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Abstract. Durante los tratamientos isotérmicos de los materiales se observa que, a veces, algunos
granos de las microestructura crecen exageradamente respecto del resto. Este fendmeno se denomina
crecimiento anormal de grano. Los trabajos experimentales, analiticos y de simulaciéon numérica pub-
licados muestran que el crecimiento anormal de grano estd relacionado con la textura del material, la
movilidad de borde de grano, la distribucion y la disolucién de particulas de segunda fase. Pero es casi
nula la bibliografia que analice si existe alguna correspondencia entre el crecimiento anormal de grano y
la difusién en borde de grano. En este trabajo se analiza el efecto que tiene la difusién de borde de grano
en el crecimiento anormal de grano, para ello se desarrolld un algoritmo basado en un autémata celular,
el cual tiene en cuenta el calor de difusién en borde de grano y la temperatura a la que se realiza el
ensayo; ademds, el algoritmo permite trabajar con sistemas monofasicos y bifésicos, variando el tamafo,
la fraccién de las particulas de segunda fase y la movilidad de borde de grano. Los resultados muestran
que la difusion en el borde de grano juega un papel importante en el crecimiento anormal de grano, ya
que permite determinar para cada material -el cual estd caracterizado por la energia de borde de grano,
el calor de difusién en borde de grano y la temperatura de fusién- la temperatura del ensayo a partir de
la cual se observa crecimiento anormal tanto para sistemas monofdsicos como bifésicos.
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1 INTRODUCCION

Muchas de las propiedades de los m ateriales, dependen del tam afio de grano de la
microestructura del m aterial, por ejem plo materiales es tructurales a bajas tem peraturas
requieren que la m icroestructura posea un tam afio de grano pequefio, m ientras que para
materiales resistentes al creep a altas temperatura es necesaria una distribucion de tamafio
de grano g rande. Por es to, se h ace esencial conocer los m ecanismos de crecim iento de
grano.

El crecim iento de grano es un proceso que tiene lugar durante el recocido de
materiales policristalin os, donde algunos gr  anos crecen a expensas de otros que
desaparecen. Existen d os tipos d e crecim iento de grano : el crecim iento norm al y el
crecimiento anormal.

En el crecim iento norm al se a dvierte que los granos aum entan suta mano
uniformemente en el tiempo, de tal for ma que se observa una distribucion uniform e de
tamafio de grano. En el crecim  iento anorm al de grano, unos pocos granos de la
microestructura (granos anormales) crecen muchos mas rapido que el resto de gran os de
la microestructura y, al final, consumen la matriz de granos finos alrededor de ellos.

Existen cuatro formas conocidas de inhibir el crecim iento normal de grano. Ellas son
debidas a los atom os soluto ( Higgins, 1974 ), espesor de lam uestra ( Mullins, 1 958),
orientacion preferencial ( Beck y Sperry, 1949 ) y particulas de segunda fase (  Hassner,
1978). En todas, puede ocurrir crecimiento anormal cuando se suma algin otro factor que
promueva el movimiento de algunos pocos contornos en relacion a los demas.

La influencia de atom os soluto se puede ente nder por el an alisis de la distribucion de
soluto proxima al borde en migracion. Cuando un contorno se encu entra en una posicion
estacionaria, la disposicion de atom os soluto es sim étrica a la linea central del borde de
grano, pero cuando éste se m ueve, la dist ribucion se vuelve asim étrica. El nim ero de
atomos soluto asim étricamente dispuestos es un factor qu e determ ina la res triccion al
movimiento de los bordes de grano. Cuanto mas asimétrica es la distribucion, mayor es el
efecto restrictivo. Tal comportamiento es denominado de “baja velocidad”, y es tipico del
crecimiento de grano.

En muestras de espesor reduci do, el crecim iento de grano oc urre hasta el instante en
que el tamafio de grano alcanza el espesor de la muestra. En esta situacion, el equilibrio
energético entre el borde de grano y la superficie libre produce un surco térm  ico
(groove). D e esta forma, el borde de grano queda practicam  ente inmdvil, ya que la
posibilidad de movimiento de éste llevaria a una condicién de mayor energia.

Otra forma de inhibicion del crecim iento normal de granos se debe a una orientacion
preferencial (textura cristalografica) poco pronunciada. En este cas o, los contornos entre
los diver sos granos pos een, en la m ayor parte, una m ovilidad y una energia lib re de
superficie relativamente bajas, porque las di ferencias de orientacion entre los granos son
relativamente pequenas. Tales va lores tornan ex tremadamente lenta la m igracion de los
bordes de grano, provocando la inhibicion del crecim iento norm al del m ismo
(Zhengfung, 1985).

La inhibicidén por particula de segunda fa  se presupone que cuando una particula se
encuentra en el borde de grano, se debe crear una determ inada area para que el borde de
grano continie m igrando, y tal etapa involucra un consumo de energia. El efecto de la
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particula de segunda fase es el de provocar una variacion en la forma del borde a medida
que éste avanza sobre la particula de segunda fase.

En una estructura de granos im pedidos de crecer por particulas de segunda fase, es
posible obtener el crecimiento anormal de grano a través del crecimiento competitivo o la
disolucion de las particulas de segunda fase en determinadas regiones, de tal form a que
los bordes de grano alli localizado s sean capaces de m igrar, mientras que los dem as
permanecen inhibidos de crecer (Hassner, 1978).

Existen g ran cantidad de trabajos realiza dos en el area d e estud io d el crecim iento
anormal de grano, pero no se entienden con exactitud los m ecanismos por los que
aparecen y se desarro llan granos anorm ales a partir de una distribucién de tam afo de
grano uniform e. El rapido crecim iento de grano dificulta obtener todos los detalles
microestructurales du rante las ob  servaciones experim entales. Por lo tanto, las
simulaciones computacionales se presentan como una posible herramienta para el estudio
de los mecanismos de crecimiento.

El m étodo de Monte Carlo ha sido utiliza do por diferentes autores para sim ular el
crecimiento anormal de grano. En 1999, Rollet et al. lo em plean teniendo en cuen ta la
anisotropia, la energia y la movilidad del borde de grano. En 2004, Ivasishin et a/. lo usan
para m odelar el crecim iento anorm al de grano en m ateriales texturados. En 2007
Cattaneo y Silvetti lo aplican en sistem as bifasico s con disolucion de particulas de
segunda fase y en 2008 proponen un modelo hibrido basado en autémata celular y Monte
Carlo para simular el crecimiento normal de grano considerando la difusion de borde de
grano.

En el p resente trabajo s e aplica este m odelo para sim ular el crecim iento anormal de
grano, tanto para sistemas monofasico como bifasicos, en los cuales se tiene en cuenta la
temperatura a la que se realiza el en sayo, la energia de borde de grano, la m ovilidad de
borde de grano, la fraccion de particula de segu nda fase y la disolucion de particulas de
segunda fase.

2 METODO

Al m odelo hibrido planteado por ~ Cattaneo y Silvetti en 2008, se le realizan las
modificaciones necesarias para simular el cr ecimiento anormal de grano propuestas en
2007 por Cattaneo y Silvetti, las cuales son:

= Se agrega en la matriz de la microestructura un grano con una orientacion distinta

a las usad as para el crec imiento normal de grano, orie ntacion que va a poseer las
condiciones para el crecimiento anormal.

= Se consideran los factores de movilidad de borde de grano P(hkl-h’k’l’), con el fin

de asignar diferentes movilidades a los distintos tipos de bordes de grano. Indica la
probabilidad de que un m icrocristal (s itio de red) pase de orientacion  hkl ala
orientacion ik’

Con lo cual la probabilidad de transicion ~ p de un microcristal (sitio de red) a otro
queda (ecuacion 1):
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oy S PELIET) o oAU K,T) 5i AU >0
exp(—Q/kBTf) 0
p =
M *] si AU<0

P o
(hkl=h'k'T") CXP(_Q/kBTf)

Donde: AU es la variacion de la energia debid a a la m odificacion del borde de grano
producido por un microensayo de un microcristal, la cual es direct amente proporcional a
la energia de borde de grano (y), Q es la energia de activacion para la difusion de borde
de grano, Trla temperatura de cambio de fase del sistemay 7 la temperatura a la que se
realiza el ensayo.

La probabilidad p de transicion, tiene en cuenta la  energia de borde de grano, la
difusion de borde grano, la temperatura de cambio de fase del sistema y la movilidad de
borde de grano.

3 RESULTADOS

Para realizar las s imulaciones se utiliza al uminio como sistema bajo estudio, con lo
cual los parametros utilizados son y=0,6 J/m?, Q = 15 kcal/mol, Ty=933°K. La matriz
de simulacion tiene un ta mafio de 300 x 30 0, con 100 orientaciones para granos de
crecimiento normal, otra orientacion distinta para el grano de crecim iento anormal y una
ultima orien tacidn, d iferente a las anteriores, para las particulas de segunda fase. Se
asume que cada sitio de matriz representa un tamafio de 2 um de lado.

Las temperaturas usadas para las simulaciones son: 573°K, 673°K, 773°K y 873°K.

Se utiliza la siguiente convencidn para los factores de movilidad P(hkl-h’k’l’),

* P(n-a) probabilidad de que un m icrocristal pase de un grano norm al a un grano

anormal

* P(a-n) probabilidad de que un m icrocristal pase de un grano anorm al a un grano

normal

» P(s-n) probabilidad de que un microcristal pase de una particula de segunda fase a

un grano normal

* P(s-a) probabilidad de que un microcristal pase de una particula de segunda fase a

un grano anormal

Para todas las sim ulaciones se considera que : a) las particulas de segunda fase no
pueden crecer, pero si disolverse  P(s-n) y P(s-a), y b) la probabi lidad de que un
microcristal pase de un grano normal a un grano anormal es igual a 1 (P(n-a) = 1).

Primero se simula en un sistema monofasico; en la figura 1 se muestra la evolucion del
porcentaje de grano anorm al con P(a-n) =0, para todas las tem peraturas analizadas.
Como se puede observar la  evolucidn del grano anorm al depende fuertem ente de la
temperatura del ensayo, lo cual estd relaciona do con la dif usion en el borde de grano.
Para temperaturas mayores a 673°K el desarrollo del grano anormal es total, mientras que
para 573°K el desarrollo del grano anormal es muy pequefio.

En la figura 2 se muestra como evoluciona el tamafio del grano anorm al y el tam afio
de grano norm al a latem peratura de 573° K. Com o puede observarse, el tam afio del
grano anormal ha cuadruplicado al del gra no normal, a un tiempo de 30000 lazos, lo que
estd indicando que el mismo se esta desarrollando a expensas de los granos normales.
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Figura 1. Desarrollo del grano anormal a distintas temperaturas para aluminio monofasico y P(a-n) =0
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Figura 2 Crecimiento de grano para el aluminio monofasico a 573°K y P(a-n) =0

A m edida que aum enta la probab ilidad de que un m icrocristal pa se de un grano
anormal a un grano norm al, se observa que el desarrollo del grano anorm al se hace m és
lento, llegando en algunos casos ano desarro llarse como se m uestra en el caso de
P(a-n) = 0.8 ( figura 3), donde para tem peraturas menores a 773°K el grano anorm al
desaparece totalmente.
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Figura 3. Desarrollo del grano anormal a distintas temperaturas para aluminio monofasico y P(a-n) = 0.8

Para analizar como influye la disolucién de particulas de segunda fase en el desarrollo
del grano anorm al, se analizan sis temas bi fasicos con 1%, 2% y 4% de particulas de
segunda fase todos con tamafio de particula de 2 micrones de lado.

Primero se analiza que ocurre si no hay di solucion de particulas de segunda fase, es
decir si P(s-n) =0 y P(s-a) =0, para el caso extremo en que P(a-n) = 0.

Enla figura 4 se m uestran los resultados para un

sistema con 1% de particulas de

segunda fase. Se observa que el porcentaje de grano anorm al alcanza un pequefio valor
que se mantiene estable.
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Figura 4. Desarrollo del grano anormal a distintas temperaturas para el sistema bifasico de 1% de particulas
de segunda fase, sin disolucion de particulas de segunda fase y P(a-n) =0
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borde de grano anormal, produce un mayor desarrollo del grano anormal como se registra
en la figura 5 para un sistema con 4% de particulas de segunda fase a 673°K, con P(s-n)

=0y P(a-n)=0.

Porcentaje de grano anormal (%)

Figura 5. Efecto del aumento de disolucion de particulas de segunda fase en el borde de grano anormal,
para el sistema biféasico de 4% de particulas de segunda fase, a 673°K, con P(s-n) =0y P(a-n) =0
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Figura 6. Efecto de la disolucion de particulas de segunda fase en ambos bordes de grano, para sistema
bifasico de 2% de particulas de segunda fase, a 773°K, con P(s-a) = 0.001 y P(a-n) =0

En la figura 6 se analiza un sistem a con 2% de particulas de segunda fase a 773°K

I I
0.5 1 1.5 2 2.5 3
Tiempo (lazos de automata celular) 4

con, P(a-n) =0y P(s-a)=0.001, para los casos de P(s-n) =0 (curva en azul) y P(s-n) =
0.001 (curva en rojo). Al considerar sistemas que poseen igual probabilidad de disolucion
de particulas de segunda fase, ubicadas tanto en el borde de grano anorm al como en el

Copyright © 2009 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



2432 C.A. CATTANEO, S.P. SILVETTI

normal, se nota que hay un m ayor desarrollo del grano anormal respecto del sistema con
disolucion solamente en el borde anormal.

Si consideramos ademas que la p robabilidad de que un m icrocristal pase de un grano
anormal a un grano norm al (P(a-n)) sea distinta de cero, se observa que am edida que
¢sta aumenta el desarrollo del grano anormal disminuye, hasta llegar al extremo en que el
grano anormal desaparece totalm ente. En la figura 7 se grafican los resultados para un
sistema de 2% de particulas de segunda fase a 673°K con P(s-a) = 0.01, la curva en azul
corresponde a la situacion de P(s-n) =0y P(a-n) = 0. La curva en rojo pertenece a P(s-n)
=0.0ly P(a-n)=0expresando el m ismo efecto m ostrado enla figura 6, el cual
corresponde al mayor desarrollo del grano anormal. Por ltimo la curva verde muestra los
resultados para P(s-n) = 0.01 y P(a-n) = 0.5, indicando que un aum ento en P(a-n) va en
detrimento del desarrollo del grano anormal.
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Figura 7. Desarrollo del grano anormal para el sistema bifasico de 2% de particulas de segunda fase, a
673°K, con P(s-a) = 0.01

4 CONCLUSIONES

De la com binacidon de los algoritm os propuestos por Cattaneo y Silvetti en 2007 y
2008, se construyo un sistem a que perm ite simu lar el crecim iento anorm al de grano,
teniendo en cuenta la energia de borde de grano, la difusién de borde grano, la movilidad
de borde de grano y la disolucion de partic  ulas de segunda fase. Todas estas variables
forman parte de la probabilidad de transicién de un microensayo (ecuacion 1).

El efecto de la difusion en borde de gra no se observa en que al increm  entar la
temperatura se aum enta el de sarrollo del grano anorm al, manteniendo el resto de las
condiciones de simulacion constantes, como se observa en las figuras 1, 3 y 4.

En los sistem as bifésicos, al considerar solamente la probabilidad de disolucion de
particulas de segunda fase en el borde de gr ano anormal, se observa un mayor desarrollo
del grano anormal a medida que ésta aumenta, como se observa en la figura 5.

Para el desarrollo del grano anorm al, es mas favorable considerar una probabilidad d e
disolucion de particulas de segunda fase constant e en todo el sistem a (P(s-a) = P(s-n)),
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que considerar solam ente disolucién en el bor de de grano anorm al, como se muestra en
las figura 6y 7.

El aumento de la proba bilidad de que un microcristal pase de un grano anormal a un
grano normal (P(a-n)) va en detrim ento del desarrollo del grano anorm al (figuras 1, 3y
7).
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