dada por la

ecuacion 2.11.

G=H-1S (2.11)

Las relaciones mostradas suponen que la sustancia que serd analizada es pura. Es
decir, las variables de estado tnicamente incluyen volumen, presion y temperatura. En el
analisis microestructural se utiliza otra variable de estado que influye en las funciones de
estado, la composicion quimica N de la cual se habld en la primera seccion de este
capitulo. En una mezcla, N estara formada por elementos que indican la concentracion de
cada componente quimico. Por lo tanto se define la funcion de Gibbs G para una mezcla

como indica la ecuacion 2.12.

G(P,T,N) = HP,T,N) =T * S(P,T,N) = min (3 12)

La forma diferencial de la ecuacion 2.12 toma en cuenta también el cambio de la
energia libre de Gibbs con respecto al cambio en uno de los componentes de la
substancia. Derivando parcialmente con respecto a las diferentes variables de estado

tenemos las relaciones mostradas en las ecuaciones 2.13.

@G o_
cP V
@G o _
cr S
oG .
81\'2‘ - lf:

(2.13)

Es necesario aclarar que para cada derivada parcial, las demas variables de estado
que determinan la funcion de Gibbs permanecen constantes. La 0ltima ecuacion es de
particular interés. Con presion y temperatura constantes, y manteniendo la cantidad de
todos los elementos constantes, excepto Ni, la ultima derivada parcial entrega Mi que se

conoce como potencial quimico del elementoi [ 3 ].

La ecuacion 2.14 expresa la derivada total de la funcién de Gibbs tomando en

cuenta el potencial quimico.



dG = VdP - SdT + Y ji; + dN; (2.14)

Para condiciones en las que el sistema se encuentra a temperatura constante y
presion constante, la energia libre de Gibbs queda inicamente definida por el elemento de

sumatoria. Es decir se define como:

G = ZN; * L (2.15)

La relacion expuesta arriba puede ser también presentada por medio de fracciones
molares simplemente cambiando el término Ni por Xi, donde Xi es una fracciéon molar
del componente i. En tal caso solo es necesario tomar en cuenta que la suma de las
fracciones molares no puede ser mayor que 1. Ademas, el potencial quimico debe ser un

potencial quimico del componente i siempre relacionado a un potencial de referencia (Ji-

pref) [ 7 ].

Otra manera de cuantificar el efecto de los diferentes elementos que existen dentro
de la microestructura o de cualquier substancia es utilizando una variable de la
probabilidad de los procesos internos (&) que se pueden presentar, y su valor se encuentra
entre 0 y 1. Un proceso interno puede ser el cambio de un componente a costa de otro
componente, que se observaria en un cambio de . Este cambio se define como positivo
en la direccion de un proceso espontaneo. Esto se puede observar en la ecuacion 2.16
extraidade [ 7 ].

D= % (2.16)

Aqui, D se define como la fuerza de impulso para una reaccion, generalmente
reacciones que tienen que ver con cambios de fase. Se observa que para una reaccion
espontanea dS debe ser mayor que 0 por la segunda ley de la termodinamica, 7 es siempre
mayor que 0, y d§ debe ser mayor que 0. Es decir el proceso es espontaneo si el valor de
D es mayor que 0. Como se observa D es analoga al potencial quimico definido

previamente y también tiene relacion con la funcion de Gibbs por medio de una derivada



parcial mostrada en la ecuacion 2.17 manteniendo la temperatura y presion constantes [ 7

1.

D=— iG (2.17)
2.4 Equilibrio termodinamico y la funcion de Gibbs:

(Por qué es tan necesaria la funcion de Gibbs? Porque es la unica funcién que
toma en cuenta los efectos combinados de entalpia y de entropia de un sistema. Soélo
tomando los efectos combinados de esas otras funciones de estado es posible definir un

estado de equilibrio del sistema. Este estado se encuentra cuando:

G(P,T,N) = H(P,T,N) =T * S(P,T,N) = min (2.18)

La minimizacion de la energia libre de Gibbs senala el estado donde cualquier
cambio en las variables de estado P, T, N resultara inevitablemente en un aumento del
valor de G. Un aumento de valor de G corresponde a un estado inestable donde si
podrian acontecer procesos espontaneos [ 7 . Como se puede observar, G combina la

primera y la segunda ley para sistemas cerrados.

Otra manera de definir el equilibro termodindmico de un sistema es por medio del
potencial quimico. Suponiendo que tenemos un componente quimico que desea pasar de
una region 1 a una region 2, el proceso serd espontdneo en caso de minimizar la energia
libre de Gibbs. Para minimizar la funcién Gnicamente igualamos la derivada parcial a 0.
Se tiene finalmente la relacion mostrada en la ecuacion 2.19:

aG! aG2

cN; cN;

=ul —ut=0 (2.19)

Es decir, si existe una diferencia del potencial quimico esto lleva inevitablemente

a un proceso espontaneo para alcanzar la igualdad.



Finalmente una forma de equilibrio de particular interés es aquella en la que
participa la fuerza de impulso para un proceso interno D. Es de particular interés debido
a que relaciona el cambio de un componente a costa de otro, es decir, involucra
transformaciones, como por ejemplo transformaciones de fase. Como ya se ha
establecido D debe ser mayor que cero para lograr un proceso espontaneo, entonces la

condicion para equilibrio sera:

D <0 (2.20)
2.5 Termodinamica aplicada a la microestructura:

En el estudio de microestructuras se toma en cuenta todas las definiciones
anteriores.  Sin embargo, el comportamiento de una microestructura no es un
comportamiento de una mezcla, mas bien se comporta como una solucion sélida. Esto
quiere decir que deben tomarse en cuenta propiedades caracteristicas de las soluciones.
En soluciones es necesario considerar la termodinamica de procesos microscopicos y

llevarlos a un orden macroscopico [ 7 |.

Una manera de realizar lo antes mencionado es por medio del estudio de
estadistica termodinamica. Podemos considerar una soluciéon como un gran nimero de
atomos de dos sustancias. Cada atomo es un elemento de una sustancia A o una sustancia
B. Al tener un gran niimero de atomos de diferentes caracteristicas ya no solo debe
tomarse en cuenta los cambios de la sustancia pura, también debe tomarse en cuenta los
posibles cambios que sucedan cuando las sustancias estan combinadas. Esto es aplicable

a una microestructura, una solucion de diferentes atomos de diferentes sustancias [ 7 .

La estadistica termodinamica invita a entender probabilidades relacionadas con
entropia. Se establece la suposicion que los dtomos de la sustancia A son esferas negras y
los de la sustancia B son esferas blancas y que cada grupo esté inicialmente en su region.
Existe igual numero de esferas A y B, podria pensarse que existen 50 esferas negras y 50

esferas blancas. En un paso siguiente se elige al azar una esfera de todo el grupo. Luego



se elige otra esfera de todo el grupo. Finalmente se intercambian las esferas entre si.
Debido a que existen dos grupos, la probabilidad de que una esfera blanca encuentre su
espacio en la zona de esferas negras y viceversa es de 0.5. Los grupos con tan alto
numero de esferas permanecen relativamente iguales en una primera etapa. Si se repite el

proceso, la probabilidad de un cambio serd aproximadamente igual a 0.5 [ 7 ].

Se desea ahora extraer las mismas esferas intercambiadas en el primer paso y
regresarlas a su posicion original. Esto resulta mucho mas complicado debido a que seria
necesario escoger la esfera negra entre 49 blancas seguido por una esfera blanca entre 49
negras del total de 100 esferas. La probabilidad de este proceso es de alrededor de 107
Es decir, el primer paso es un proceso espontdneo porque es muy probable que suceda.
El segundo no lo es. En conclusion, el intercambio de &tomos es un proceso irreversible.

La Figura 2.2 esquematiza este ejemplo.
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Figura 2.2 Grupo de esferas blancas y negras luego de haberse producido un primer intercambio. Atrapar

aquellas pelotas intercambiadas una vez realizado el proceso es extremadamente improbable.

Existen muchas posiciones disponibles en los grupos negro y blanco. Por esta razon,
existe un gran namero de formas en las que se puede intercambiar la pelota blanca por la
negra. Debido a que todas las posiciones siguen disponibles en un segundo paso, el
numero de formas para arreglar los intercambios aumenta. El numero total de
posibilidades de reordenar el grupo se vuelve cada vez mas grande y alcanza el valor W
dado por la ecuacion 2.21.

17 — N
n N4!-Np! (2.21)



En donde N4! es el numero de 4&tomos de A, Ng! es el numero de atomos de B y
N! es la suma de los atomos de B y A. A medida que los procesos avanzan, W
disminuye, es decir las posibilidades para reordenar los grupos disminuyen. De este
razonamiento Boltzman definié una entropia para soluciones que puede explicar el
comportamiento de los d&tomos en las sustancias mezcladas. Definid la entropia S como

una funcién logaritmica.

S=kgxInlW (2.22)

Aqui, kg es un factor de proporcionalidad conocida como la constante de
Boltzmann igual a 5.67E-8W/m’K”. Logro de esta forma contabilizar el desorden creado

por los sistemas microscopicos en los sistemas macroscopicos.

Para varios componentes /nl puede expresarse por una aproximacion matematica

y finalmente puede la entropia puede expresarse en términos de fracciones molares como:

Si = kg ¥ N(X7lnX7) (2.23)

Donde N es el numero de Avogadro, Si indica la entropia particular para cada

componente en la solucion y Xi es la fraccion molar del componente i.

Para finalizar, esta entropia debe incluirse en el célculo de la energia libre para
soluciones, lo que permite encontrar los procesos espontaneos que ocurren en la
interaccion de varias sustancias. La energia libre resultante es una energia libre que toma

en cuenta la energia particular de la sustancia pura y agrega la entropia de Boltzman [ 7 |.

GmS =Y _(Xi* Gmi+RTInXi)  (224)

Aqui, GmS es la energia de Gibbs de la solucion, y Gmi es la energia de Gibbs
para cada fraccion de moles. En la ecuacion 2.24 R es la constante de Boltzman
multiplicada por el nimero de Avogadro para utilizar la entropia de Boltzman con

fracciones molares en el calculo de la funcidon de Gibbs.



Esta ultima funcion es la que se intenta alcanzar en las simulaciones mas simples
de microestructuras, es decir, tomar en cuenta la energia libre causada por una
comparacion entre dos sustancias puras y la causada por el gran numero de atomos de las

sustancias.



3

METODO DE MONTE CARLO POTTS

El método de Monte Carlo Potts es un método facil de comprender pero con gran
nivel de detalle para que la simulacion resultante logre acercarse a la realidad. Para ello
se necesita entender tanto las ecuaciones que considera el método como el algoritmo a
utilizarse en la programacion del mismo. El método de Monte Carlo Potts se basa en la
probabilidad y en la resolucion mediante numeros aleatorios. En este capitulo se detallan
los elementos mas importantes del método que incluyen:

* Laaplicacion de probabilidades para generar la evolucion microestructural.

* El Hamiltoniano, ecuacion que presenta un método para simular la energia libre
de Gibbs.

* Las geometrias que pueden ser utilizadas como dominio para lograr la simulacion.

* Meétodos para definir las energias en las fronteras del material.

* El algoritmo del método y la funcién de Metropolis.

* Los métodos para variar pardmetros como movilidad del borde de grano y

componentes dentro de la matriz.

3.1 Probabilidad y el método de Monte Carlo

El método de Monte Carlo estd basado en la resolucidn de problemas utilizando
numeros aleatorios y probabilidad. El método tiene este nombre en relacién a los
populares juegos de azar en los casinos de Monte Carlo, y es utilizado en numerosas
aplicaciones [ 6 ]. Sin embargo, el método es computacional debido a que para obtener

resultados es necesario realizar un gran nimero de repeticiones.

El método de Monte Carlo compara la probabilidad de un sistema utilizando un

gran numero de intentos aleatorios. A continuacion en la Figura 3.1 se presenta un



ejemplo simple que demuestra el éxito del método. Supongamos que queremos
obtener el valor para el nimero pi. Para ello definimos un area de cuarto de circulo

encerrada en un cuadrado. El cuadrado tendra entonces lado = radio del circulo.

Figura 3.1 Demostracion del éxito del método Monte Carlo

La probabilidad de encontrar el drea del circulo dentro del drea del cuadrado es

simplemente:

1
re 4 (3.1)

Se genera una ubicacion aleatoria dentro del cuadrado. Esta ubicacién esta
descrita por sus coordenadas en x, y. Utilizando el teorema de Pitdgoras tenemos que
r’=x*+y> [ 15 ]. Si esta relacién es verdadera para una ubicacién generada
aleatoriamente, esta ubicacidn estara dentro del circulo. De esta forma la probabilidad

esta definida como:



P = #valoves generados aleatoviamente dentro del civculo
#valores generados totales (3.2)

Igualando las probabilidades se puede encontrar el valor de pi. Sin embargo el

método exige un gran numero de valores generados para mejorar la aproximacion.

Una vez entendida la probabilidad que envuelve el método de Monte Carlo es
importante hablar del Hamiltoniano; el cual es un tipo de matriz que indica la relacion

existente entre la posicion seleccionada y sus vecinos.

3.2 El Hamiltoniano

El Hamiltoniano es una matriz la cual describe como funciona la interaccion entre
un punto especifico elegido y sus vecinos, que representan la energia de la frontera de
grano. A continuacion la ecuacion 3.3 muestra lo anteriormente mencionado sobre el

Hamiltoniano.

H= T3 (5g01) 33)

En la ecuacion 3.3, H representa al Hamiltoniano (la cual no debe confundirse con
la entalpia), Q; representa una de las posibles orientaciones en el elemento i-ésimo de la
matriz establecida. El simbolo J es la variable delta de Kronecker, la cual es 1 cuando
dos elementos son iguales, y 0 cuando son distintos. De esta manera vecinos que tienen
diferentes orientaciones contribuyen una cantidad J al sistema de energia y los de

orientaciones iguales contribuyen con una cantidad de 0. La constate J es una constate



positiva que especifica la escala de interaccion entre la orientacion del elemento i-ésimo

con sus vecinos. La suma se la realiza en relacion a todos sus posibles vecinos [ 1,2 ].

En el caso de una matriz de dos dimensiones con red cristalografica cuadrada el
numero de vecinos para un elemento cualquiera va a ser de 8. En el caso de una matriz
de tres dimensiones con red cristalografica cuadrada, el nimero de vecinos para cualquier

elemento es de 26.

En la Figura 3.2 se indica claramente como se realizan las comparaciones entre un
elemento seleccionado dentro de la matriz con red cristalografica cuadrada con sus

Vecinos.

1 | 27 =)

Vecinos diferentes

1 1 Vecinos iguales

2 | 1

Figura 3.2 Célculo de energia libre de un elemento

con sus vecinos en matriz cuadrada 2D, O, =2 [ 7].

Como se puede ver en la Figura 3.2, el elemento seleccionado es el O; =2 y éste
es comparado con sus ocho vecinos de los cuales tres son iguales a si mismo y los cinco
restantes representados por el numero 1 son diferentes. Este ejemplo muestra dos
orientaciones cristalograficas y se las puede interpretar como la existencia de dos granos.
Es decir, dentro de esta matriz de la Figura 3.2 la union de todas las orientaciones
cristalograficas de nimero 1 formaran un grano, y todas las orientaciones cristalograficas

de numero 2 formaran un segundo grano.

Para el calculo de la energia libre se debe determinar cuantos vecinos diferentes

tiene el elemento seleccionado. Para este ejemplo en particular, la energia libre es de G;



= 5. Es importante notar que esta comparacion con los vecinos debe realizarse dos veces
dentro de cada paso de Monte Carlo (MCS), pero con diferentes elementos seleccionados
aleatoriamente. Es decir, que al finalizar la primera comparacion se debe elegir un nuevo
elemento en la matriz aleatoriamente y volver a comparar. Esto se realiza debido que al
tener dos energias se puede comparar y “comprobar” la probabilidad de elegir esa

posicion con esa orientacion cristalografica.
3.3 Tipos de redes cristalograficas que se pueden utilizar

Los tipos de redes cristalograficas que se pueden utilizar son dos para el caso de
una simulacion en dos dimensiones. En cada tipo de red cristalografica un elemento
individual puede tener diferente nimero de vecinos cercanos. El primer tipo es la red
cristalografica cuadrada la cual para un elemento en la matriz tiene 8 vecinos cercanos
como se muestra en la Figura 3.3. Como se puede observar en esta figura, el punto
representa el elemento seleccionado aleatoriamente por el programa de simulacion.
Ademas los numeros del 1 al 8 indican el nimero de vecinos cercanos que este tipo de
red cristalografica puede tener. Adicionalmente los nimeros muestran el orden en que va
comparando el elemento seleccionado con sus vecinos verificando si tienen su misma

orientacion cristalografica o no durante la simulacion.

Por otro lado, se tiene un segundo tipo de red cristalografica que es la triangular o
que es también conocida como hexagonal debido a que la distribucion de sus vecinos
forma un hexagono. Este tipo de red cristalografica, para cierto elemento, tiene 6 vecinos
cercanos como se muestra en la Figura 3.4. Se puede observar en esta figura que se ha

puesto los numeros del 1 al 6 que indican la distribucion de los vecinos posibles en este
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Figura 3.3 Red cristalografica cuadrada de 2D [ 7 | Figura 3.4 Red cristalografica triangular (hexagonal) de 2D [ 7 |

Ademas de una simulacion 2D se puede hablar de una simulacion en 3D. A este
tipo de red cristalografica se la conoce como red cristalografica simple ctibica. Un
elemento elegido dentro del cubo en este tipo de red cristalografica tiene un total de 26
vecinos cercanos posibles. Esto se observa en la Figura 3.5 en donde se puede ver
claramente como es la distribucion de los vecinos del cubo en el centro de color rojo.

Para esta simulacion en 3D, la forma mas efectiva es con una red cristalogréafica cubica.

Figura 3.5 Red cristalografica cuadrada en 3D con

26 vecinos cercanos para el elemento en rojo

Para esta investigacion se ha decidido utilizar la red cristalografica cuadrada de
dos dimensiones por las siguientes razones: 1) En MATLAB 7.1° no es tan sencillo
organizar una matriz triangular, ademas idealmente el tipo de red cristalografica no
deberia afectar fisicamente a la simulacion y adicionalmente no influye en la
termodindmica ni en la dindmica de la simulacion, 2) MATLAB es muy util para
sobreponer imdgenes sobre una matriz y mostrar los granos como se observaria en la
realidad, 3) Para una simulacion en 3D se requiere de otros paquetes como JAVA 3D u

OPENGL" para realizar las visualizaciones de grano respectivas [ 7 ].



3.4 Condiciones de frontera

Es importante explicar que no todos los elementos dentro de una matriz van a
tener el mismo numero de vecinos cercanos. Este es el caso de elementos en la matriz
que se encuentran tanto en los lados de la matriz como se muestra en la Figura 3.6 a

continuacion.

Figura 3.6 Elementos elegidos en los lados de la matriz cuadrada

solo contienen 5 vecinos cercanos

Como se puede ver en la figura anterior, si se realiza las comparaciones de un
elemento seleccionado, en el lateral de una matriz con sus vecinos cercanos, estos
tendran solo 5 vecinos cercanos para compararse. Por otro lado, los elementos de la
matriz que se encuentran en las esquinas de la matriz cuadrada solo pueden compararse

con 3 vecinos como se aprecia en la Figura 3.7 a continuacion.
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Figura 3.7 Elemento en esquinas de la matriz

cuadrada solo contienen 3 vecinos cercanos

De esta manera solo los elementos en el centro tendrian 8 vecinos cercanos. Lo
correcto es que todos los elementos de la matriz sin excepcion tengan 8 vecinos con los
cuales comparar (en el caso de una red cristalografica cuadrada). Se debe hacer esto ya
que, de lo contario, el crecimiento de grano tendria preferencias y los granos en esos

espacios serian diferentes a lo esperado en comparacion a los granos internos.

De la misma manera, como se tiene un solo material seria extrafio que en las
esquinas o en los lados la microestructura tenga un comportamiento diferente. No se
puede asumir que las esquinas o los lados son diferentes en un mismo material, por ello,
se necesita que todos se comparen con 8 vecinos cercanos. Ademas, en el caso de que el
limite sea otra substancia con energias diferentes deberia tratarse de diferente manera. De
esta forma es que se toman en cuenta las condiciones de frontera para esta simulacion de

la evolucion microestructural en dos dimensiones.

Estos elementos especiales mencionados anteriormente (los elementos en las
esquinas y en los lados) necesitan un trato especial. Es decir, para mantener control sobre
la simulacion se puede tratar las fronteras con condiciones de borde. Por otro lado se
debe hacer que todos los elementos dentro de la matriz tengan 8 comparaciones, para ello
existen diferentes condiciones de frontera que se pueden implementar en la simulacion.
A continuacion se muestran los cuatro casos de condiciones de frontera son utiles al rato

de realizar el programa de la simulacion.
3.4.1 Condicion de frontera de superficie
Esta condicion tiene que ver con la energia que existe entre superficies como por

ejemplo una superficie solida con una liquida 6 una so6lida con una gaseosa. Por ejemplo,

si en este tipo de limite se tiene agua o aire, el grano puede cambiar de forma.



En la Figura 3.8 se muestra este tipo de condicion de frontera de superficie. En
este ejemplo lo que se nota es la interaccion entre la superficie del solido con el agua y
con energias diferentes. En el presente trabajo no se requiere de esta condicion de
frontera ya que lo que se trata de simular no es la frontera de superficie del material sino
el interior de una probeta de acero. Es decir, se considera un material muy grande y

entonces la superficie no tiene importancia.

Superficie
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Figura 3.8 Condicion de frontera de superficie
3.4.2 Condicion de frontera tipo espejo

En este tipo de condicion de frontera se reflejan los vecinos existentes para que
puedan existir 8 sitios con los cuales comparar. Se asume que el material para esta
simulacion va a ser homogéneo de manera que al hacer este reflejo de los sitios no
afectara en el crecimiento de grano. Esto se explica claramente en la Figura 3.9 a

continuacion.

Figura 3.9 Condicion de frontera tipo espejo



En la Figura 3.9 se indica como funciona este tipo de condicién de frontera.
Todos los elementos de la matriz que se encuentren dentro se trasladaran o reflejaran
hacia el lado opuesto de la frontera con sus mismos valores. Es decir, todos los
elementos seleccionados con rojo en la figura anterior se moveran hacia la izquierda en
este ejemplo en particular. De esta manera el elemento que se muestra en la Figura 3.9
como punto rojo tendra 8 vecinos para compararse. Ocurre exactamente lo mismo si el
elemento estuviera en un lado inferior como se puede apreciar en la figura mencionada.
Este tipo de condicidon es muy util para lo que se intenta hacer en esta simulacién pero
existe una condicion de frontera mas popular utilizada en casi todos los casos y es la

condicion de frontera periddica.
3.4.3 Condicion de frontera periddica

En este tipo de condicion de frontera lo que se crea es una simulaciéon muy parecida a la
anterior. La diferencia radica en que en vez de repetirse solo un segmento de la matriz se
repite la matriz completa a continuacion de cada frontera. Para explicar mejor, se puede
comprender como si se enrollara a la matriz en forma de toroide. Se puede asumir para
este caso que el material es homogéneo y que la matriz va a repetirse a lo largo del
material. En la Figura 3.10 se puede entender mejor como funciona la condicion de

frontera periddica.
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Figura 3.10 Condicion de frontera periddica.



En la Figura 3.10 se observan 9 matrices, la del medio que esta en rojo es la matriz
principal en la cual se esta realizando la simulacién. Por otro lado las 8 restantes son
copias de la matriz principal que se trasladan hacia las fronteras de la matriz principal.
De esta forma los elementos en las fronteras de la matriz seran comparados con 8 vecinos

cercanos y se mantiene una especia de homogeneidad en el material elegido.

3.4.5 Condicion de frontera periddica torcida

Esta condicion es una variante de la condicion de frontera periddica en la cual se realiza
lo mismo, pero, la diferencia es que en la frontera un vector de desplazamiento paralelo a
la frontera es impuesto. Este tipo de condicion de frontera se la usa cuando se trata de
fronteras planas que no tienen interseccion perpendicular con las fronteras del area de
simulacioén. Esto se puede interpretar con el siguiente grafico de la Figura 3.11. En esta
figura se puede apreciar como existe periodicidad al afadir otra matriz al lado izquierdo
pero manteniendo una linea recta continua a lo largo del material, de esta manera se

intenta mantener la homogeneidad necesaria para el crecimiento del grano.

Condicion de frontera
periddica torcida

Figura 3.11 Condicion de frontera periddica torcida [ 7 ].

Después de haber revisado y analizado estos cuatro tipos de condiciones de
frontera, se lleg6 a la conclusion de que la condicion de frontera periodica es la mas util
para la simulaciéon de la evolucion microestructural. La razéon es debido a que la
condicion de frontera periddica simula la homogeneidad del material. Es decir, puede

considerarse a la matriz como un elemento del material que se repite continuamente.



3.5 Algoritmo del modelo y las funciones de probabilidad utilizadas

El algoritmo de un programa es un método que se realiza para poder resolver un
problema y es esencial para la programaciéon que en este caso sirve para realizar la
simulacion de la evolucion microestructural [ 12 ]. Se puede entender al algoritmo como
el ducto por el cual pasa el programa de la mente del ser humano hacia la computadora.
El algoritmo es donde entra el pensamiento sistematico, es decir, la 16gica necesaria para

realizar el programa posterior que tenga caracteristicas de versatilidad y utilidad practica.

En la seccion 3.4 se completaron las condiciones necesarias para realizar la
comparacién entre el elemento seleccionado y sus vecinos cercanos. También se ha
definido la matriz necesaria para simular la red cristalografica en la secciéon 3.3. A
continuacién se presenta como utilizar estas condiciones para lograr simular Ia

evolucion microestructural en base del método de Monte Carlo Potts.

La distribucién de ndmeros en la matriz de la red cristalografica representa un
estado del sistema. El método de Potts consiste en utilizar el método de Monte Carlo
para seleccionar un lugar en la matriz y cambiar el estado del sistema dependiendo de
una probabilidad definida. Para entender mejor el método se ha elaborado los pasos

del algoritmo necesarios para el funcionamiento del programa.

1) Se genera una matriz con disposiciéon cuadrada. Cada posicion de la matriz
representa una ubicacién en el material. A cada posicion se asigna un valor

representando su orientacion cristalografica. Esto se detalla en la Figura 3.12.
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Figura 3.12 Matriz con distribucién de 4 orientaciones cristalogréficas.

Un mismo numero representa la misma orientacion cristalografica.

Como se puede apreciar en la Figura 3.13, un grano estd definido por un grupo de

ubicaciones con el mismo valor de direccidon cristalografica. Los bordes de grano estan

definidos entre los granos con diferentes direcciones.
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Grano

/
-

Figura 3.13 Forma de un grano con orientacion cristalografica 2

2) Se elige aleatoriamente una posicion x, y en la matriz como se muestra en la Figura

Ellﬂﬂl

3.14.

. .. Posicién aleatoria
de coordenadas
IEI 32)

Figura 3.14 Posicién aleatoria en la columna 3 y en la fila 2

3) En la posicion seleccionada se encuentra el niumero de ubicaciones vecinas con
diferente direccidn cristalogréfica. Se llamard E/ (1) a dicho nimero. Se explicd en la
seccidn 3.2 acerca de E/ (1) al que llamamos Hamiltoniano. Ya se ha mencionado que el
Hamiltoniano toma en cuenta los vecinos cercanos diferentes. En el caso de la Figura

3.14, la energia El (1) seria de 7.



4) Se vuelve a elegir aleatoriamente otra direccion cristalografica con las mismas
coordenadas. Se reemplaza la nueva orientacion cristalografica con la ya existente y se
compara nuevamente. Se almacena el nimero de ubicaciones vecinas con diferente

direccidn cristalografica en una variable E/ (2).

Nueva

i
4

orientacién

=lllll -
1l 11| [2]1)
1] | [1]2]2]

Figura 3.15 Seleccidn y reemplazo aleatorio de nueva orientacidn cristalografica

Como se muestra en la Figura 3.15 aleatoriamente se ha obtenido la orientacién

1 que se ha reemplazado por la orientacidn 2. Para este caso en particular £/ (2) es 3.

5) E/ (1) y El (2) son valores que representan la energia libre de la ubicacién en la matriz
con las diferentes direcciones cristalograficas. Se comparan los valores de E/ (1) y E/ (2) y
se escoge el de menor valor. Aquella direccién cristalografica con la menor energia libre
guedara grabada en la ubicacion que estd siendo evaluada. De la Figura 3.15 y 3.14 se
observa que El (2) < El (1) por ende se aceptard como disposicion final la matriz

mostrada en la Figura 3.15.



6) La matriz generada tiene N posiciones x N posiciones, se llama un paso de Monte
Carlo (MCS) cuando se ha evaluado el numero de veces equivalentes al nimero de
ubicaciones en la matriz. Por ejemplo: en una matriz cuadrada NxN se deberan
completar NxN evaluaciones aleatorias para completar un paso de Monte Carlo. En el
caso de la matriz analizada en la Figura 3.12, en promedio se realizardn en 36

comparaciones entre E/ (1) y El (2).

7) Una vez obtenido los valores de E/ (1) y El (2) se necesita hacer una comparacion
entre ambos sacando una diferencia de manera que dicha diferencia de energia sea util
para utilizarla en la probabilidad de Metrépolis. Dicha funcidn de probabilidad incluye
ciertas propiedades como la temperatura a la que se encuentra el material, y Ia

constante de Boltzman [ 7 ].

p= e\p% siAE =0
1, siAE <0 (3.4)

En la ecuacion 3.4 se puede apreciar la denominada probabilidad de Metropolis.
En el caso que la diferencia de energias resulte ser mayor que cero se deberd calcular el
exponencial para aceptar la nueva orientacién cristalografica. Caso contrario la
probabilidad de Metropolis tendra un valor de 1 como sucedié en el ejemplo de las

Figuras 3.14y 3.15.

Para comprender mejor el algoritmo se ha disefiado un flujograma en la Figura 3.16 que
enmarca todos los pasos explicados anteriormente. En el flujograma se utiliza la variable
deltaE para comparar las energias libres en las fronteras E/ (1) y El (2). De esta forma si
deltaE es menor que cero E/ (2) es menor que El (I). En el fluyjograma, MCS (Monte
Carlo Step) es el nimero de pasos de Monte Carlo que se van a ejecutar. Por otro lado, N

es el nimero de columnas o filas que tiene la matriz, y ya que la matriz es cuadrada,



tendra un tamafo de NxN. Q es la cantidad de orientaciones cristalograficas posibles

dentro de la simulacion.



Ingreso de tamafio de matriz (NxN) y numero
de orientaciones cristalograficas (Q)

v

Ingreso de distribucidn inicial

v

Ingreso de Niumero de Pasos de
Mante Carla (M(CS)

v

Ingreso de temperaturas propias de la simulacién

Ane ce aniere realizar v canctantec nerecariac (k)

v

[ Generar coordenadas xy y J‘

Orientacidn Cristalogréfica x,y

Aumenta E/ (1) ]

Elegir aleatoriamente Nueva Orientacion
Cristalografica.

Nueva Orientacién Cristalografica x,y
Aumenta E/ (2)

[ deltaE= EI(2)-EI(1) ]

Se mantiene Nueva
Orientacién Cristalografica

deltaE<=0

A

Seregresaala

deltaE/kT

anterior Orientacion Si aleatorio =exp

Cristalogréfica

NO

NxN veces?

NO

MCS veces?

FNID

Figura 3.16 Flujograma del método de Monte Carlo Potts



3.6 Variando la movilidad del borde de grano.

Hasta ahora se podria pensar que para simular el crecimiento de grano a una
temperatura dada basta Unicamente cambiar la variable T en la funcidn de Metrépolis
explicada en la ecuacion 3.4. Sin embargo, hasta el momento, no se han introducido
variables reales dentro de la simulacién. Es decir, podriamos considerar a la simulacién
realizada como una organizacién de pixeles en una matriz cuadrada que poco tiene que
ver con la realidad. De esta forma la expresiéon kT en la probabilidad de Metrépolis de la
ecuacién 3.4 agrega a la simulacidon un efecto térmico sin relaciéon alguna con
temperaturas reales pero que obliga a la matriz a comportarse como una solucién
sélida. [1] La variacion de la expresion k*T crea pequefias irregularidades en los bordes
de grano que logran eliminar efectos no deseados por la forma que tiene la matriz, en el
caso presentado en este trabajo, una forma cuadrada. Esta geometria no es una
geometria que se encuentre en los fendmenos de evolucién de microestructuras. Variar

k*T permite eliminar los efectos de la geometria utilizada. [7]

¢Como lograr simular efectos térmicos reales? Uno de los métodos es alterar la
movilidad del borde de grano. La movilidad del borde de grano indica simplemente qué
tan rapido evoluciona un borde de grano en el tiempo. El borde de grano avanza

conforme el grano aumenta de tamafio.

Manejar la movilidad dentro del algoritmo del generador de microestructuras es
bastante simple. La movilidad depende de la probabilidad que se utilice para manejar el
cambio entre orientaciones cristalograficas demostrado en la Figura 3.2. Es decir,
alterando la funciéon de Metrdépolis utilizada podemos manejar la velocidad de avance
del borde de grano. Esto se logra multiplicando a la funcién por un factor como se

demuestra en la ecuacion 3.5.



T e}:p%_, s1AE > 0
TENE s1AE <0
(3.5)

El factor u de la ecuacion 3.5 se utilizara con el mismo nombre en la elaboracién
de los programas. Este factor u es menor que 1 para que la funcion de probabilidad sea
valida. Multiplicar la probabilidad por u logra reducir la probabilidad de que exista
cualquier cambio en una comparacion. Por ejemplo, si u es 0.5, la probabilidad para
aceptar cualquier cambio se vera reducida a la mitad. Es decir, los bordes no se verdn
afectados con la misma constancia que con la probabilidad original de Metrdpolis. La
Figura 3.17 muestra la segunda comparacidn entre la posicion central y los alrededores
de un elemento con orientacidn cristalografica 1. En el caso original esta nueva posicion
se aceptaria definitivamente y la matriz cambiaria. En el caso modificado, esto no

sucede siempre, solo cambia si se vence la probabilidad u*1 como indica la ecuacion 3.5.

B 2 | 1

Figura 3.17 Energia libre de un elemento con sus vecinos.
Siu <1 es posible que 1 no se escoja y la matriz no cambie [ 7 ].

El cambio del factor u permite facilmente modificar la simulacién y ajustarla a

efectos reales tomando en cuenta lo siguiente:

1) La movilidad mas alta del sistema sucede con u=1.



2) u puede ser funcion de alguna propiedad de la matriz. En un caso practico podria ser
funcion de la temperatura: el factor se reduce a menores temperaturas lo que simula
menor movimiento de bordes debido a menores energias térmicas.

3) u también puede modificarse para relacionar la movilidad con el tipo de componente de
la posicion seleccionada. La forma de agregar componentes a la simulacion se detalla en

la siguiente seccion.

3.7 Agregando componentes a la simulacion.

Se ha observado como modificar la movilidad de la frontera entre granos
mediante la modificacién de la probabilidad de aceptacidn de cambio en la ecuacién 3.4.
Existen otras modificaciones que se pueden realizar al algoritmo para obtener

resultados interesantes.

Algo que es deseable simular es el efecto de diferentes componentes que
pueden hallarse dentro de la microestructura. Por ejemplo, puede ser interesante
observar el comportamiento de dos fases de un mismo material. ¢éCdmo lograr este
efecto? Se puede utilizar una segunda matriz que especifique los componentes
deseados. De esta forma tendriamos dos matrices, una con orientaciones
cristalograficas y otra con la identificacién del componente. Asi, una misma coordenada
X,y identificard tanto la orientacion cristalografica de un grano, como su componente.

Esto se detalla en la Figura 3.18.
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Figura 3.18 Cada posicion tiene 2 identificadores: uno para orientacion

cristalografica (esquinas superiores) otro para componente (esquinas inferiores).

Para agregar componentes no basta con localizarlos en la matriz. Es necesario
asociar una energia propia para cada uno de los componentes. Esto se logra por medio
de la variacién del Hamiltoniano de la ecuacién 3.3. Obsérvese que en la ecuacién 3.3
existe una J. Hasta ahora se ha considerado J como 1 para aumentar asi la energia libre
dependiendo de los vecinos de un elemento de la matriz. Para colocar energias propias
de los componentes, J puede variar dependiendo del componente que esté siendo
comparado. En resumen, existen dos tipos de energia, aquella asociada a un cambio de
orientacidn cristalografica y aquella asociada a un cambio entre componentes. Una vez

sumadas las energias en un solo término se comparan normalmente.

Asi pues, al modificar el Hamiltoniano se debe tomar en cuenta lo siguiente:

1) La relacion entre energias es lo que ocasiona el cambio. Si la energia de cambio de
orientacion cristalografica es menor que la de los componentes, el crecimiento de
grano crece con preferencia a los cambios por orientacion cristalografica

(manteniendo el concepto de minimizacién de la energia de libre).



2) Si la energia de un componente es menor que la de otro componente, el cambio sera
preferencial al que posea una energia libre menor (nuevamente recordando la

condicion de minimizacion de la energia libre).

3) La energia puede variar en funcion de la direcciéon. Por ejemplo si consideramos la
Figura 3.2, es posible que las comparaciones con elementos hacia la derecha
aumenten mas la energia que comparaciones con elementos a la izquierda. Esto
ocasionard un crecimiento de grano con direccion preferencial [1]. Esto no es solo
deseable en condiciones con varios componentes, también puede aplicarse en

simulaciones con un unico componente.

4

ANALISIS Y PRIMEROS RESULTADOS DEL PROGRAMA MICROSGEN
REALIZADO PARA LA EVOLUCION MICROESTRUCTURAL

En esta seccion, el andlisis del programa MicroSGEN se realiza discutiendo las
lineas de codigo generado en MATLAB 7.1° en diferentes secciones. Se explica en

detalle las variables y funciones utilizadas.




En la Figura 4.1 se muestra un grafico de conexiéon de funciones en donde se parte
de un Ment GUI que es manejado por el usuario. Las variables ingresadas en este menu
seran llevadas a animprincipal.m en donde se inician el ciclo de visualizaciones y
llaman a la funcion tesis2.m donde se encuentra el método de Monte Carlo y vuelve a
animprincipal.m . Luego se llama a la funcion tamaniograno.m  en donde se
obtiene el tamafo de gano en el tiempo y este resultado vuelve a animprincipal.m
Adicionalmente se tiene una funcidon bordel.m el cual sirve para crear bordes en las
fronteras de los granos. Finalmente existe la funciéon animacion.m  que sirve para

cargar la animacion creada con MicroSGEN.

MENU GUI

¥

ANIMPRINCIPAL M

hd

n

Y h 4 h 4

TAMANIOGRANODM TESIS2 M BOEDES1IM

ANIMACIONDM

Figura 4.1 Grafico de conexion de funciones
4.1 Programa codificado en MATLAB 7.1° llamado MicroSGen

En MATLAB 7.1 se ha realizado un menu visual para ingresar los datos
requeridos por la simulacién. En la Figura 4.1 se muestra dicho menu y un ejemplo de

datos ingresados.



) menutesis ===

Simulacion de la Evolucion Microestructural

Ingrese el tamario de la matriz N: 50

Ingrese el numero de direcciones cristalograficas Q: 10

|-

Ingrese el numero de pasos de Monte Carlo: 300

Correr Programa ‘

Figura 4.1.1 Menu de ingreso de datos

Para elaborar este menu se escogid dentro de MATLAB la opcion de GUIDE
(Graphic User Interface) que permite desplegar un grafico que interactia entre el usuario
y el programa. Los cuadros de texto pasan como variables y se guardan en un espacio
temporal de memoria en la computadora. Una vez que se ingresan todos los datos al

presionar el boton “Correr Programa” se pasan todas estas variables hacia una funcion

externa llamada animprincipal.m de la siguiente manera:
N=handle=.editl; 332 pazga el tamaiio de la matriz
O=handle=z.edit; %32 paza la cantidad de orientaciones cristalograficas
HC3=handle=.ediths; 332 pazga el nimero de pasos de Monte Carlo
close
animprincipal (N, Q, MC3) 3Todoz lo2 datos 2 pasan a la funcion

Figura 4.2 Codigo para mandar variables ingresadas en el menu hacia animprincipal.m

En la Figura 4.2, las variables editl , edit2 y edit5 son las variables en
donde se ingresa el texto por el usuario que luego son mandadas mediante punteros hacia
las variables N, Q y MCSrespectivamente. Luego de ello empieza a correr la funcion

animprincipal.m.



function animprinceipal (N, Q,MC3, T)

Til=temp() :
B=ceil (rand (M) Q) : YGeneracion de matriz aleatoria
mapa=rahnd (Q,3) ! (Genera una mwatri= aleatoria de RGE

M=moviein (10, gof)

Figura 4.3 Codigo para generacion de matriz aleatoria y animacion

En la Figura 4.3 se presenta la parte inicial del programa de la funcion
animprincipal.m que ingresa a la funcion de temperaturas necesarias para la
simulaciéon. Luego de ello se genera la matriz aleatoria que depende del tamafio de la
matriz NxN y de la cantidad de orientaciones cristalograficas Q. Es decir, se genera una
matriz NxN que llena los espacios con numeros del 1 hasta el valor Q ingresado
previamente de manera aleatoria. Por otro lado se esta generando una matriz aleatoria
con la matriz mapa. Dicho mapa sefala los niveles RGB (Red, Green, Blue). Mapa es
una matriz de tamafio (Q x 3) en donde la primera columna representa los niveles de rojo
de su respectiva orientacion cristalografica, la segunda columna representa los niveles de
verde y la tercera los niveles de azul. Estos valores se encuentran entre 0 y 1. Por
ejemplo, el vector [0.5 0.5 0.5] representa el color gris. También se genera una matriz M
la cual contiene las visualizaciones que se presentaran posteriormente en la animacion y
con la funciéon moviein se definen la cantidad de “snapshots” y el gcf  (get color

frame).

El codigo presentado en la Figura 4.4 representa el comienzo de la simulacion con
un ciclo de 10 veces. Los 10 ciclos indican que la animacién estard compuesta por 10
imagenes. Cada imagen es una visualizacion de la evolucion del algoritmo. Luego todos
los datos ingresados previamente son llevados hacia el programa principal en donde se

encuentra el método de Monte Carlo Potts (Ver Figura 4.5).

for i=1:10
temp (i)
B=tesiszZ (N, Q,MC3,T1,R1; %Llama a la funcion tesisi



Figura 4.4 Cédigo que involucra a la funcion temp( ) que contiene las temperaturas que ingresan
en la funcion tesis2.m  que contiene al método de Monte Carlo Potts. Ademas genera los

colores que reciben cada orientacion cristalografica en la simulacién y animacion posteriormente.

function final=tesisz (N, Q,MC3, T1,R):

k=5.87e-5; (Constante de 3tefan Boltzman
for wm=1:MC3

for f£=1: [(N*HN) (Ciclo para realizar un MCS
¥=cellirand(l,1) *N) : (generacion randomica de indices

v=oell (rand(l, 1) *N) ;

Figura 4.5 Cdédigo inicial del método de Monter Carlo Potts

Como se aprecia en la Figura 4.5, para iniciar el programa es necesario definir la
constante de Stefan Boltzman que tiene el valor de 5.67¢-8 W/m’K®*. Esta constante se
introduce para calcular la probabilidad de Metropolis dentro del programa. La funcion
tesis2  recibe como datos las variables N, Q, MCS, T1 y R. Se comienza la simulacion
mediante un ciclo principal que termina cuando se han alcanzado los pasos de Monte
Carlo (MCS) especificados. Dentro del ciclo principal encontramos el ciclo que realiza
las repeticiones necesarias para un unico paso de Monte Carlo (NxN). Se generan
aleatoriamente las coordenadas x, y que son ttiles para ubicar la posicion deseada en la

matriz. De esta manera se recorre a través de la matriz NxN y se comienza a comparar.

En la Figura 4.6 se muestra las comparaciones del elemento seleccionado con
coordenadas (x, y) en el caso de que sea una esquina con coordenadas (1,1). Este codigo
toma en cuenta las condiciones de borde periddicas mencionadas en la seccion 3.4.
Como se puede observar las comparaciones se realizaron mediante decisiones logicas if.
Este es un trabajo tedioso y el codigo resultante parece ser poco eficiente. Sin embargo,
la formulacion de las condiciones por medio de decisiones if permite modificar

facilmente el programa para colocar diferentes condiciones de borde.



El codigo presentado es especifico para una primera esquina de coordenadas (1,1)
y mediante pequenos cambios se puede adaptar para las tres esquinas restantes (1, N), (N,
1), (N, N). La linea de cédigo El(p)=El(p)+1 aumenta la energia libre a la que
llamamos con un vector EI. El indice p muestra si es el primer ciclo de comparacion o el
segundo. Hay que recordar que primero se compara la posicion escogida con sus vecinos
y luego se reemplaza otro valor de orientacion cristalografica en la misma posicion para

realizar una segunda comparacion.



for p=1::2

El(p)=0:
if (x==1 & v==1) YPiwmera esdquina
if (R(1,1)==Ri1,2])
El(p)=Elip)+1: (¥El = Energia libre
end;

if (Ri{l,1)==Ri2,2])
El(p)=Elip)+1:

end;

if (Ri{l,1)==Ri2,1))
El(pl=Elip)+1:

end;

Comparacion periodica

if (Ri{l,1)==Ri{1,HM))
El(p)=Elip)+1:

end;

if (R{l1,1)==R{N,HN))
Elipi=El({p)+1:

end;

if (R{l1,1)==Ri{N,1))
El{pi=El(p)+1:

end;

if (R{1,1)==R{N,2))
Elip)=El{p)+1:

end;

if (Ri{l,1)==RiZ,HM))
El(p)=Elip)+1:

end;

(3FIN DE LA COMPARACTICN PERIODICL

Figura 4.6 Codigo para comparacion del elemento seleccionado (1,1) en una esquina

La Figura 4.7 muestra el codigo para las comparaciones entre el elemento x, y que
cae en el lado superior de la matriz con la excepcion de las posiciones que tienen
coordenadas (1, 1) y (I, N). De la misma manera la energia libre aumenta como se
menciono anteriormente. Asimismo, este codigo es util para los otros tres lados de la

matriz y siempre tomando en cuenta las condiciones de borde periddicas establecidas.



else if(x==1) & ([(y~=1) & [(w~=N) $LADO SUPERICOE
if [(B(x,7v1==Rix,v-11]) (Compara con log puntos aledafios
El(p)=Elip)+1;
end;
if (Rix,v]==Rix,7+1])
El{pi=El(p)+1:
end;
if (Rix,v]==Rix+1,v-11)
El(pi=El(p)+1:
end;
if (Rix,¥)==Rix+1l,7]]
El(pi=El(p)+1:
end;
if (Rix,v]==Rix+1,v+1))
El{p)=El(p)+1:
end;

Comparacion periodica

if (Rix,v]==R(MN,v-1]]
Elip)i=Elip)+1:

end;

if (Rix,yv)==RiN,¥v]]
Eli(p)=Elip)+1:

end;

if (Rix,v¥)==R(N,¥+1))
Elip)i=Elip)+1:

end;

%FIN DE LA COMPARACTION FPERICDICH

Figura 4.7 Codigo para comparacion del elemento seleccionado en el lado superior

Finalmente, la ultima seccién de comparacion se realiza en el centro de la matriz.
En estas posiciones no es necesario establecer las condiciones de borde. Se procede a

realizar las ocho comparaciones directamente como se muestra en la Figura 4.8.



else FCENTRO
if (Rix,yl==Rix,¥-1]]

El{pi=El(p)+1:

end;

if [(Rix,y]==R{x-1,v-1])
El{pi=El(p)+1:

end;

if (Rix,yl==Rix-1,%]]
Elipi=El(p)+1:

end;

if [(Rix,¥)l==Rix-1,v+1)]
El{pi=El(p)+1:

end;

if (Rix,¥)==R{x,¥7+1]]
El{pi=El(p)+1:

end;

if [(Rix,¥]==Rix+1,v+1))
Elipi=El({p)+1:

end;

if (Rix,¥)l==Ri=+1,¥]]
El{pi=El(p)+1:

end:

if [(Rix,¥l==Rix+1,v-1)]
El{pi=El(p)+1:

end;

encd

Figura 4.8 Codigo para comparacion del elemento seleccionado (x, y) en el centro

Las decisiones mostradas en la Figura 4.9 se utilizan para generar una nueva
orientacion cristalografica en las mismas coordenadas generadas al inicio del ciclo. El
valor inicial que se utiliza para la primera comparacion se guarda en la variable
valorin y la nueva orientacion generada se guarda en la variable valorfin . Al

finalizar la segunda comparacion la matriz R vuelve al estado original.

if (p==1]
valorin=R(x,¥):
Fix,¥vl=(ceil(randi(l,1)*Q));
end;
if [(p==2Z)
valorfin=R(x, v):
Fix,vl=wvalorin;
end;



Figura 4.9 Cddigo para guardar el primer valor de El y generar una nueva orientacion

cristalografica en la misma posicion

En la Figura 4.10 se comparan ambas energias por medio de la definicion de la
variable deltaE . Es necesario observar que E/ (1) y El (2) no estan directamente
relacionados con la definicion de la energia libre de Gibbs. En todo el programa se han
contado los vecinos semejantes de la orientacion en la posicion escogida. La energia del
sistema aumenta cuando los vecinos de las posiciones seleccionadas son diferentes. El
programa se simplifica si E/ cuenta los vecinos semejantes, e inclusive es facil de
implementar la probabilidad de Metropolis. Solo es necesario tener en cuenta que para
minimizar la energia libre se debe seleccionar el mayor EI En el caso que E/ (2) no sea
mayor que £l (1) se acepta El (2) a favor de la probabilidad de Boltzman. ;Como se
simula esta probabilidad? Se utiliza de nuevo el concepto de Monte Carlo, es decir, se
selecciona un nimero al azar y se verifica si el nimero se encuentra dentro de la
probabilidad calculada. En caso de que la variable aleatorio sea menor que la
variable probabilidad se acepta El (2). Esto es similar a lo que sugiere la ecuacion
2.24 descrita en el capitulo 2.

deltaE=El(1)-E1(2): YCarbio de energia
if (deltaE<=0)
RBix,vi=valorfin:;
else if [ (kK*T1(x,v)]>0)
probabilidad=exp|(-deltakE) / (K*T1i(x, 7)) :
aleatorio=(rand(l,1)):
if aleatorio<probabilidad
Fix,vl=valorfin:
end
end
end

Figura 4.10 Cédigo en donde se comparan las energias libres

y se encuentra la probabilidad de Metrépolis

En la Figura 4.11 se muestra el método para poder capturar la matriz y mediante
la funcién image(R) se genera una imagen de la matriz R. Se utiliza como matriz de
colores a la matriz sefialada por la funcion colormap . Luego de esto se definen los

parametros y espacio en memoria para generar la animacion.



image (R) ; (Exhibe la matriz como imagen
colormwap (mapal ! 2Da 2l color respectivo a la imagen
Mi:,i)=getframe (gcof)

end;
n=10; fp=s=1; =ave mw grano M n fp=s

Figura 4.11 Codigo que genera la imagen de cada matriz generada por los pasos anteriores

En la Figura 4.12 se muestra el programa animacion.m  que es otra funcion externa

para cargar la animacion generada previamente con la funcion animprincipal.m

gofrolarclt:

logd m grano
loe=[30,30,0,0]:

movie (goef, M, 1,0.2, 1log)

Figura 4.12 Codigo para visualizar la animacion generada

4.1.1 Programa compacto para establecer las condiciones de borde periodicas

Una forma maés eficiente para establecer las condiciones de borde periodicas es
por medio de operaciones matematicas realizadas sobre las coordenadas seleccionadas.
En este caso es util la funcion mod que obtiene el residuo de una division. El método
esta ligeramente sugerido en el texto “Computational Materials Engineering” de
Koenraad Janssens [ 7 | pero con ciertos errores detectados. A continuacion se el codigo

utilizando la nueva funcion.



for i=1:z0

for w=1:MC3
for f=1: (N*N)
w=ceilirand(l,1) *N):
v=cellirand(1l,1) *N);

xwl56=mod( (x+1) N} ;
¥w2T8=mod | (x+N-1) M) ;
wrdE8=mod (| (v+N-1) M)
wrdey=mod (v+1, M) ;

if (xw1l56==0)
®wl56=N;

end

if (xw275==0)
w2 Te=N;

end

if (yw358==0)
Tw3SE=N;

end

if (ywda7==0)
wrda?=N;

end

Figura 4.13 Codigo utilizando la funciéon mod [ 7 ]

Como se puede observar en la Figura 4.13, el codigo que define las variables
xv156 , xv278, yv358 , y yv467 se utiliza para determinar las coordenadas de los
vecinos. Se han nombrado de esta manera para identificar las coordenadas en x y y de
cada uno de los ocho vecinos. De esta forma Xxv156 corresponde a la coordenada x de

los vecinos llamados 1, 5 y 6.

El cédigo mostrado en la Figura 4.14 indica como se realizan las comparaciones
del elemento seleccionado x, y con los vecinos cercanos pero utilizando ahora las
variables Xv156 , xv278 , yv358 , y yv467 . Al programar de esta forma el codigo se
vuelve mas compacto que el mostrado en las Figura 4.6, 4.7 y 4.8 el cual evita que sea

tediosa la programacion. La desventaja es que no puede ser utilizado para una simulacion



en 3D o para colocar cualquier otro tipo de condicion de borde indicado en la seccion 3.4

que no sea una periodica. El codigo es eficente pero poco flexible.

for p=1:2
El(p)=0:

if [(Rix,7I==RixvlSc,¥]]
El(p)=Elip)+1;

end;

if [(Rix,7I==RixvZ78,7]]
Elipi=Elip)+1:

=nd; xv156, | xv156, | xv156,
if (R{x,¥)==Rix,¥v3i5g))
ELi{p)=El({p)+1; yv358
end; wag7 Y,
if (Rix,¥)l==Rix,vvia7]] X, X, X,
Eli{p)=El(p}+1:
end:
if (R(¥,¥]==R(xv156, 7w35a]] wa67 \ vv358
. El{p)=FEl{p)+1: xv278, Xv278, Xv278,
ENc;
if [(Ri{x,7)==R(xv156, 7wvd67] ]
E1(p)=ELl(p)+1; w467 v vv358
end;

if [(Rix,7I==Rixvi78,vwd67)]]
El(pl=El(p]+1;

end;

if [(Rix,v)==RixvZ78,yvw3L58)]]
El(p)=Elip)+1;

end;

Figura 4.14 Codigo de comparacion de vecinos
cercanos para cualquier elemento seleccionado x,y de

acuerdo al recuadro de la derecha.

Suponiendo que existen dos fases en la microestructura y queremos diferenciar los
granos de cada uno de estos, se debe encontrar un método para observar todos los granos
que pertenecen a dicha fase en un mismo color. Esto se puede lograr mediante una
definicion correcta de los bordes de grano. El programa que se presenta a continuacion es

util para graficar los bordes de grano.



for w=1:N1
for x=2:N1

if Tix,vi==T((x-1).7]
Cix,71=1;

elze
Clx.7vl=2;

end;

if Tiw,x]==T(7,(x-1]]

Miv,x)=1;
elze
Miv.x)=2;
end;
end;
end;
for i=1:M1
for j=1:N1
if (Cli,3)==211] (M({i,3)==2)
Pii,j)=2:
elze
Pli,3)=1:
end;
end;
end;

mapa=[0 O 1; 0 0O 0O]:
image (P) 2
colormap (mapa) ;

Figura 4.15 Definicion de bordes de grano

En la Figura 4.15 se puede observar como se obtuvo la definicion de los bordes
para graficarlos. Se utilizan tres matrices M Cy P. M verifica el cambio entre
orientaciones cristalograficas haciendo comparaciones en todas las filas. C realiza las
comparaciones en las columnas y P interseca los resultados en las matrices M y C. Las
posiciones en la matriz que se encuentran en los bordes de granos estan definidos con el

namero 2.

4.1.2 Funcion para calcular el tamaiio de grano

Con el objetivo de verificar la evolucién del tamafio de grano, se requiere de un

método para medirlos a medida que avanza la simulacién. Existen métodos diversos

para realizar esta medicion en micrografias reales. Debido al gran nimero de granos



presentes en la muestra metalografica, los métodos recomendados son métodos
sencillos y practicos. A continuacion se detalla algunos de éstos métodos de acuerdo a

lo que indica la norma ASTM.

La Sociedad Americana para Prueba de Materiales (American Society for Testing
Materials) propone 3 métodos para realizar la medicion. En todos los métodos se
encuentra un valor G que se relaciona con el nUmero de granos en una micrografia con

un aumento de 100X de acuerdo a la ecuacion 2.28.

— AG-1
N =2 (2.28)

Donde N es el nimero de granos por pulgada cuadrada a 100X. Los métodos
que se describen a continuacién pueden servir de guia para elaborar un algoritmo

debido a que son métodos bastante practicos.

1) Método de comparacion:

La norma ASTM expone muestras de tamafio de grano que pueden ser
comparadas con muestras reales a 100x. Las muestras estandar estan divididas en
cuatro categorias para poder realizar esta comparacién adecuadamente: los platos |, Il,
lll, IV. Cada plato tiene graficado muestras de granos de diferentes tamafios y de
diferentes formas. Es posible imprimir las muestras en transparencias, comparar a
contraluz, y decidir cual es la que mejor coincide con la muestra real. La norma indica

un valor G dependiendo del plato utilizado.

2) Método de Jeffries o planimétrico:
Este método propone el conteo de los granos encontrados en un recuadro o

circulo sobre la muestra a 100x. La norma ASTM indica que el drea de conteo debe



tener 5000 mm?. La muestra debe incluir al menos 50 granos. Los granos que no estén
completamente dentro del drea deben ser contados como medios granos. Se obtiene
asi el numero de granos por milimetro cuadrado NA multiplicando el nimero obtenido
por un factor de acuerdo a la magnificacion encontrada en la norma. El NA puede
compararse con la tabla 4 de la norma E112-96 para obtener el valor G de tamafo de

grano. También se puede utilizar la ecuacion 2.29.
G =(3.321928log,, NA) —2.954 (2.29)

NA es el nimero sobre mm? a 1x.

3) Método de intercepcion o de Heyn:

El tamafio de grano puede estimarse contando el numero de granos
intersecados por una linea recta de longitud arbitraria a 100x. Se necesitan al menos 50
granos dentro de la muestra para poder realizar este método. Se deben graficar varias
lineas para obtener un promedio y minimizar los errores. Los bordes de la linea deberan
ser contados como medios granos si rebasan la interseccién con el borde de un grano.
De esta manera se obtiene el nimero de granos por mm. La tabla 4 de la norma ASTM

E112-96 indica a qué tamafio de grano G corresponde el nimero de granos por mm.

Pareceria que el mas preciso de estos métodos para ser utilizado dentro del
programa es el método planimétrico. En nuestro trabajo, el método consiste en
identificar los diferentes nimeros de la matriz de simulacién y los bordes de grano. La
idea plantea contar todos los niumeros semejantes de orientaciones cristalograficas
dentro de un borde de grano. El resultado seria el nimero de pixeles que ocupa cada
grano y por lo tanto el drea del mismo. Si bien es la forma mas precisa para realizar el
conteo, el algoritmo es complicado. La forma mds sencilla exigiria realizar un conteo

manual al inicio de la simulacién para dar un nombre especifico a cada grano y



monitorear su crecimiento durante la simulacién. Esto resulta muy poco practico. La

Figura 4.16 muestra el cédigo para calcular el tamafio de grano en el tiempo.

for i=1:(N1-1)
if Rlii,aletl{l))~=R1{i+1l,=aletl (1)
contadorl=contadori+l

end;
end;
for j=1:(N1-1)
if Rlialetl(2),3j)~=Rlialecl(2),3+1)
contadorZ=contador2+1
end;
end;

resultl=(N1-1) /contadori;
resultzZ=(N1-1) /contadorz;
resulti=(vector3 ¥ (sqrt(2)) ) /contadors;
mean= (resultl+resulti+resultld) F3
tama=mean;

Figura 4.16 Cédigo para calcular el tamaiio de grano en el tiempo

El método de intercepcion es un método que puede ser aplicado muy
facilmente. Se puede definir vectores que atraviesen la matriz en lugares arbitrarios. Se
puede generar de forma simple un vector en una columna, uno en una fila, y otra en la

diagonal. El flujograma en la Figura 4.17 muestra el esquema basico.



Generar 3 valores
aleatorios para

v

Primera coordenada para columna.

Segunda coordenada para fila
Tercera coordenada para diagonal.

v

Inicio de ciclo desde la posicién
hasta N-1.

Posicidon actual # Incrementa

DAririAn riciiiAantA NN N

A

—[ Incrementa a posicidn ]

Se repite ciclo para 1 fila, 1

columna. 1 diagonal.

v

Tamafio promedio = ((tamafio de fila/contador fila)+(tamafio de

columna/contador columna)+ (tamafio de diagonal/contador diagonal))/3
l

FND

Figura 4.17 Flujograma de la funcion para medir el tamafio de grano.

4.1.3 Resumen de las variables que seran manejadas:
A continuacion se presenta un listado con las variables y las constantes mas importantes

que son manejadas dentro del programa.

N: numero de columnas o filas asignadas a la matriz NxN.
R: matriz aleatoriamente completada para simular orientaciones cristalograficas.

Q: niimero maximo de diferentes orientaciones cristalograficas.



MCS: pasos de Montecarlo, sefiala el tiempo de la simulacion.

T1: temperatura en la funcion de aceptacion de metropolis (no se relaciona con la
temperatura real)

k: constante de Boltzmann. k*T1 reduce el efecto de la geometria seleccionada
sobre los resultados de la simulacion.

u: movilidad del borde de grano, u siempre debe tener un valor menor a 1.

El(): energia que aumenta de acuerdo a lo sefialado por el Hamiltoniano. Puede
variarse el peso de la energia para obtener fenomenos diferentes entre

componentes y direcciones cristalograficas.

4.2 Analisis y resultados obtenidos con el programa MicroSGEN

Una vez realizado el coédigo del programa MicroSGEN es necesario entender su
comportamiento por medio de algunos ejercicios. Estos ejercicios pueden ayudar
posteriormente a implementar funciones mas complejas al programa para que la

simulacién se acerque mas a la realidad.

Para entender la manera en la que un grano cambia de forma por medio del
método de Monte Carlo, se propone evaluar la evolucion de un circulo que se encuentra
en la mitad de una matriz. El circulo en las Figuras 4.18 y 4.19 representan un grano

reduciéndose.

Matriz inicial en 0 MCS




Los puntos en esta seccién /

no cambian de direccién
cristalografica debido a que
todos los vecinos son iguales Matriz final después 300 MCS

. AimiA
vitiAanAan 1inAa ArAanAI~AIAN

Figura 4.18 Reduccién de un grano circular luego de 300 MCS
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Figura 4.19 Continuacion del analisis de la reduccion de un grano circular

Una vez comprendido el programa utilizando unicamente dos direcciones cristalograficas
se procede a probar un sistema mas complejo con parametros de la Tabla 4.1. El

algoritmo de Q Potts presenta los resultados:

Matriz 1 30x30
Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 6
Forma de grano inicial: desorganizado
kTs: 0
MCS: 300

Tabla 4.1 Datos para simulacion de una

matriz 30x30 con 6 orientaciones cristalograficas

0 MCS 300 MCS
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Figura 4.20 Demostracion de la organizacion de los granos iniciando con una matriz aleatoria.

Resultados obtenidos al ingresar los parametros de la tabla 4.1.

Se corrid el programa una segunda vez con diferentes parametros para observar

diferencias.

Matriz 2 50x50
Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 10
Forma de grano inicial: Desorganizado
kTs: 0
MCS: 300

Tabla 4.2 Datos para simulacion de una

matriz 50x50 con 10 orientaciones cristalograficas

A continuacion en la Figura 4.21 se muestran los resultados obtenidos al ingresar
los parametros de la tabla 4.2.

0 MCS

10

20

30

40

50
10 20 30 40 50 10 20 30 40 50

Figura 4.21 Demostracion de la organizacion de los granos

iniciando con una matriz aleatoria



En la primera simulacion de la Figura 4.20 se observa que en el resultado luego
de 300 pasos de Monte Carlo, las orientaciones cristalograficas indicadas con el color
rojo han desaparecido. El mismo fendmeno se observa en la Figura 4.21 con la
desaparicion de algunos colores en el resultado. La conclusion evidente es que los granos
mayores toman el espacio de los granos mds pequeiios y por consiguiente los granos

pequefios desaparecen.

Para demostrar el comportamiento de la funcion para medir el tamafo de grano y
la funcién para generar bordes se ha realizado una simulacién con los parametros de la

tabla 4.3.

Matriz 3 100x100
Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 15
Forma de grano inicial: Desorganizado
kTs: kTs
MCS: 30/visualizacion
#visualizaciones 10

Tabla 4.3 Datos para simulacion de una matriz 100x100

0 MCS 300 MCS

Figura 4.22 Demostracion de la diferenciacion de bordes



Como se puede observar en la Figura 4.23, el tamano de grano aumenta de forma
casi constante a medida que aumentan los pasos de Monte Carlo. Partiendo de esta recta
podemos sacar una constante K que representa el coeficiente de crecimiento de grano
para la simulacion. Una constante K puede ser obtenida experimentalmente para
cualquier material. Igualando estas constantes podremos tener una simulacion de la

evolucion microestructural con resultados aplicables a la realidad.

7.5

4.5+ B

3.5+ B

25 I I I I I I I I
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

MCS (300MCS)

Figura 4.23 Tamaifio de grano vs pasos de Monte Carlo
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SIMULACION CON COMSOL Y MICROSGEN

5.1 Definicion de tratamientos térmicos

Un tratamiento térmico es un proceso muy conocido por el area ingenieril. Dicho
proceso tiene como base someter a tratamientos especificos a un metal u otro tipo de
material con el propdsito de mejorar sus propiedades mecanicas. Los tratamientos
térmicos se hacen principalmente a materiales con hierro y carbono como el acero y la
fundicion. Estos tratamientos térmicos no modifican la composicion quimica solo
modifican su estructura cristalina. Al ser modificada la estructura cristalina lo que se
puede tener son diferentes estructuras de grano con la misma composicién quimica y a

esto se le conoce como polimorfismo.

Un tratamiento térmico consta de someter al material a distintos procedimientos
que constan de cambios bruscos de temperatura. EIl proposito final es lograr que las
propiedades mecanicas del material aumenten. Las propiedades mecanicas que se busca
aumentar en general son la dureza, la tenacidad, la maquinabilidad y la resistencia al
desgaste y esto sirve posteriormente para aplicaciones como el forjado, o el estampado.
Es importante cubrir al acero con limalla antes de realizar cualquier calentamiento de la
pieza en el horno. Se recomienda hacer esto ya que se previene la descarburizacion que

podria afectar al tratamiento térmico [ 12 ].



Figura 5.1 Calentamiento de la probeta de acero en

horno para realizar un tratamiento térmico.

Para esta simulacion se ha escogido el acero ya que es una aleacion entre hierro,
carbono y otros elementos mas. El tener varios elementos aleantes es lo que logra que
este material tenga buenas propiedades mecénicas y sea uno de los mas usados en la

industria.

5.2 Tratamientos térmicos

Existen varios tratamientos térmicos que se usan en la industria pero el que se realizo en

la simulacion es el recocido y a continuacion se hace una breve resefia de que se trata:

* Recocido: En este tratamiento térmico se calienta al acero a temperaturas altas
por encima de la temperatura de austenizaciéon. Luego se mantiene la probeta
dentro del horno para asegurar su homogenizacion, aproximadamente unos 40
minutos. Después, el horno es apagado y se deja enfriar lentamente el acero
dentro del horno. Con este tratamiento se logra ablandar al acero, y
adicionalmente las tensiones internas son eliminadas. Ademads, por medio de este
proceso se obtiene una mayor tenacidad y un acero con mayor maquinabilidad.
Este tratamiento térmico es muy util para un posterior trabajo en frio [ 12 ]. En la

Figura 5.2 se muestra este tratamiento térmico.

°C Tiempo de homogenizacién
con el horno prendido
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amhianta Figura 5.2 Recocido de un acero
5.3 Simulacion de recocido utilizando COMSOL Multiphysics

COMSOL Multiphysics® es un paquete de elementos finitos que sirve para
realizar varias simulaciones sobre problemas ingenieriles. Lo importante de este paquete
es que incluye una interfaz a MATLAB 7.1° y ambos usan el mismo lenguaje y
adicionalmente un ambiente amplio para programacion y visualizacion grafica. En
COMSOL se puede utilizar las mismas funciones que en MATLAB lo cual ahorra mucho
tiempo al rato de sacar resultados de COMSOL hacia MATLAB. Dentro de este software

existen varios modulos ya programados en base a distintas areas de la ingenieria.

El modulo que se utilizo para esta simulacion es el de Transferencia de Calor. Se
selecciond este modulo debido a que es el necesario para poder hacer la simulacion del
tratamiento térmico elegido. El modulo de transferencia de calor nos brinda una amplia
libreria de ecuaciones diferenciales que contienen las ecuaciones de conduccion,
conveccion y radiacion. Partiendo de este mdodulo se hizo la simulacion del tratamiento
térmico para que posteriormente la informacion de las temperaturas obtenidas en este
paquete sean llevadas hacia MATLAB 7.1% directamente al exportar toda la informacion
hacia un archivo .m que es entendido por MATLAB. Una vez obtenidas dichas
temperaturas se las podra ingresar en el programa realizado para la simulacion de la
evolucion microestructural. A continuacidon se muestra el proceso realizado en COMSOL
Multiphysics para simular el tratamiento térmico de recocido seleccionado para este caso

en particular.



1) Definicion de los dominios que deberan analizarse por el método de elementos
finitos. Simplemente se grafica en el ambiente CAD de COMSOL las diferentes
geometrias para su posterior analisis. Para simular un tratamiento de recocido, como
se ha indicado en la seccion 5.2, es preciso mantener la probeta dentro del horno
refractario o mufla hasta que alcance la temperatura ambiente. Por esta razon se ha
considerado graficar 3 dominios. El dominio interior es una geometria que representa
la probeta metalica. Un dominio intermedio representa el aire entre la probeta y las
paredes del horno o mufla. El dominio exterior representa los ladrillos refractarios

caracteristicos de un horno para tratamientos térmicos de laboratorio.
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Figura 5.3 Geometrias de los dominios para simulacion de recocido

En la Figura 5.3 se aprecia los dominios que se analizaran por el método de
elementos finitos. La probeta aparece sefialada como CO03, el aire dentro de la mufla
aparece senalada como CO02 y las paredes de ladrillo refractario estdn sefialadas como
CO1. Las diferentes dimensiones de los dominios son tomadas de ejemplos reales. Es

posible encontrar en el mercado hornos de tratamiento térmico del tamafio propuesto que



alcanzan las temperaturas necesarias para recocido. La Tabla 5.1 resume las diferentes

dimensiones de los dominios.

Ancho (m) | Alto (m)
CO01 Exterior de mufla 0.445 0.445
C02 Interior de mufla 0.120 0.120
CO03 Area transversal de probeta. 0.02 0.02

Tabla 5.1 Dimensiones de las geometrias [ 4 ].

2) Luego de realizadas las geometrias se deben definir las propiedades de cada dominio.
COMSOL agrupa las geometrias en subdomains . A cada subdomain es posible
asignar propiedades caracteristicas de un material. COMSOL mantiene una libreria
de materiales que se utilizan frecuentemente en ingenieria. También es posible
definir materiales nuevos y sus propiedades. Dependiendo del modulo seleccionado

en COMSOL, el programa necesita el ingreso de diferentes tipos de propiedades.

En el caso del modulo de transferencia de calor en 2D, se debe ingresar la
constante de conductividad térmica £, el calor especifico Cp, la densidad p, y una fuente
de calor Q en caso de que existiese. Es interesante observar que & puede ser considerada

isotropica pero COMSOL permite el ingreso de una constante k anisotropica.

Para el subdomain CO03 que representa la probeta metalica se ha seleccionado
el acero AISI 4340 de la libreria de COMSOL. En la Figura 5.4 aparecen las

propiedades en las unidades utilizadas.



Thermal properties and heat sources/sinks

Library material: | Steel AIST 4340

Quantity ¥Yalue/Expression Unit Description
(i 1 1 Time-scaling coefficient

(%) k (isotropic) 44,50, (K] | MK Thermal conductivity

(3 k {anisotropic) WM KD Thermal conduckivity
p 7850[ka/m~3] | kgm®  Density
S 47503/ (kg*K)] Jjika k) Heat capacity at constant pressure
Q ] wim®  Heat source
Opacity: Opague w

Figura 5.4 Propiedades térmicas del acero AISI 4340 definidas en ambiente de COMSOL

Para el subdomain  C02 que representa el aire existente dentro de la camara
interna de la mufla. Debido a que COMSOL carece de las propiedades térmicas del aire,
se encontrd en otras referencias las propiedades. En la Figura 5.5 aparecen dichas

propiedades en las unidades utilizadas.

Thermal properties and heat sources)sinks

Library material: | Air, 1 atm W

Quantity Yalue/Expression Unit Description
a, 1 1 Time-scaling coefficient
(#) k.{isatropic) 0.0z WHMKY Thermal conduchivity
3 k. {anisotropic) WM K] Thermal conductivity
p 1.0 kgim®  Density
Cp 0.24 1ftka K} Heat capacity at constant pressure
0 0 wim®  Heat source
Opacity: Opaque w

Figura 5.5 Propiedades térmicas del aire a 1 atm definidas en ambiente de COMSOL[ 5 ].

Para el subdomain CO1 que representa los ladrillos refractarios se ha elegido
un valor bajo de conductividad térmica. De la misma referencia [ 5 ] los valores de la
conductividad térmica del ladrillo refractario caen en un rango desde 0.47 a 1.05 W/m
K. Se ha elegido 0.5 porque es un valor que asegura la eficiencia del ladrillo en
cualquier mufla. La mayoria de hornos para tratamientos térmicos utiliza ladrillos

con un coeficiente de conductividad cercano al limite inferior del rango propuesto



para obtener mejores eficiencias. En la Figura 5.6 aparecen las propiedades definidas

para el ladrillo refractario.

Thermal properties and heat sources/sinks

Library material: | RefractaryBrick

Quantity ¥alue /Expression Unit Description
a, 1 1 Time-scaling coefficient
(%) k {isotropich 0.5 W KD Thermal conductivity
(3 k {anisotropic) W KY Thermal conduckivity
p 1900 kgfm®  Density
Cp 336 JfikaK) Heat capacity at constant pressure
Q 0 wim®  Heat source
Opacity: Opague ~

Figura 5.6 Propiedades térmicas del ladrillo refractario definidas en ambiente de COMSOL[ 5 .

3) A continuacion se necesita definir las condiciones iniciales de temperatura. En
COMSOL estas se definen dentro de las propiedades de los subdomains. En los

subdomains C03 y C02 se inicializa la temperatura de acuerdo a la Figura 5.7.

Initial value

Tk [1123.15 K Temperature

Figura 5.7 Condicion inicial de temperatura para el aire y la probeta metalica

definida en ambiente de COMSOL

En el subdomain COI que representa las paredes de la mufla se inicializa con

una temperatura mucho menor de acuerdo a la Figura 5.8.

Initial walue

Tk [380.05 K Temperature

Figura 5.8 Condicion inicial de temperatura para el ladrillo refractario

definida en ambiente de COMSOL

Se ha inicializado de esta manera ya que se asume que en una primera etapa se ha

alcanzado la temperatura necesaria para el recocido sobre la temperatura de



austenizacion. Esta temperatura se mantiene dentro del horno mientras que la superficie

exterior debe ser mucho menor para evitar la pérdida de calor.

4) El siguiente paso consiste en definir las condiciones de contorno. Para esto
COMSOL define las fronteras como boundaries . Cada subdomain esta también
caracterizado por sus respectivos boundaries . Las propiedades de las fronteras
pueden ser de tipos diferentes para el modulo de transferencia de calor. Existe la
posibilidad de definir fronteras que permitan el flujo de calor, otro tipo de fronteras
que permiten conveccion, otro tipo de fronteras con una temperatura constante, y

finalmente fronteras aisladas que impiden el paso de flujo caldrico.

El tnico dominio que requiere de la definicion de fronteras en el presente trabajo
es el domino CO1 que representa el exterior de la mufla. La Figura 5.9 muestra los

bordes definidos en la geometria.

. Bordes deiinterés : :
o= ZZZZZZIZIZZZIZZZZZZZZZIZIZZZIZZZIZZZIZZZZIIZZIIZZIZZZZ;;;;;;;;;;;;;;;::
wE[ e nara dafinde

014

e
e Y
Q| ek

-1 -0.05 a 0.0 a1 ais oz 0.z a3 0.3 04 0.4 s 055

Figura 5.9 Bordes de la geometria indicados por las respectivas flechas.



Se observa que los bordes de las paredes internas de la mufla estdn en contacto
con el dominio C02 de aire, que a su vez esta en contacto con el dominio C03 de la
probeta. Es por esta razon que no es necesario definir los bordes del interior de CO1, los
resultados de C02 y CO03 definen las condiciones en estos bordes marcados con azul en la

Figura 5.9.

La Figura 5.10 muestra la definicion de los bordes exteriores del dominio CO1.

Boundary sources and constraints

Library coefficient: v

Boundary condition: | Heak fluse w

Quantity Value /Expression  Unit Description

A 0 wim®  Inward beat fus

y 5 W(m® k) Heat transfer coefficient
Tink 297.05 K External temperature

Ta K Temperature

Radiation type: Surface-to-ambient W

£ 0.75 1 Surface emisshviby

o 297.05 | K Ambieni: temperature

Ja epsdon_htgh*sigma_| Wime Surface radiosity expression
Member of group(s): 1

Figura 5.10 Condiciones de borde para subdomain C0O1 definidas en ambiente de COMSOL [ 10, 11 ].

(Contacto de ladrillo refractario con aire a temperatura ambiente)

Los datos que se observan indican que las paredes exteriores de la mufla estan en
contacto con aire a temperatura ambiente Ti,y y un coeficiente de convecciéon de 5
W/m?K. También se asume un grado de emisividad del material de 0.75 para tomar en

cuenta perdidas por radiacion.

5) A continuacién se puede discretizar el dominio y para ello se malla en elemento
triangulares. Este tipo de mallado automatico fue seleccionado debido a que con este
método se puede afinar el mallado de manera que la solucion sea lo mas precisa
posible. El mallado es util para apreciar nodos que se generan en cada solido, de esta
manera en cada uno de estos nodos se va a encontrar el resultado de temperatura

necesario para la simulacion posterior. El mallado utilizado se puede ver en la Figura



5.11 en donde se aprecia los respectivos subdominios (ladrillo refractario, aire y

acero) mallados.

Figura 5.11 Mallado de la simulacion de recocido para todas las geometrias en analisis.

6) Debido a que esta simulacion es de estado transitorio, al resolverlo se puede generar
una animacion de como va variando la temperatura en el recocido a lo largo del
tiempo. En el tratamiento térmico del recocido, el tiempo de enfriamiento es muy
lento ya que la probeta de acero se la deja enfriar conjuntamente con el horno. Con
esta simulacion se demostrd que el enfriamiento se completa luego de 24 horas desde
que el horno fuera apagado. Por ello es necesario que en COMSOL se defina estos
parametros dentro del ment de “Solve Parameters.” De esta manera en el “time
stepping” se define el intervalo de tiempo para que la probeta de acero se enfrie por
completo. Esto se muestra a continuacion en la Figura 5.12.

Tirne skepping

Times: 0:400:56400
Relative tolerance: 0.01
Absolute tolerance: 0.0010

Figura 5.12 Definicion de intervalo de tiempo para

la simulacién del enfriamiento en el recocido en ambiente de COMSOL



Como se puede ver, se ha determinado un intervalo de tiempo que va desde 0
hasta los 86400 segundos que vienen a ser 24 horas. Ademas al ser un intervalo muy
largo se ha decidido que haya saltos de tiempo de 400 segundos para que la animaciéon no
sea tan lenta y se muestre todo el proceso de enfriamiento en un tiempo virtual mas corto.

Es decir, la animacion no va a tardar 24 horas sino 216 segundos.

Una vez terminada la simulacién hay como generar la animacion mencionada
anteriormente. Para ello es necesario entrar en el ment de “Plot Parameters” y asignar
todos lo datos necesarios para generar dicha animacion. Entre ellos se necesita escoger el
tipo de formato en que quiere que salga la animacion, en este caso .avi. Por otro lado se
necesita seleccionar todas las soluciones que se desea animar, en este caso transitorio
seran los tiempos. Esto se puede observar en la parte seleccionada de azul en la Figura
5.13. En esta figura se puede ver todo lo necesario para generar la animacion y
adicionalmente se tiene un boton “Start Animation” que corre el programa y genera la

animacion deseada.

Plot Parameters E]

General Surface Contour Boundary
Principal Streamline Particle Tracing Mazx/Min
Movie sektings Solutions to use
File type: AT R Select via: | Stored output times
width (in pixels):
Height (in pixels):
Frames per second:
Skatic § Eigenfunction animation
Cycle bype: Full harmonic %
MNumber of frames:

[] Reverse direction

[] Use camera settings from main window

Stark Animation

Figura 5.13 Generacion de animacién mediante intervalo de tiempo del recocido

7) Finalmente luego de realizar todo se obtienen los resultados como se muestra en la

Figura 5.14 en donde se muestra los ladrillos refractarios, el aire y la probeta de



acero. Ademads en esta figura se muestra la transferencia de calor (isotermas) y su
correspondiente escala de colores. Al lado derecho se encuentra una barra de colores
los cuales corresponden a temperaturas diferentes.  El color azul representa una
temperatura muy cercana a la ambiente mientras que el color rojo representa una
temperatura elevada (temperatura de austenizacion). Todos estos cambios de
temperaturas (cambio de color de rojo a azul) se puede apreciar en la animacion
adjunta en un CD a esta tesis. Con este resultado lo que se obtiene es la temperatura
en cada nodo seleccionado con sus coordenadas respectivas a cada instante de tiempo.
Para el caso de esta simulacion lo que interesa son las temperaturas de la probeta de
acero en cada instante de tiempo. De esta manera con las temperaturas dadas se podra
ingresar en el programa de Monte Carlo Potts para generar la simulacion de evolucion

microestructural de grano.

Teme=86800 Swiace: Tenpersiue [K] ;333927

Exi]

310

305

30
Min: 239.742

Figura 5.14 Solucion final de temperaturas en grados Kelvin obtenida con COMSOL Multiphysics

5.4 Resultados obtenidos con temperaturas y movilidad



Para obtener las matrices de temperaturas es necesario exportar a un archivo .zt o
también se las puede exportar a un script que entiende MATLAB que son los archivos .m.
Esta es la gran ventaja de COMSOL que el programador se ahorra mucho tiempo de estar
ingresado dato por dato las temperaturas. Lo Unico que se hace es juntar a todas las
temperaturas en cada intervalo de tiempo dentro de una matriz grande a la que se llama T
dentro de un archivo llamado temperaturas.m . En esta matriz de temperaturas solo
se tomo en cuenta el area de la probeta debido a que ese es el area de interés para la
simulacion. El codigo realizado en MATLAB para obtener cada matriz de temperatura se

muestra a continuacion en la Figura 5.15.

for i=1:31
Ti=T(:,:,1]):

Figura 5.15 Codigo para llamar a cada matriz de temperatura en cada instante de tiempo

Como se puede apreciar en la figura mencionada, se llama a cada matriz
dependiendo del indice i que se le asigno previamente. 7 es una matriz de tres
dimensiones en donde i indica el tiempo o intervalos de tiempo de solucion. Entonces
dependiendo de cada visualizacion se llamara a diferentes matrices de temperaturas que
son asignadas a cada elemento de la matriz simulada. A lo largo del tiempo estas
temperaturas irdn decreciendo hasta llegar a un punto de equilibrio con la temperatura
ambiente. Para distintos tratamientos el comportamiento de las matrices de temperatura

sera diferente.

Recocido:
Matriz 4 100x100
Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 30
MCS totales: 1240
Movilidad u=T./1150

Tabla 5.2 Datos para simulacion de una matriz 100x100 con 30 orientaciones cristalograficas

con temperaturas 7'y movilidad u

Comienzo de Final de crecimiento




Figura 5.16 Simulacion con movilidad alta por un lapso de tiempo y luego lentamente va bajando.

El tamafio de grano es mucho mas grande

Como se puede observar en la Figura 5.16 con temperaturas y movilidad la
simulacién se asemeja mas a la realidad. En este caso el proceso de crecimiento de
grano es de un recocido y se explica por dos factores: la movilidad y las temperaturas
sacadas de la simulacion en COMSOL. En este caso la movilidad varia con respecto a la
temperatura de la siguiente manera: u=T./1150. De esta manera el grano ira
creciendo rapidamente al comienzo pero mientras la probeta se va enfriando el tamano
de grano va aumentando lentamente y en algunos casos dejan de crecer. Por esto, la
simulacién tiene las caracteristicas de un recocido. El crecimiento de grano se puede

apreciar en la Figura 5.17.

45

25 1

MCS (1240 MCS)

Figura 5.17 Tamaio de grano de la simulacion

Enfriamiento moderado:

| Matriz 5 | 100x100 |




Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 30
MCS totales: 1240
Movilidad u=(T-200)./1150

Tabla 5.3 Datos para simulacion de una matriz 100x100 con 30 orientaciones cristalograficas

con temperaturas 7'y movilidad u

Final de crecimiento

Figura 5.18 Simulacion con movilidad alta por menos tiempo y baja mucho mas rapido.

El tamafio de grano es menor.

En este caso la simulacion se la considera como un enfriamiento moderado debido
a que el tamafo de grano aumenta lentamente. Esto se debe a que la movilidad se la ha
obligado a disminuir en cantidades mayores a lo largo del tiempo. Por ello, menos
tiempo van a evolucionar los granos debido a su movilidad baja y temperaturas que
disminuyen mas que en el recocido. Se puede apreciar este fenomeno en la Figura 5.19
en donde si comparamos el tamafio con el del recocido en la Figura 5.17 el normalizado

tiene un tamafio de grano menor en el mismo tiempo virtual generado.



o 5 W 1 20 25 30 %
MCS (1240 MCS)

=
o

Figura 5.19 Tamafio de grano de la simulacion

Enfriamiento rapido:

Matriz 6 100x100
Lattice: Cuadrada
Orientaciones Cristalograficas: 30
MCS totales: 1240
Movilidad u=(T-400)./1150

Tabla 5.4 Datos para simulacion de una matriz 100x100 con 30 orientaciones cristalograficas

con temperaturas 7'y movilidad u

Final de crecimiento

10 20 30

40 50 60 70 80 90 100
Figura 5.20 Simulacion con movilidad que baja rapidamente.

El tamafio de grano es mucho menor.

Finalmente se simulo un enfriamiento rapido en donde el crecimiento de grano fue

menor debido a que la movilidad casi siempre se mantuvo bajo. Como se puede observar



en la Figura 5.20 los granos no aumentaron mucho de tamafio y esto se lo puede apreciar
mejor en la Figura 5.21. En esta figura se observa que en un comienzo el tamafio de
grano aumento pero ya a partir de cierto tiempo el tamafio se mantuvo en promedio
constante lo que nos indica que esto es una simulacion caracteristica de un enfriamiento

rapido.

35+ B

D’>-D,> 2 )

MCS (1240 MCS)

Figura 5.21 Tamafio de grano de la simulacién

5.5 Simulando efectos de gradiente de temperatura:

Puede desearse simular efectos de variaciones de temperatura en
microestructuras. Es decir, aplicar sobre la matriz una gradiente de temperatura para
observar su efecto en el tamafio de grano. Esto se logra manejando la movilidad en
funcidn de la temperatura. La tabla muestra los parametros alimentados al programa.

Los resultados se observan en la Figura 5.22.

Tamafo de 100x100
matriz N*N

MCS 500




Temperatura T(x)=x *100 (Temperatura aumenta de
izquierda a derecha en la matriz)

Movilidad u En funcion de Temperatura

Q 10

Tabla 5.5 Pardmetros para simulacion con variacion de temperatura.

Figura 5.22 Tamafio de grano aumenta de izquierda a derecha.

Para apreciar de mejor manera la diferencia de tamafos, se midié el tamafio
promedio de grano a lo largo de la primera columna de la matriz y a lo largo de la ultima
columna. Los resultados de la funciéon tamaniogranomovilidad.m segun lo

mostrado por MATLAB se encuentran en la Figura 5.23.

tamaniolcoluwna =

7.1434

tamanioZcolunna =

|
|
|
|
|
|
|
|
:
14.6981 |
|
I

Figura 5.23 tamaniolcolumna es el tamafio de grano a la izquierda de la matriz.
tamanio2columna es el tamafio de grano a la derecha de la matriz.



5.6 Simulando un material con dos componentes o fases.

Como se mencion6 en la seccion 3.7, es posible introducir componentes a una
simulacion. El generador de microestructuras puede recibir diferentes parametros para
conseguir los efectos deseados. En las figuras a continuacion se presentan los resultados
del generador de microestructuras utilizando los parametros de la tabla 5.6. Existen dos

componentes: un componente coloreado de blanco, y otro componente coloreado de gris.

% Componente 50%
Blanco

% Componente 50%

Gris
Movilidad u 1

Q 30

N 150

MCS 300

Tabla 5.6 Parametros para simulacion con variacion de temperatura.



Figura 5.24 Las energias entre componentes no son consideradas en a) y la concentracion de los
componente es la misma al inicio y al final. La minimizacién de la energia se logra favorablemente con el
componente blanco y en b) la concentracion del componente blanco aumenta a medida que el
componente gris disminuye.

En un primer paso se considera que las energias de estos componentes no tienen
efecto en el intercambio de energias debido a la diferencia en redes cristalograficas. El
segundo ejemplo introduce energias a los componentes ocasionando que uno de ellos
consuma al segundo componente como se observa en la figura 5.24. Una posible
aplicacion de este efecto es para sefalar los resultados de un tratamiento térmico en un
acero. A una temperatura sefalada y luego de que alcanzar cierto tiempo, la fase
austenitica cambia a una fase perlitica. En este caso, la fase perlitica minimiza la energia
dependiendo del tiempo y la temperatura, como podria senalarse por medio de la fase

blanca en la Figura 5.24 b).



6

Conclusiones:

Finalmente podemos obtener algunas conclusiones finales sobre el método luego

de haberlo utilizado ampliamente a través de toda la investigacion.



El método tiene la ventaja de que puede simular facilmente los fenomenos de
crecimiento de grano. Es posible incluir efectos de temperatura, efectos de diversos
componentes sobre la energia, efectos de direccionalidad en el crecimiento de grano, sin
gran variacion del codigo. Estos efectos se consiguen manejando los conceptos de
movilidad y de energia de los bordes de grano.

Entre las desventajas del método esta el gran niimero de procesos que requiere para
realizar las operaciones necesarias. Es preciso recordar que el algoritmo evalua la matriz una
cantidad de veces equivalente a N*N. Aun mas, introducir efectos complejos, que permiten a la
simulacion acercarse a la realidad, exigen definir mayor cantidad de matrices incrementando el
numero de procesos necesarios. Existen algoritmos mas eficientes, pero si se desea obtener
resultados precisos no hay forma de evitar el gran nimero de procesos que deben realizarse.

El poder del simulador de microestructuras es que permite tener un control total sobre los
elementos que forman cualquier microestructura generada. Es posible identificar cualquier grano
dentro de la matriz y asignarle caracteristicas propias. Es posible contar el nimero de elementos
que se encuentran dentro de un grano. Y, finalmente, es sencillo trasladar los resultados hacia
otro paquete computacional para mayor andlisis. Obsérvese que los resultados estan
simplemente sefialados en una matriz cuadrada. Un siguiente trabajo podria llevar los resultados
hacia una aplicacion que utilice el método de elementos finitos para analizar la muestra

aplicando desplazamientos, esfuerzos, presiones entre otros.
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