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RESUMO

A termodinamica ¢ uma ferramenta poderosa na compreensao e previsao dos processos
envolvidos na producao do aco, porém, devido a complexidade de alguns processos, tem seu
uso limitado ou preterido frente a abordagens mais empiricas especificas para cada situagdo. A
popularizagdo dos computadores ¢ o desenvolvimento dos modelos fisicos levaram ao
desenvolvimento de programas dedicados exclusivamente a termodindmica, permitindo a
resolucdo de problemas termodinamicos de forma eficaz. O presente trabalho visa aplicar a
versdo educacional do programa FactSage em equilibrios termodindmicos comuns a uma
aciaria moderna. Foram realizados célculos utilizando a abordagem classica da termodinamica
e, a partir dos resultados, gerados tabelas e diagramas. Confrontou-se estes resultados com os
obtidos através da ferramenta dedicada a termodinamica computacional e com a literatura
consultada. Conclui-se que a ferramenta, mesmo com suas limitagdes, ¢ um grande aliado do
aciarista na compreensao dos processos de refino do ago, ao permitir uma avaliagdo rapida,
direta e relativamente simples. Se mostrou uma ferramenta com grande potencial para uma
melhor compreensao dos fendmenos termodinamicos no ensino da termodinamica. No entanto,

ndo ¢ uma ferramenta intuitiva, exigindo um certo grau de treinamento do usuario.

Palavras-chave: Termodinamica Computacional. Refino do A¢o. FactSage.



ABSTRACT

Thermodynamics is a powerful tool in understanding and predicting the processes involved on
steelmaking, however, due to the complexity of some processes, its use is limited or neglected
to a more empirical approach. The popularization of computers and the development of physical
models led to the development of programs dedicated exclusively to thermodynamics, allowing
an effectively resolution of thermodynamic problems. The present work aims to apply the
educational version of the FactSage program in thermodynamic equilibria common to a modern
steelmaking plant. Calculations were performed using the classic thermodynamics approach
and, based on the results, tables and diagrams were generated. These results were compared
with those obtained through computational thermodynamics software and with the consulted
literature. It is concluded that the tool, despite its limitations, is a great ally of the steelmaker in
understanding the steel refining processes, by allowing a quick, direct and relatively simple
assessment. It proved to be a tool with great potential for a better understanding of
thermodynamic phenomena in the teaching of thermodynamics. However, it is not an intuitive

tool, requiring a certain degree of user training.

Keywords: Computacional Thermodynamics. Steelmaking. FactSage.
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1 INTRODUCAO

A termodinamica €, em sua esséncia, uma ciéncia empirica. Resultado de observacgdes
macroscopicas de varios sistemas, permitiu correlacionar variaveis, criar leis e definicdes, alem
de estabelecer critérios de equilibrio que pudessem contribuir na previsdo do comportamento
do sistema. Os processos de uma aciaria durante muito tempo foram estudados de forma
empirica, porém existe uma certa complexidade a observacdo dos processos devido as altas
temperaturas envolvidas. Além disso, muitos processos desviam das condicdes de equilibrio
previstas pela termodindmica ou ndo ocorrem no intervalo de tempo envolvido na producéo do
aco. Estes séo alguns dos motivos pelos quais a termodinamica, apesar de ser uma ferramenta
poderosa na compreensdo e previsdo dos processos de uma aciaria, foi por muito tempo
preterida frente ao modelamento empirico ou foi utilizada com muitas simplificacbes na
indUstria siderurgica.

O projeto e controle dos processos de uma aciaria dependem do conhecimento do
estado de equilibrio termodinamico dos sistemas em questdo. A complexidade destes problemas
de equilibrio, entretanto, limita, em muitos casos, a possibilidade de solucdes por métodos
simples. A termodindmica computacional viabiliza a solucéo destes problemas com um nimero
limitado de simplificacBes, uma mudanca significativa em relacdo aos métodos até entdo
aplicados (Costa e Silva, 2006).

Para Costa e Silva (2001) um dos problemas para se preterir o modelamento
termodinamico frente ao empirico é a énfase dada, no ensino da termodinamica, aos métodos
de célculo baseados em enfoques simplificadores, ao invés da valorizacdo dos conceitos
fundamentais e da termodindmica como ciéncia. Os programas dedicados a termodinamica
computacional podem ser um grande aliado académico, se apresentados ao aluno com o correto
enfoque.

Existem vérias ferramentas atualmente dedicadas a termodindmica computacional, e a
escolha deve ser feita analisando o custo-beneficio de cada uma. Para ser possivel ao usuario
esta andlise, varios desenvolvedores disponibilizam versdo gratuitas de demonstracdo. Uma das
mais populares ferramentas utilizadas na compreensao dos fendmenos envolvidos na producéo
do aco € o FactSage. Neste trabalho sera estudado a versdo demonstragdo do programa,
chamada FactSage Education e a sua aplicagcdo em alguns equilibrios comuns ao aciarista, como
também ao estudante.

Foram selecionadas as rea¢des de descarburacéo e a solubilidade do oxigénio no ferro

liquido devido a sua importancia na etapa de refino priméario. Como a desoxidacdo é pratica
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comum na etapa de refino secundério, foram selecionadas reacdes de desoxidacdo de
desoxidantes comumente adotados em aciarias nesta pratica. Outra reacao é a descarburacéo e
a remocdo de N do aco no vacuo, também pertencente a etapa de refino secundario. Por fim, a
precipitacdo de nitretos de aluminio e titanio, que se da na etapa de lingotamento continuo, foi
incluida por ser uma pratica por vezes almejada em certos tipos de aco ou um problema para
outros.

O termo “Termodinamica Classica” adotado neste trabalho deve ser entendido como
uma forma menos automatizada de se realizar os calculos termodindmicos, fazendo-se uso das
equacOes, relacdes e dados termodindmicos presentes na literatura e/ou uso de software nédo
dedicado aos célculos termodinamicos para a realizacdo dos calculos, montagem de tabelas e
geracdo de graficos e diagramas. O termo “Termodindmica Computacional” englobas 0s
calculos e simulacGes realizados em softwares dedicados a termodinamica. Deve-se ressaltar
que na realidade ndo existe esta divisao entre classica e computacional e que elas, além disso,

nao sdo ciéncias diferentes, mas maneiras diferentes de se utilizar a termodinamica.
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2 OBJETIVOS

Este trabalho visa avaliar a versdo de demonstracdo de um programa dedicado a
termodinamica computacional como ferramenta aplicada a problemas envolvendo equilibrio de
reagcOes comuns aos processos de uma aciaria, sejam elas: a desoxidacédo, a descarburacéo, a
solubilidade de gases no aco e a precipitagdo de nitretos no aco.

Os seguintes pontos serdo avaliados neste trabalho:

e Comparativo entre os resultados obtidos com ferramenta dedicada a
termodinamica computacional e os obtidos com as reacdes estequiométricas
para cada equilibrio;

e Potencial de uso da ferramenta na pratica aciarista e no ensino da
termodinamica;

e Uso intuitivo da ferramenta pelo usuario.
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA
3.1 Processo Produtivo do Aco
A producédo de aco possui basicamente duas rotas de produgéo, sendo a primeira via
reducdo do minério de ferro em altos-fornos e a segunda através da fusdo de sucata metalica

em fornos elétricos. A Fig. 1 mostra um fluxograma do processo siderdrgico de forma resumida.

Figura 1 - Processo produtivo do aco

Processo de producado do ago
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Fonte: Instituto Acgo Brasil (2017)

3.1.1 Refino Primério

A primeira etapa da producdo do aco é o Refino Primario. Caso necessario, antes de
se iniciar o refino primario, o ferro-gusa passa por um pré-tratamento. O refino primario se da
em fornos elétricos ou em convertedores (o LD como exemplo). E no refino primério que a
carga metalica se transforma em aco através da injegéo de oxigénio ao banho. A carga pode ser
composta por uma mistura de sucata e ferro-gusa liquido ou, para fornos elétricos, apenas

sucata.
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Figura 2 - Esquematicos de um conversor LD (esqueda) e um Forno Elétrico a Arco (direita)
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Fonte: https://images.app.goo.gl/eR1rFHXXzb4F3EZUG e https://images.app.goo.gl/iwAeAe8i9M8BoFYcS4A
Acesso em: 27 set. 2020.

3.1.2 Refino Secundario

Apos o refino primario inicia-se o refino secundario. Seu inicio se d& no momento do
vazamento do aco dos fornos primarios para a panela. Primariamente as Unicas operacdes de
refino secundario eram a desoxidacdo do aco seguida de algumas pequenas adi¢cdes de ferro-
ligas. Estas operacOes eram realizadas diretamente na panela. Com o passar dos anos varias
técnicas e equipamentos foram desenvolvidos afim de proporcionar um ago de melhor
qualidade a um custo e tempo de processo relativamente menor.

Os principais objetivos desta etapa sdo: Reducdo do tempo de elaboracdo do aco,
maior flexibilidade operacional, controle da temperatura do aco, ajuste da composi¢éo quimica
do aco, aumento do grau de limpidez do aco e controle da microestrutura/macroestrutura das
pecas solidificadas. Para atingir estes objetivos foram desenvolvidos varios processos e
equipamentos dos quais se destacam: o forno panela, desgaseificadores a vacuo, aguecimento

quimico e a refusdo de pecas solidificadas (R1ZZ0O, 2006).


https://images.app.goo.gl/eR1rFHXXzb4F3EZU6

24

Figura 3 — Alguns equipamentos utilizados no refino secundario. Da esq. Para a direita: Forno Panela,
Desgaseificador a VVacuo e Desgaseificador por Recirculagéo.
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Fonte:1. https://images.app.goo.gl/AgL3nkPuZE5PVsMX9 ; 2. https://images.app.goo.ql/oTo5BtpF3LEYAQQ68
; 3. https://images.app.goo.ql/4smodC8CrDJvbD326 . Acesso em: 3 out. 2020.

3.1.3 Lingotamento

A Ultima etapa do processo produtivo do aco é a solidificacdo do aco liquido
proveniente do refino secundario. Esta etapa recebe 0 nome de lingotamento.

Por muito tempo o ago foi solidificado a bateladas em lingotes de vérios tamanhos e
formatos que depois seriam conformados mecanicamente por processos diversos. Este caiu em
desuso e foi sendo gradativamente substituido pelo que hoje é conhecido como lingotamento
continuo. Este novo processo trouxe uma grande melhora na produtividade e qualidade, além
de reduzir as perdas metalicas.

No processo de lingotamento continuo, tal qual o nome diz, o ago € solidificado de
forma continua em um molde refrigerado, podendo assumir diferentes formas, tais como
tarugos e placas, de diferentes comprimentos e espessuras. O ago € transferido da panela para
um recipiente chamado distribuidor através de um sistema de valvulas-gaveta que se encontram
no fundo da panela. O distribuidor as funcbes do distribuidor sdo: ajudar na remocédo de
inclusdes de oxido do aco liquido; permitir um fluxo continuo de ago liquido para o molde
durante as trocas de panela; manter uma altura de metal Unica, mantendo o fluxo de aco para o
molde constante; gerar padrdes de fluxo mais estaveis para o(s) molde(s). No molde se inicia
solidificacdo do aco que continua quando ele entra na cdmara de resfriamento. Apos a passagem

pela cdmara de resfriamento, o aco ja solidificado é cortado no comprimento desejado.


https://images.app.goo.gl/AgL3nkPuZE5PVsMx9
https://images.app.goo.gl/oTo5BtpF3LEyAQg68
https://images.app.goo.gl/4smodC8CrDJvbD326
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A adesdo ao processo se deve a economia de energia e a reducao das complexidades

envolvidas no lingotamento convencional sem perder a qualidade do ago produzido.

Figura 4 — Esquemaético de uma maquina de lingotamento continuo
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Fonte: https://images.app.qoo.gl/NTFxZ5V8rZPzREMLt7 . Acesso em: 14 out. 2020.

3.2 Equilibrios Selecionados da Etapa de Refino Primario

Nesta secdo abordaremos as reacdes de equilibrio selecionadas presentes na etapa de
refino primario do ago. Ressalta-se que no processo de refino do ago ndo ocorre apenas a rea¢do
em estudo, mas ocorrem outras simultaneamente a reacdo em estudo durante esta etapa do
refino do aco e o efeito desta intera¢do ndo € objeto de estudo do trabalho. A cinética das rea¢oes

também ndo serd objeto de estudo deste trabalho, apenas os aspectos termodinamicos.
3.2.1 Solubilidade do Oxigénio no Aco

Ao final do refino existe uma certa quantidade de oxigénio dissolvido no ago. Esta
solubilidade é dependente da temperatura. A equacéo 1 representa a dissolucdo do oxigénio no

aco, onde [O] representa o oxigénio dissolvido no aco na forma atémica:

1
EOZ(Q) = [0] (1)

A constante de equilibrio da reacéo acima pode ser calculada atraves da equagéo 2:


https://images.app.goo.gl/NTFxZ5V8rZPzREMt7
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h
Ko = (—3) )
Po,

equilib.

onde Ko € a constante de equilibrio da reagdo 1, po,€ a pressdo parcial de oxigénio da fase
gasosa em atmosferas, e ho € a atividade do oxigénio dissolvido no ago em 1% da porcentagem
em peso’ no estado padrao.

Pode-se relacionar Ko com a temperatura, em Kelvin, da seguinte forma:

6120
log Ky = T + 0,15 3)
Como:
ho = [fo][Wo] (4)

Onde Wo € a concentracdo do oxigénio dissolvido em porcentagem em peso, f, € o coeficiente
de atividade do oxigénio dissolvido no ago em 1% da porcentagem em peso no estado padrao

e o valor 0,17 na eq. 5 € o coeficiente de interacdo. No ferro puro, tem-se:

log fo = 0,17[W,] ()

Estas equacdes nos permitem calcular a quantidade de Wo no ferro liquido em
qualquer valor de p,, em que o equilibrio ocorrera. Wo pode ser lido como a solubilidade do
[O] na po, .

O oxigénio tende a formar éxidos com o Fe, tendo inicio quando se atinge o equilibrio.

Para a reagdo FeO(;y = Fegy + [0],

6150 ho. Qe
logKpe = ————+ 2,604 = ( ) (6)

AFeo equilib.
Sendo are € areo as atividades Raoultianas do Fe na fase metalica e de FeO na fase

oxidada respectivamente.

! Foi introduzida a referéncia 1% em peso, definida de tal forma que a atividade do componente i, simbolizada
por hjtendaa sua porcentagem em peso 1%, quando esta tende a zero. Logo, por defini¢do, h; >%i quando %i
- 0, mas para uma solucdo qualquer hi=fi.%i , onde f; é o coeficiente de atividade.
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Baseados os trabalhos de C.R. Taylor e J. Chipman, o Steelmaking Data Sourcebook
(1988) recomenda a utilizacdo da equacéo 7 para o calculo do percentual em massa de oxigénio

dissolvido no aco.

6320
logWo = ————+2,734 (7)

Turkdogan (2010) sugere utilizacdo da seguinte equacéo para o célculo do percentual

em massa do oxigénio dissolvido no ago:

6380
logW, = — T + 2,765 (8)

Na Fig. 5 é possivel observar que, para uma temperatura de 1600°C o percentual de
oxigénio dissolvido no aco é de aproximadamente 0,23%. Este é o percentual maximo de O
dissolvido no ago nesta temperatura, todo oxigénio adicionado ap06s atingir esse valor formara
FeO.

Figura 5 — Detalhe do Diagrama de Fases Fe-O
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3.2.2 Descarburacgéo

Para Kawai e Mori (Steelmaking Data Sourcebook,1988) as reacdes envolvendo o
sistema Fe-C-O s&o as mais importantes e fundamentais na producdo do ago. Assim sendo,
estudar as relagdes do equilibrio é de suma importancia para o aciarista.

O Carbono dissolvido no aco reage com o oxigénio dissolvido no aco atraves da
equacdo 9, mas também pode reagir com FeO e MnO presentes no banho. Na Fig. 6 pode-se
observar o percentual em massa de oxigénio dissolvido no aco em funcdo do percentual em

massa do carbono presente no banho a 1600°C.

Figura 6- Percentual em massa de oxigénio dissolvido no ago em funcdo do percentual em massa do carbono
presente no banho a 1600°C e Pco = 1 atm.
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Fonte: Adaptado de Ghosh (2001)
[C] +[0] = CO, 9)

Pode-se relacionar a constante de equilibrio com as atividades de C e O; e a pressdo
parcial de CO através da equacdo 10 e sua dependéncia com a temperatura através da equacao
11.

_ Pco
Keo = Gt J,, a0



29

1160
log Kco = —— +2,003 (11)

Ghosh (2008) sugere que se assuma he=Wc e ho= Wo, pois estudos mostram que desta
forma o erro é pequeno.

Para a reacdo do C com o FeO, assume-se a seguinte reacao:

FeO + [C] = [Fe] + CO(y (12)
Para esta reacdo a constante de equilibrio sera:
lage]-Pco } { Pco }
Kop = — £ 13
re {[hd(aFeO) o Wlareo) J,, (13)
4990
log Kpc = ——=—+ 4,607 (14)

E, finalmente, para a reacdo do C com o MnO:
MnO + [C] = [Mn] + CO,, (15)

[Whin]- Pco }
Kyyr = —r 16
e {[wcl(amo) . (16
13182
IOgKMC = —T'F 8,574 (17)
Ghosh (2008) também sugere a relacdo ([VK/M”O]) ,80 assumir yyno = 2.05 para
Mn
simplificacdo, conforme a equacdo 18.
[WMn]
= 0,4{W¢| a 1600°C 18
(WMnO) [ C] ( )

3.3 Equilibrios Selecionados da Etapa de Refino Secundario

Nesta secdo abordaremos as reacdes de equilibrio selecionadas presentes na etapa de
refino secundario do aco. Ressalta-se novamente que no processo de refino do aco ndo ocorre
apenas a reacdo em estudo, mas ocorrem outras simultaneamente a reacdo em estudo durante
esta etapa do refino do aco e o efeito desta interacdo ndo é objeto de estudo do trabalho. A
cinética das reacfes também ndo sera objeto de estudo deste trabalho, apenas os aspectos

termodinamicos.

3.3.1 Descarburagéo no vacuo
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Acos que contem baixissimos teores de carbono, os chamados ultrabaixo carbono, séo
produzidos sob vacuo (pressdes abaixo de 1mbar). A equacdo 9 tambem pode ser usada para
descrever a descarburagédo no vacuo.

As baixas pressdes do gas CO reduzem os valores da h. Em concentra¢gdes muito
baixas, h pode ser expressa como concentracdo em ppm ou porcentagem peso. A relagéo de
equilibrio pode ser expressa pela equacdo 10 e a dependéncia com a temperatura em
porcentagem massica através da equacgédo 11. Ghosh (2008) propde a equacao 19 para o célculo

do equilibrio em parte por milhéo.

1160

log KCO = — T + 6 (19)

A Fig. 7 mostra o percentual antes e depois de um tratamento & vacuo.

Figura 7— Percentual de carbono e oxigénio dissolvidos no ago liquido antes (0) e depois (*) de um tratamento a
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Fonte: Turkdogan (2010)
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3.3.2 Desoxidagao

O refino do aco ocorre através da oxidacdo seletiva de impurezas presentes no ferro
gusa, principalmente o redutor do minério de ferro (carbono). Ao fim do refino, quando se
atinge niveis desejados para os varios elementos presentes no banho metalico, parte do ferro se
encontra oxidada, contendo oxigénio dissolvido no ferro.

Segundo (Lucio,1981) a operacdo de desoxidacdo tem por objetivo principal eliminar
total ou parcialmente o oxigénio dissolvido no banho, dependendo da estrutura que se pretende
obter para 0 aco. A desoxidacdo € possivel através da adi¢do ao banho de um elemento que
forme um éxido mais estavel e com melhor solubilidade que aquele que retém o oxigénio no
banho nas condi¢des de temperatura, pressao e composicdo em que o sistema se encontra.

O produto da desoxidacéo € um 6xido e este deve ser removido antes da solidificacao,
afim de evitar a formacéo de inclusGes ndo-metalicas em niveis prejudiciais ao agco que se deseja
produzir.

Os principais desoxidantes utilizados em aciarias sdo o aluminio, o silicio, 0 manganés

e combinacdes entre eles.
3.3.2.1 Desoxidag&o por Aluminio

Para a desoxidacdo por Al, sendo a alumina (Al.O3) pura o produto da reacgdo, utiliza-

se a reacdo de formacéo de alumina no equilibrio expressa pela equacéao 20.

Aly05,, = 2[Al] +3[0] (20)
A partir da reacdo acima é possivel obter uma relagdo com as atividades para constante

de equilibrio Kai

[ha)?[ho]?
Ky = —2 02 (22)
QAat,04

A equacdo 23 mostra a dependéncia de Ka com a temperatura.

64000

logKy = — + 20,57 (23)
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3.3.2.2 Desoxidagéo por Silicio

A reacdo de oxidacdo do Si pode ser expressa pela equacédo 24

[Si] + 2[0] = (Si0,) (24)

Assim, sua constante de equilibrio pode ser relacionada com as atividades pela

equacdo 25 e com a temperatura pela equacgéo 26

Asio Asio
St [hsl‘][ho]z equilib. [WSi][WO]Z equilib. ( )
30110
log Ks; = ——— 1144 (26)

3.3.2.3 Desoxidacdo por Manganés

Considerando a equacdo 27 no equilibrio, pode-se relacionar as atividades com a

constante de equilibrio conforme a equacéo 28

[Mn] + [0] = MnO (27)
_ AmMno
Ko = (] @)

A equacgdo 29 mostra a dependéncia de Kvn com a temperatura T (em Kelvins):

11070

log Ky = — + 4,536 (29)

A desoxidagdo por Mn produz uma solugéo, que pode ser solida ou liquida, composta
de FeO e MnO de composicdo variavel. Partindo-se das equagdes 31 e 32, Ghosh (2001)
desenvolveu uma relacdo (equacdo 33) entre a porcentagem em peso de oxigénio [%0] e a
porcentagem em peso de manganés para um ago numa temperatura de 1600°C (1873 K) e

considerando a solu¢gdo MnO-FeO no estado solido.
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MnO + Fe = [Mn] + FeO (30)
hyn.a

Knope = (M) (31)
AMno- AFe equilib.

6980
lOgKMn—Fe = _T + 2,91 (32)
0,041
[%0] = — (33)

[%Mn] + 0,15

3.3.3 Solubilidade do Nitrogénio no Ferro Liquido

No trabalho de Burja (2019) a equacao de dissolucao do nitrogénio no ferro liquido é
representada pela equacdo 37 e a constante de equilibrio pela equacdo 38. Para uma pressao de
nitrogénio de 1 atm a solubilidade do nitrogénio no ferro pode ser obtida pela equacdo 39,
determinada por H.Wada et al. O Steelmaking Data Sourcebook (1988) recomenda a utilizacédo

da equacdo 40 para calculo da constante de equilibrio em relagdo a sua dependéncia com

temperatura.
1
> Nay, = V] (37)
Wyl
= WSy a8)
(pNz)z
430
lOgKN = —T— 1125 (39)
518
logKy = ———— 1.063 (40)

A Fig. 8 mostra a solubilidade do nitrogénio em ferro puro a latm de pressdo de
nitrogénio em funcdo da temperatura. Nela pode-se observar que a solubilidade no ferro liquido

(cerca de 600 ppm) ¢ bem maior que no ferro a (cerca de 15 ppm).
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Figura 8- Solubilidade do nitrogénio em ferro puro a latm de pressao de nitrogénio
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3.4 Equilibrios Selecionados da Etapa de Solidificacao

Nesta secdo abordaremos as reagdes de equilibrio selecionadas presentes na etapa de
solidificacdo do aco. Ressalta-se novamente que no processo de solidificacdo do a¢o ndo ocorre
apenas a reacdo em estudo, mas ocorrem outras simultaneamente a reacdo em estudo durante
esta etapa do refino do aco e o efeito desta interacdo ndo € objeto de estudo do trabalho. A
cinética das reacfes também ndo sera objeto de estudo deste trabalho, apenas os aspectos

termodinamicos.

3.4.1 Precipitacdo de Nitretos

Em grande parte dos graus de aco produzidos, o0s e nitretos ndo se formam no aco
liquido. Aluminio, nidbio, titdnio, vanadio, zircénio e boro formam inclusdes de nitreto nos
acos. Eles precipitam durante a solidificacdo do aco ao longo dos contornos de gréo
austeniticos.

Representando o nitreto e o carbeto por XYn, Turkdogan (2010), propfe a seguinte
reacao:
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[X] + n[Y] = XY, (34)

Onde Y representa o nitrogénio e X o elemento de liga presente no aco. O estado
isotérmico de equilibrio € representado pelo produto de solubilidade, conforme a equacéo 35.

A dependéncia da constate de equilibrio com a temperatura é tal qual a equagéo 36

K = [%X][%Y]" (35)
logK = —;+B (36)

Assim, quando o produto [%X][%Y]" for maior que o produto da solubilidade no

equilibrio, o nitreto precipitara.
3.4.1.1 Nitreto de Aluminio

Nitretos de aluminio precipitam particulas de fase secundaria nos contornos de gréo
em acos desoxidados ao Al. Estes precipitados impedem o crescimento de grdo durante um
tratamento térmico (Burja, 2019). Estes precipitados podem ocorrer devido ao enriquecimento
do soluto na fase liquida durante a solidificacdo e induzir fratura intergranular.

O Steelmaking Data Sourcebook (1988) recomenda as equagbes 42 e 43 para 0

equilibrio da reacdo representada pela equacéo 41.

AlN(S) = [Al] + [N] (41)

Kain = aqp-ay (42)
12900

logKAlN = — + 5,92 (4‘3)

3.4.1.2 Nitreto de Titanio

O nitreto de titanio (TiN) pode provocar corrosdo local em acos inoxidaveis A
formacédo de inclusGes sélidas de TiN pode provocar o entupimento das valvulas tampdo no
lingotamento continuo. Estas inclusdes também reduzem a ductilidade do ago e podem servir
como iniciadores e propagadores de trinca, devido & sua morfologia favorecer a concentracdo

de tensao.
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O Steelmaking Data Sourcebook (1988) recomenda as equagOes 45 e 46 para o

equilibrio da reacdo representada pela equacéo 44.

TiN(s) = [Ti] + [N] (44)
Kriy = ari.ay (45)
19800

3.5 Termodinamica Computacional

A termodinamica € capaz de realizar previsdes sobre o comportamento de sistemas
utilizando medidas experimentais macroscopicas (Costa e Silva, 2011). Através da observacao
experimental foi possivel elaborar um conjunto de leis, definicdes e relacbes que estruturam a
termodinamica.

Na termodinamica classica o principal objetivo é a determinacdo do estado de equilibrio
termodinamico. Este estado € a situacdo limite para a qual um sistema tende a convergir de forma
espontanea, a partir de uma determinada situacdo inicial. Se esta tendéncia inexiste, € porque o
estado inicial j& € o proprio equilibrio (Heck,2007).

O projeto e controle dos processos de uma aciaria dependem do conhecimento do
estado de equilibrio termodinamico dos sistemas em questdo. A complexidade destes problemas
é um limitante a possibilidade de solucdo por métodos simples (Costa e Silva, 2006).

As solucbes metalicas possuem um desvio significativo do comportamento ideal, o
que torna o tratamento termodinamico destas solu¢bes um tanto quanto complexo. Uma
metodologia utilizada para simplificar os calculos foi a utilizacdo de tabelas com valores que
dependessem linearmente da temperatura e composi¢do quimica.

Outro problema cuja abordagem termodinamica € dificil sdo as misturas de 6xidos. A
dificuldade de se obter informacgdes quanto a estrutura das escorias e das misturas de 6xidos,
limita a capacidade de se prever o comportamento dos 0xidos presentes em escorias, refratarios
ou inclusdes ndo-metalicas, salvo em situacGes mais simples. Uma metodologia alternativa para
contornar tais dificuldades ¢ a utilizacdo de formulas empiricas e a consulta a diagramas de
fase.

A percepcdo de que a determinacdo do estado de equilibrio em sistemas com diversos
componentes e varias fases, com a precisdo necessaria para ser Gtil ao aciarista, ndo € pratica

com o emprego dos métodos descritos acima, aliada a disponibilidade de computadores e
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calculadoras a partir da década de 1970, levou ao desenvolvimento da chamada “termodinamica
computacional” (Costa e Silva, 2006).

Segundo Costa e Silva (2006) ao aciarista (ou metalurgista) moderno, é suficiente
conhecer: (a) a estrutura da termodinamica computacional, (b) o que significa “o minimo da
energia livre de Gibbs” e (¢) como esta condigdo de equilibrio se reflete no equilibrio entre
fases. Além disso, é importante conhecer as limitacbes da ferramenta utilizada, pois

extrapolacdes além dos limites recomendados podem levar a resultados ndo confiaveis.

3.5.1 FactSage

O aplicativo FactSage é a fusdo de dois aplicativos voltados a termodinamica
computacional: FACT-Win e ChemSage. O FactSage é resultado da colaboragdo entre as
instituicbes THERMFACT/CRCT (Montreal, Canadd) e GTT-Technologies (Aachen,
Alemanha), e consiste de uma série de bancos de dados termodindmicos e mddulos de
manipulagéo de dados (Klug, 2007).

O aplicativo possui varios modulos que o usuario pode acessar pelo menu inicial e
escolher de acordo com sua necessidade. Destacaremos dois mddulos, os quais serdo utilizados
no presente trabalho: Equilib e Phase Diagram.

Com o mddulo Equilib € possivel calcular as concentra¢bes das espécies quimicas
guando compostos ou elementos determinados reagem, ou parcialmente reagem, atingindo o
estado de equilibrio quimico. O usuério deve determinar trés entradas:

e Definir os reagentes;
e Selecionar as fases de possivel existéncia no equilibrio;
e Definir as condigdes finais (temperatura, pressao, ou outras restri¢cdes).

O resultado calculado corresponde ao valor minimo da energia de Gibbs das fases
selecionadas e leva em consideragéo o balan¢o de massa dos respectivos componentes.

O mddulo Phase Diagram é uma ferramenta responsavel por desenhar e editar
diagramas de fase unarios, bindrios, tercidrios e secbes de diagramas de fases
multicomponentes, onde 0s eixos podem ser combinacfes de temperatura, pressdo, volume,
composicao, atividade, potencial quimico, etc.

Neste trabalho serd utilizado o FactSageEdu 8.0, uma demonstracdo gratuita de

demonstracdo do FactSage.
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3.5.2 FactSageEdu
O FactSageEdu € uma versédo de demonstracéo gratuita do FactSage ideal para o ensino

da termodindmica em universidades e para quem esta interessado em aprender como o FactSage

funciona.

Possui algumas restrigdes nos aplicativos e na base de dados, das quais se destacam:

Apenas 3 elementos podem ser adicionados nos aplicativos Reaction, EpH,
Predom, Equilib e Phase Diagram.

Equilib e Phase Diagram ndo podem ser executados simultaneamente;

N&o € permitido importar arquivos ChemSage (*.dat, *.cst);

N&o ha acesso ao aplicativo Macro Processing;

Apenas as bases de dados FactPS, FToxid, FTsalt, FTmisc, FThall, FTOXCN,
FTfrtz, FThelg, FTpulp, FTlite, FTdemo, ELEM e BINS estéo disponiveis.
Devida as restri¢des de elementos, o acesso aos aplicativos OptiSage,Results e
Viscosity esté indisponivel.

As informacBes completas sobre as bases de dados podem ser acessadas na pagina

http://www.crct.polymtl.ca/fact/documentation/ .
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4 METODOLOGIA

Neste capitulo serd apresentada a metodologia utilizada no presente trabalho.
Consistira na realizacdo de calculos estequiométricos de reacoes selecionadas, fundamentados
nas relacdes propostas pela aqui chamada termodindmica classica. Os resultados obtidos
servirdo de base comparativa aos resultados obtidos na simulacdo das mesmas reacfes no

software de termodinamica computacional.
4.1 Termodinamica Cléssica

Com o auxilio do software Microsoft Excel™ 2016 e do software QtiPlot™ versao
demonstracdo foram realizados os calculos estequiomeétricos, através dos quais se construiu as
tabelas e os gréficos apresentados na secgéo 5.

4.1.1Solubilidade do oxigénio no ferro liquido

Para o calculo da solubilidade do oxigénio no ferro liquido foram utilizadas as eq.7 e
eg. 8 numa faixa de temperatura variando entre 1550 a 1700 °C.

4.1.2 Descarburacao

O célculo da constante de equilibrio da reacdo de descarburacdo foi feito utilizando a
eq. 11 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eq.10 na temperatura de 1600°C.

O teor de carbono foi fixado entre os valores 0,005 e 0,26%. A pressdo utilizada foi de 1 atm.

4.1.3Descarburac¢do no vacuo

O célculo da constante de equilibrio da reacdo de descarburacdo foi feito utilizando a
eq. 19 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eg.22 numa temperatura de
1600°C. O teor de carbono foi fixado entre os valores 5 e 800 ppm. A pressao utilizada foi de
0,01 atm.
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4.1.4 Desoxidacao por aluminio

O calculo da constante de equilibrio da reacdo de desoxidacdo por aluminio foi
realizado utilizando a eq. 23 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eq.22
numa temperatura de 1600°C. O teor de aluminio foi fixado entre os valores 0,01 e 0,2%. A

pressdo utilizada foi de 1 atm.

4.1.5 Desoxidacao por silicio

O célculo da constante de equilibrio da reacdo de desoxidacdo por silicio foi feito
utilizando a eq. 26 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eq.25 numa
temperatura de 1600°C. O teor de silicio foi fixado entre os valores 0,01 e 1%. A pressao

utilizada foi de 1 atm.

4.1.6 Desoxidacao por manganés

O calculo do teor de oxigénio no equilibrio da reacdo de desoxidagdo por manganés
foi feito utilizando a eq. 33 numa temperatura de 1600°C. O teor de manganés foi fixado entre

os valores 0,01 e 2%. A pressdo utilizada foi de 1 atm.

4.1.7 Solubilidade do nitrogénio

Para o calculo da solubilidade do nitrogénio no ferro liquido foram utilizadas as eq.40
e eq.39 para o calculo da constante de equilibrio. A eq. 38 foi utilizada para calcular o teor de
nitrogénio em porcentagem maéssica numa faixa de temperatura variando entre 1500 a 1800 °C
na pressdo de latm. Foram também realizados célculos variando a presséo entre 0,001 e latm

na temperatura de 1600 °C.

4.1.8 Precipitac¢éo do nitreto de aluminio

O célculo da constante de equilibrio da reacéo de precipitacdo do nitreto de aluminio

foi feito utilizando a eq. 46 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eq.45 numa
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temperatura de 1600°C. O teor de aluminio foi fixado entre os valores 0,01 e 1,0%. A pressao

utilizada foi de 1 atm.
4.1.9 Precipitacdo do nitreto de titanio

O célculo da constante de equilibrio da reacdo de precipitacdo do nitreto de titanio foi
feito utilizando a eq. 43 e o teor de oxigénio em porcentagem massica através da eq.42 numa
temperatura de 1600°C. O teor de titanio foi fixado entre os valores 0,01 e 1,0%. A pressdo

utilizada foi de 1 atm.
4.2 Termodinamica Computacional

Os célculos apresentados nesta secdo foram obtidos através dos médulos Equilib e
Phase Diagram.

A tela inicial pode ser vista na Fig. 9 . Nela é possivel acessar os diferentes médulos
constituintes do FactSage. Para acessa-los basta clicar no botdo com o respectivo nome do

modulo.

Figura 9 — Tela Inicial do FactSage Education 8.0
{7 FactSage Education Package - thermochemical software and datab.. —

June 30, 2021
e/
&/,
Coz,, T

]

Information  Programs Tools  About

F
[ intomator

Documentation

FactSageEdu - Calculation
Appsz limited to 3 elements

Reaction

Fact-<XML

Yiew Data Equilib Figure I

4

Compound Phase Diagram Yizcosity

Opti5age

www facts age.com

FactSage(TM) 3.0

Fonte: Autor (2020)
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4.2.1 Mddulo Phase Diagram

Ao clicar sobre o botdo Phase Diagram, abre-se 0 modulo e sua tela inicial (Fig. 10).
Nela é possivel adicionar até trés elementos para a geragdo do diagrama. A adi¢do dos
elementos pode ser feita ao clicar sobre o icone “+” no canto superior esquerdo da tela inicial
(destaque em vermelho da Fig. 10).

A escolha da base de dados pode ser feita ao clicar em Data Search (destaque em
amarelo na Fig. 10) no cabecalho da tela inicial do mddulo. A tela contendo as opcGes de base
de dados disponiveis se abrird (Fig. 11) e sera possivel escolher as necessérias para a geracdo

dos diagramas em estudo.

Figura 10 - Tela Inicial do mddulo Phase Diagram

& Education limited to 3 elements - Phase Diagram - Components =t
File Edit its DataSearch Data Evaluation Help
O ]g”'; TIC) Platm) Energeid] Quantitu(g] “olllitre) ?Eg l &i fgl
Components
Mate: - on the phaze ;|

diagram the unitz of mazz

will be g, but the cherical

farmulae of the components
remain molar values.

vV clazsical phase diagram [default)

[ aquenus diagram with molalities, and izo-Eh & izo-pH lines
[ reciprocal diagram with 2 cations and 2 anions

[~ Scheil-Guliiver constituent diagram

FactSagek du Compound: 3/13 databazes Solution: | 2/14 databazes ]

Fonte: Autor (2020)
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Figura 11- Tela de selecdo das bases de dados Data Search
¥ F Data Search

Databazes - 3713 compound databazes. 2/14 zolution databases

Lact SGTE o Private Databases
FactPs [ eins zolutions only O] ExaM
FToxid [ sePs no database

[ FT=alt [ sGTE

FTmisc [ SGsold Clear Al

] FThall

[J FTOxCM

[ FTkt= Other Add/Remove Data

[ FThelg [] 5Gnobl

[ FTpulp ] SpMCBN  RefreshD atabases
[] TDmeph

[ FTlite [ FTnucl [] TDnucl

Information -

Optiong - gearch for product species
Include compounds ———— " Lirnits

[ gaseous ions [plazmas) Organic species CeHy..., *[max] = |2_
Default [ aquecus species
[ limited data compounds [260)

Miririum salution componentss C) 1 ) 2 cpts

Fonte: Autor (2020)

As bases de dados escolhidas foram:

e FactPS: base de dados de substancias puras que contém dados de mais de 4927
compostos (substancias puras);

e FToxid: base de dados de 6xidos para escorias, vidros, ceramicas e refratarios;

e FTmisc: contém uma miscelania base de dados para sulfetos, ligas, etc.

Apbs a escolha dos elementos e da base de dados a ser utilizada, deve-se clicar sobre
0 botdo Next (destaque em azul na Fig. 10). Esta acdo abrira a tela Phase Diagram Menu
(Fig.12) onde seré possivel definir as condi¢bes de contorno do sistema escolhido e calcular o

diagrama.
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Figura 12 - Tela Phase Diagram Menu
& FactSageEdu limited to 3 elements - Phase Diagram - Menu: last system = &

File Units Parameters Variables Help

Ole2lg TIC) Platm] Energyl)] Quantitylg) Yolllire) =)

Components [3]

Products
Compound species Solution phazes Cusztorn Solutions
= | + | Bage-Phase | Full Name 0 fixed activities
*[+ gas {+ ideal  real 1 + FTrnisc-Feld Fe-liq 0 ideal solution:
[T aqueous a FT ouid-SLAGS A-Slagig all oxides + 5 Pzeudonyms -
* [+ pure liquids 1 FT cuich G PINA, A-Spinel appy [1 | Edite |
[ pure solids 0 FT cid-Mel_A, A-Monosids Valume data
& azsume malar volumes of
* - custom selection zolidz and liquids = 0
species > ~ include molar volume data
and phyzical properties data
Targst T ™ paraequilibriurnm & Gmin  edit
- nane - + - selected 1 I Show @ all  selected :
Estimate T(K): [T000 Total Species [maw 936 &
E : ies
szlljtii?olﬁz: 13 Select Total Solutions [max 200 1
) Total Phases [max 1550 3
Yariables Phase Diagram
| T(C] | loa P | CAFesC+0) | OAFerC+0) | | ¥
[ 1500 [ -2 [ 0.02 | 0.ooz [ v

[OAFe+C+0] vs C/AFe+C+0]] - hio time fimit - Calculate >>

[- recommend vou not select both pure liquids and molten zolutions - |

FactSage 8.0

Fonte: Autor (2020)

A selecdo das fases que estardo presentes no diagrama é feita no menu Solution Phases
basta clicar no quadrado em branco do lado esquerdo ao nome da fase (Base-Phase) e um
simbolo “+” (fase selecionada) ou “I” (fase imiscivel) aparecera.

Na regido Compound species seleciona-se quais espécies de compostos irdo aparecer
no diagrama. Ao clicar com o botdo esquerdo do mouse no quadrado em branco ao lado
esquerdo das opcdes disponiveis (gas ideal ou real, pure liquids, pure solids) todas as espécies
correspondentes nestes estados fisicos poderdo aparecer no diagrama dependendo da condicao
de contorno escolhida. Clicando com o botdo direito um outro menu seré aberto onde sera

possivel restringir as espécies, sendo as que contém o simbolo “+” as selecionadas.
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Figura 13— Tela de selecédo das fases da secdo Compound Species.
& Selection - Phase Diagram - no results - = =
File Edit Show Sort

Selected: 1415 GAS [ denates species excluded by default]
- no results -
+ | Code | Species | Data | Phase | T |V | Activity | Minimum | Maxi
T FactPS | gas
2 C2(al FactPS | gas
3 C3[al FactPS | gas
4 Cd[a) FactPS | gas
5 Ch[al FactPS | gas
E O[g) FactPS | gas
T 02Z[g) FactPS | gas
8 03lg) FactP5S | gas
+ 3 CO[g) FactP5S gas
10 C20(g) FactPS | gas
11 COZ[g) FactPS | gas
12 C302(g) FactPS | gas
13 Felg) FactPS | gas
14 Fel[g) FactPS | gas
Fe(C0)5) FactPS

I~ pemit selection of %' species Help | | Suppress Duplicates | | Edit priority list - [ |

Show Selected Selectl | Select/Clear.. | Clear ok |

Fonte: Autor (2020)

As unidades podem ser configuradas ao selecionar no menu do cabecalho a opgéo

Units. Pode-se configuradas as unidades de pressao, temperatura, massa, energia e volume.

Figura 14 — Tela de selecdo de unidades

& Units: T(C), P(atm), Energy(J)), Quantity(g), Vol(litre)
Temperature Energy (uantity Yalume
" Kelvin, K (O  mol & litre [dm3)

& Celsius, °C  cal g it

" Fahrenheit, °F " Bty b Valume

" kwh kg units are

” tonne st by

pressune

uniits.

Uniwversal gas constant:
B = 8.314510 J/mol-E
= B.314510/4.184
= ZZ.4141/273.15

l.987z2z... cal/mol-K
0_0820578._. l-atm/mol-E

Caneel | Sl | Eng |

Fonte: Autor (2020)

As variaveis ou condicGes de contorno, que serdo utilizadas na elaboragéo do diagrama
de fases, sdo definidas na op¢do Variables, no menu do cabecalho. Ao clicar, a tela com as
opcOes se abrird (Fig.15). Pode-se definir o tipo de diagrama, o nimero de compostos que
estardo presentes, a temperatura, a pressao e a quantidade dos compostos. As variaveis definidas
serdo mostradas no campo Variables no Phase Diagram Menu.
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Figura 15 — Tela da opcdo Variables
& Variables: Fe-C-O composition #2. vs compaosition #1.

VYariables

Y\_ & | compositions
Y
Iog10fa) | [0 ]

conztant constant
P =1.0000E-02
Mext >3

| o gz
|EI = (.02 [max]

0 [min)

| o f-axiz
|D = |.002 [max]

0 [min)

Fonte: Autor (2020)

Apos a definicdo das variaveis, clica-se no botdo Calculate que se encontra no canto
inferior direito da tela do Phase Diagram Menu e o programa calcula e desenha as curvas do

diagrama.

Figura 16 - Exemplo de diagrama gerado apos clicar sobre o botdo Calculate

Fe-O-C
1600°C, .1 atm Gactsage'

0.002 T T

0.0018 b

0.0016 b

0.0014 b

=]

0012 b

0.001 b

=1

0008 b

Of{(Fe+0+C) (g/g)

0.0006 | Fe-lig + gas_ideal i

0.0004

0.0002

o DD‘DDE 00604 DDIDDB 0.0008 0.001
C/(Fe+0+C) (2/g)
Fonte: Autor (2020)
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4.2.2 Mddulo Equilib

O acesso ao modulo Equilib se da ao clicar sobre seu respectivo botdo na tela inicial
do FactSage. Apos esta acdo, o menu Equilib — Reactants se abrird. Nele o usuario deve definir
as espécies (limitado a trés elementos), a quantidade, a fase, a temperatura e a pressdo. O
processo de escolha das unidadese base de dados é semelhante ao mencionado na segdo 4.2.1.

Apobs inserir os dados, clica-se em “Next” para ter acesso ao menu Equilib.

Figura 17 - Tela de escolha dos reagentes do médulo Equilib

¥ Fj Education limited to 3 elements - Equilib - Reactants - B
File Edit Table Units DataSearch Data Evaluation Help
Ol ﬂ TIC] Platm] Energyll] Quantity(g) Volllie]
Quantity(g) Species Phase TIC) Pltotal] Streamit Data
1 | =l I |

** Pltotal] is the hydrostatic pressure above the phase.
Far a gazeous stream this iz the sum of the
partial pressures of the species in that stream.

v Initial Conditions

FactSageEdu Compaound: 3/13 databazes Solution: | 2/14 databazes

Fonte: Autor (2020)

Este menu é semelhante ao Phase Diagram e o usuario pode escolher as fases e
compostos que serdo avaliados, além de definir as condicdes finais do equilibrio a ser estudado.

Ao clicar em Calculate o programa realiza os calculos e abre uma tela contendo os resultados.



Figura 18 - Tela Equilib- Menu

& FactSageEdu limited to 3 elements - Equilib - Menu: last system = =
File Units Parameters Help
Ol g T(C) Platm] Ensrgyl)] Quantitlg) Vollite) m |B‘| 1;[|

—Reactants [3])

— Custom Solutions

0 fised activities D 5ials |

~ Products
— Compound species — Salution phase:
= | + | Base-Phase | Full Hame

* |+_ gas (* ideal ( real 1 + FTmisc-Fell Fe-lig
|_ aqueos 1] FToxid-SLAGA A-Slagig all oxides + 5
|_ pure liquids 0 FTawmid-SPIMA A-Spinel
|_ pure zolids 0 FToxid-Mel_a A onoxide

* - custam selection

IpECies: 1

0 ideal solution:

Pseudonyms -

’7 apply T Edit ... |

—Wolume data————————————

o assume molar volumes of
golids and liquids = 0
include molar volume data
and phyzical properties data

[~ paraequilibrium & Grin _ edit |

10 shepz

[ Table

~Tamget————————— | R —
- hone - +l?gsl;rected 1 v Show & &l " selected )

Estimate T(K): [1000 ) Total Species [max 336 4

o ID— szfueucolﬁj 13 Select | Total Solutions [max 200 1

Huantiv{g) ) Total Phases [max 1580 2

— Final Conditions Equilibtium ———
<A <B> TIC] Platm) ;I Product H[J] ;I @ pnomal 7 nomnal + ransitions
1600 ol € transitions only " aopen

1 calculation

- i tirries limit - Calculate »> |

|Fact5age 80 [

Fonte: Autor (2020)
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Figura 19 — Tela de resultados do médulo Equilib
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CQutput Edit Show Pages
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4.2.3 Solubilidade do oxigénio no ferro liquido

A simulacdo do sistema Fe-O para a obtencéo da solubilidade do oxigénio no ferro no
estado liquido foi realizada no médulo Phase Diagram utilizando as fases FTmisc-FeLQ e
FToxid-SLAGA foi definido a faixa de temperatura de 1550°C a 1650°C e a de concentragéo
em massa de oxigénio entre 0 a 0,1%, numa presséo de 1 atm. No mddulo Equilib utilizou-se

uma temperatura de 1600°C e pressdo de 1 atm.

4.2.4 Descarburacgéo

A simulacdo da reacdo de descarburacdo foi realizada no modulo Phase Diagram
utilizando a fase FTmisc-FeLQ, limitando a fase gasosa ao gas CO. Foi definida a temperatura
de 1600°C, a concentracdo em massa de oxigénio entre 0 a 0,2% e a de carbono entre 0 e 2%,

numa pressao de 1 atm.

4.2.5Descarburacao no vacuo

A simulacdo da reacdo de descarburagdo foi realizada no médulo Phase Diagram
utilizando a fase FTmisc-FeLQ, limitando a fase gasosa ao gas CO. Foi definida a temperatura
de 1600°C, a concentracdo em massa de oxigénio entre 0 a 0,2% e a de carbono entre 0 e 2%,

numa pressdo de 0,01 atm.
4.2.6 Desoxidacao por aluminio

A simulacdo da reacdo de desoxidacdo por aluminio foi realizada no médulo Phase
Diagram utilizando a fase FTmisc-FeLQ. Foi definida a temperatura de 1600°C, a concentracéo
em massa de oxigénio entre 0 a 0,1% e a de aluminio entre 0 e 1%, numa presséo de 1 atm. Foi
selecionada a caixa “pure solids” na se¢ao “Compounds species ”.

4.2.7 Desoxidagéo por silicio

A simulacdo da reacdo de desoxidacdo por silicio foi realizada no modulo Phase

Diagram utilizando a fase FTmisc-FeLQ. Foi definida a temperatura de 1600°C, a concentracao
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em massa de oxigénio entre 0 a 0,1% e a de silicio entre 0 e 1%, numa pressdo de 1 atm. Foi

selecionada a caixa “pure solids” na se¢do “Compounds species”.

4.2.8 Desoxidagao por manganés

A simulacdo da reacdo de desoxidacdo por silicio foi realizada no médulo Phase
Diagram utilizando a fase FTmisc-FeLQ e FToxid-SLAGA. Foi definida a temperatura de
1600°C, a concentragdo em massa de oxigénio entre 0 a 0,2% e a de silicio entre 0 e 2%, numa

pressdo de 1 atm. Foi selecionada a caixa “pure solids ” na se¢ao “Compounds species”.

4.2.9 Solubilidade do nitrogénio

A simulacéo do sistema Fe-N para a obtencdo da solubilidade do nitrogénio no ferro
no estado liquido foi realizada no médulo Phase Diagram utilizando as fases FTmisc-FeLQ foi
definido a faixa de temperatura de 1500°C a 1800°C e a de concentracdo em massa de
nitrogénio entre 0 a 0,05%, nas pressdes de 1, 0,1 e 0,01 atm. No modulo Equilib utilizou-se
uma temperatura de 1600°C e pressdes de latm, 0,1 atm e 0,01 atm. . Foi selecionada a caixa

“pure solids ” e “gas ideal” na segdo “Compounds species”.

4.2.10 Precipitacdo do nitreto de aluminio

A simulacdo da reacdo de precipitacdo do nitreto de aluminio foi realizada no médulo
Phase Diagram utilizando a fase FTmisc-FeLQ. Foi definida a temperatura de 1600°C, a
concentracdo em massa de nitrogénio entre 0 a 0,2% e a de aluminio entre 0 e 2%, numa pressao

de 1 atm.

4.2.11 Precipitagdo do nitreto de titanio

A simulacéo da reacdo de precipitacdo do nitreto de titanio foi realizada no modulo
Phase Diagram utilizando a fase FTmisc-FeLQ. Foi definida a temperatura de 1600°C, a
concentracdo em massa de nitrogénio entre 0 a 0,2% e a de titanio entre 0 e 2%, numa pressao

de 1 atm.
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Os resultados obtidos serdo apresentados neste capitulo em duas partes distintas,

respectivas ao método de calculo. A primeira secao diz respeito aos resultados obtidos através

dos célculos a partir das reacGes estequiométricas, ja na segunda se¢do, os resultados das

simulagdes computacionais.

5.1 Termodinamica Cléassica

5.1.1 Solubilidade do oxigénio no ferro liquido

A tabela mostra alguns dados selecionados dentro do intervalo de temperaturas

estudado.

Tabela 1— Solubilidade do O no ferro liguido em vérias temperaturas

Temperatura (°C)

Teor de O segundo
Turkdogan (% massica)

Teor de O segundo Steelmakig Data
Sourcebook (% massica)

1550
1600
1650
1700

0,1843
0,2285
0,2802
0,3401

0,1853
0,2293
0,2806
0,3399

Fonte: Autor (2020) (2020)
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Figura 20 — Solubilidade do O no ferro liquido em varias temperaturas
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Fonte: Autor (2020) (2020)

As curvas apresentadas na Fig.20 possuem valores muito préximos e, para uma melhor

visualizacao das curvas, apresentaremos os dados num intervalo menor na Fig.21.

Figura 21— Solubilidade do O no ferro liquido entre 1595 e 1605 °C
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Fonte: Autor (2020) (2020)
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5.1.2 Descarburacéo
O valor para constante de equilibrio Kco a 1600°C e 1latm calculado foi igual a 419,06.
A tabela 2 mostra os teores de oxigénio em relacao aos teores de carbono presentes no

equilibrio. A partir destes dados desenhou-se o Fig. 22.

Tabela 2 - Teores de carbono e oxigénio no equilibrio
Teor de C (%omassica) Teor de O (Yomassica)

0,005 0,47726
0,038 0,06280
0,05 0,04773
0,08 0,02983
0,1 0,02386
0,2 0,01193
0,25 0,00955

Fonte: Autor (2020) (2020)

Figura 22 - Curva da reaco de descarburacdo no equilibrio
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Fonte: Autor (2020) (2020)

Os resultados obtidos estdo de acordo com o esperado para a reagéo de descarburagéo
no equilibrio.

No trabalho de Barati (2009) hd um comparativo entre diferentes processos de refino
primario do ago quanto ao equilibrio da reagdo de desoxidagdo. Os resultados se assemelham

muito aos obtidos neste trabalho e podem ser vistos na Fig.23.
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Figura 23 - Equilibrio da reacdo C-O em diferentes processos de obtencéo do aco
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Fonte: Barati (2009)

Turkdogan (2010) ao comparar a descarburacdo nos processos Basic Oxygen Process
(BOP) com e sem injecdo de gas no fundo do vaso, as curvas também sdo semelhantes com a
obtida através do presente trabalho e podem ser vistas na Fig.24, a escala do eixo com o0s teores
de O estdo em p.p.m na Fig.23 e em %massica na Fig.22, para converter %massica em p.p.m

basta multiplicar por 10* (Exemplo: 0,02%massica = 200 p.p.m).



55

Figura 24 - Teor de Oxigénio e Carbono nos processos BOP e Lance Bubbling Equilibrium (LBE)-BOP
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5.1.3 Descarburacdo no vacuo

O valor para constante de equilibrio Kco a 1600°C calculado foi igual a 419,06.
A tabela 3 mostra os resultados obtidos para o equilibrio da reacdo de descarburagédo

no vacuo (pressdo igual a 0,01 atm) e, a titulo de comparacao, com a descarburacdo a 1 atm.

Tabela 3 - Teores de carbono e oxigénio no equilibrio para as pressdes de 1 atm e 0,01 atm
p.op.mO p.p.mdeCalatm p.p.mdeCa0.0latm

5 47726 477

50 4773 48
100 2386 24
200 1193 12
250 955 10
500 477 5
1000 239 2
2000 119 1

Fonte: Autor (2020)

O Fig. 25 foi desenhado a partir dos resultados da tabela 3.
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Figura 25 - Teores de carbono e oxigénio no equilibrio para as pressdes de 1 atm e 0,01 atm
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Fonte: Autor (2020)

Para uma melhor visualizacdo, as escalas foram mudadas para a logaritmica na Fig.26
onde pode-se comparar os teores de carbono e oxigénio nas pressdes de 1 atm e 0,01 atm.
Conforme esperado, ao reduzir-se a pressao do sistema a curva se desloca para baixo, reduzindo
a solubilidade do carbono e do oxigénio no ferro liquido, fato este utilizado para se obter teores

de carbono muito baixos nos processos de refino a vacuo.
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Figura 26 - Teores de carbono e oxigénio para a reagdo de descarburacdo a 0,01 atm e 1 atm
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Fonte: Autor (2020)

A Fig.27 mostra os teores de C e O dissolvidos no Fe liquido em diferentes pressdes
obtidas no trabalho de Makarov et al. (2007). O comportamento das curvas foi 0 mesmo

apresentado por este trabalho.
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Figura 27 - Concentracdo de O em equilibrio com C em diferentes pressdes. Legendas (1) medi¢cdes em 1 atm;
(2) medicdes em 0,1 atm; (3) medicdes em 0,01 atm; (4) Samarin (1988) e (5) Calculada por Makarov et
al.(2007)
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Fonte: Adaptado de Makarov et al. (2007)

5.1.4 Desoxidacdo por aluminio

O valor para constante de equilibrio Kai a 1600°C calculado foi igual a 2,53x1074.
A tabela 4 mostra os resultados para a desoxidacdo com aluminio e a Fig.28 mostra a

curva para a reacdo de desoxidacao por Al no equilibrio.
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Tabela 4 - Variacdo do teor de O em funcdo do teor de Al no ferro liguido
Teor de Al (% massica) Teor de O (% massica)

0,001 2,93 x 10*
0,02 3,98 x 10
0,04 2,51 x10%
0,06 1,92 x 10
0,08 1,58 x 10

0,1 1,36 x 10
0,12 1,21 x 10
0,14 1,09 x 10
0,16 9,96 x 10°
0,18 9,21 x 10°

0,2 8,58 x 10°

Fonte: Autor (2020)

Figura 28 - Curva da reacdo de desoxidacdo por Al
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Fonte: Autor (2020)

Para uma melhor visualizacdo, a escala da curva foi alterada para a logaritmica e pode

ser vista na Fig.29.
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Figura 29 - Curva da reacdo de desoxidacdo por Al em escala logaritmica
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Fonte: Autor (2020)

5.1.5 Desoxidacao por silicio
O valor para constante de equilibrio Ksi a 1600°C calculado foi igual a 4,73x10%.
A tabela 5 mostra os resultados para a desoxidacdo com Si e a Fig.30 mostra a curva

para a reacao de desoxidacdo com Si no equilibrio.

Tabela 5 - Variacao do teor de Si em relacdo ao teor de O no ferro liguido a 1600°C
Teor de Si (% massica) Teor de O (% massica)

0,1 0,0145
0,2 0,0103
0,3 0,0084
04 0,0073
0,5 0,0065
0,6 0,0059
0,7 0,0055
0,8 0,0051
0,9 0,0048

1 0,0046

Fonte: Autor (2020)
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Figura 30 - Curva da reacdo de desoxidacdo por Si no ferro liquido a 1600°C
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Fonte: Autor (2020)

5.1.6 Desoxidacgéo por manganés
A tabela 6 mostra os resultados para a desoxidacdo com Mn e a Fig.31 mostra a curva

para a reacao de desoxidacdo com Mn no equilibrio.

Tabela 6 - Variagdo do teor de Mn em relacdo ao teor de O no ferro liquido a 1600°C
Teor de Mn (% massica) Teor de O (% massica)

0,1 0,1640
0,2 0,1171
0,4 0,0745
0,6 0,0547
0,8 0,0432
1,0 0,0357
1,2 0,0304
1,4 0,0265
1,6 0,0234
1,8 0,0210
2,0 0,0191

Fonte: Autor (2020)
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Figura 31 - Curva da reacdo de desoxidacdo por Mn no ferro liquido a 1600°C
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Fonte: Autor (2020)

5.1.7 Solubilidade do nitrogénio

A tabela 7 mostra os resultados dos calculos feitos em diversas temperaturas para o
equilibrio do N dissolvido no ferro liquido para as equacdes sugeridas no Steelmaking Data
Sourcebook (1988) e no estudo de Burja (2019).

Tabela 7 - Variagdo do teor de N dissolvido no equilibrio com o ferro liquido em fun¢do da temperatura

Temperatura Teor de N segundo Steelmaking Data Teor de N segundo Burja
(°C) Sourcebook (% massica) (% massica)
1500 0,0441 0,0429
1525 0,0446 0,0432
1550 0,0450 0,0436
1575 0,0454 0,0439
1600 0,0458 0,0442
1625 0,0461 0,0445
1650 0,0465 0,0448
1675 0,0469 0,0451
1700 0,0473 0,0454
1725 0,0476 0,0457
1750 0,0480 0,0460
1775 0,0483 0,0462
1800 0,0487 0,0465

Fonte: Autor (2020)

Os valores obtidos por Burja (2019) e os calculados neste trabalho através da equagéo

sugerida pelo Steelmaking Data Sourcebook (1988) sdo muito proximos e mostram
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comportamento semelhante das curvas desenhadas a partir dos valores da tabela 7. A Fig.32

mostra as curvas obtidas.

Figura 32 - Solubilidade do N no ferro liquido em diferentes temperaturas
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Fonte: Autor (2020)

Foi realizado um estudo da solubilidade do N no ferro liquido em diferentes pressdes,

pois uma das préaticas para reduzir os teores de N dissolvidos no aco € o tratamento sob vacuo.

A tabela 8 mostra os resultados obtidos.

Tabela 8 - Variacao do teor de N dissolvido no equilibrio com o ferro liquido em diferentes pressdes a 1600°C.

Pressdo de N2 (atm)

Teor de N (% massica)

0,001
0,0025
0,005
0,0075
0,01
0,025
0,05
0,075
0,1
0,25
0,5
0,75

1

0,0014
0,0023
0,0032
0,0040
0,0046
0,0072
0,0102
0,0125
0,0145
0,0229
0,0324
0,0396
0,0458

Fonte: Autor (2020)
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Com os dados da tabela 8, tragou-se a curva de solubilidade do N em equilibrio com o

ferro liquido em diferentes pressdes disponivel na Fig. 33

Figura 33 - Teores de N em funcéo da pressdo
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Fonte: Autor (2020)

Os resultados sairam conforme o esperado, ao reduzir-se a pressdo do sistema o teor
de N dissolvido no aco tende a zero quando préximo ao vacuo.

Segundo Barretos (1995) a solubilidade do N no aco a 1600°C e 1 atm de pressdo é de
434 p.p.me a 0,001 atm de pressdo ela cai para 14 p.p.m. Em seu capitulo sobre desgaseificacdo
a vacuo, Ghosh (2001) afirma que a 0,001 atm a solubilidade do N no aco é de 14,1 p.p.m.
Valores que convergem para os obtidos neste trabalho através dos célculos das reacdes

estequiométricas.

5.1.8 Precipitacéo do nitreto de aluminio
O valor para constante de equilibrio Kan a 1600°C calculado foi igual a 0,0541.
A tabela 9 mostra os resultados para a precipitacdo do AIN e a Fig.34 mostra a curva

para a reacdo de desoxidacdo com Si no equilibrio.



Tabela 9 - Teores de Al e N para a reacdo de precipitagao do nitreto de aluminio a 1600°C
Teor de Al (% massica)

Figura 34
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Fonte: Autor (2020)

5,00

4,50

4,00

3,50

3,00

2,50

2,00

Teor de Al (% massica)

1,50

1,00

0,50

0,00

|

0,2

0,4 0,6
Teor de N (% massica)

0,8

i

Fonte: Autor (2020)

65

Burja (2019) apresenta uma curva, mostrada na Fig.35, para a reacdo de precipitagdo

do nitreto de aluminio e a mesma possui comportamento semelhante a Fig. 34.
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Figura 35 - Curva de equilibrio da reacéo de precipitacdo do AIN a 1600°C em
diferentes concentracdes de Al e N
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Fonte: Burja (2019)

5.1.9 Precipitagéo do nitreto de titanio
O valor para constante de equilibrio Krin @ 1600°C calculado foi igual a 0,0016.
A tabela 10 mostra os resultados para a precipitacdo do TiN e a Fig.36 mostra a curva

para a reacdo de precipitacdo do TiN no equilibrio.



Tabela 10 - Teores de Ti e N para a reacdo de precipitacdo do nitreto de aluminio a 1600°C

Teor de N (% massica) Teor de Ti (% massica)

0,001
0,01
0,1
0,2
0,3
0,4
0,5
0,6
0,7
0,8
0,9
1

1,6202
0,1620
0,0162
0,0081
0,0054
0,0040
0,0032
0,0027
0,0023
0,0020
0,0018
0,0016

Fonte: Autor (2020)

Figura 36 - Curva para a reacdo de equilibrio para a precipitacdo do TiN a 1600°C
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Burja (2019) apresenta também uma curva, mostrada na Fig.37, para a reagdo de

precipitacdo do nitreto de titanio e a mesma possui comportamento semelhante a Fig. 36.
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Figura 37 - Curva de equilibrio da reacéo de precipitacdo do TiN a 1600°C em diferentes
concentracdes de Tie N
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5.2 Termodinamica Computacional

Nesta secdo serdo apresentados os resultados obtidos através do software FactSage
Edu 8.0 nos médulos Phase Diagram e Equilib. Estes valores serdo comparados e discutidos.
O modelo utilizado na termodinamica classica € menos complexo que o utilizado pela
ferramenta de termodinamica computacional , devido a isso € esperado que a ferramenta tenha

resultados mais precisos que 0s obtidos com a termodinamica classica.

5.2.1 Solubilidade do oxigénio no ferro liquido

A Fig.38 mostra a curva de solubilidade do oxigénio em diferentes temperaturas no
equilibrio com o ferro liquido obtida com a ferramenta de termodindmica computacional.
Percebe-se que o comportamento da mesma foi semelhante ao obtido com a termodindmica
classica.

A Fig. 39 mostra os resultados do médulo Equilib para o céalculo da solubilidade do O
no ferro liquido a 1600°C. O valor fornecido pela ferramenta foi um teor de 0,216% em massa,
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resultado menor que o obtido pela termodindmica cléssica. Este valor se encontra em destaque

na Fig.39.

Figura 38 - Curva para a solubilidade do O no ferro liquido em diferentes temperaturas obtida no software
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Figura 39 - Resultados do mddulo Equilib para a solubilidade do oxigénio
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5.2.2 Descarburacéo

A Fig.40 mostra a curva de equilibrio da reacdo de descarburacdo em diferentes teores
de oxigénio e carbono obtida com a ferramenta de termodindmica computacional. A curva
apresentou comportamento semelhante ao obtido com a termodindmica cléssica.

Para um teor de 0,2% de C o resultado da simulacao foi um teor de 0,009% de O. Para

0 mesmo teor de C os célculos estequiométricos mostram um teor de 0,01193 % de O.

Figura 40 - Teores de O e C para a reagdo de descarburacéo no equilibrio obtida no software FactSage Education
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Fonte: Autor (2020)

5.2.3Descarburacdo no vacuo

A Fig.42 mostra a curva de equilibrio da reacéo de descarburacdo em diferentes teores
de oxigénio e carbono obtida com a ferramenta de termodindmica computacional na pressdo de
0,01 atm e a Fig.41 em escala logaritmica. Ambas as curvas apresentaram comportamento
semelhante ao obtido com a termodindmica cléssica.

Para um teor de 200 p.p.m de C o resultado da simulacédo foi um teor de 9,53 p.p.m de

O. Para 0 mesmo teor de C os calculos estequiométricos mostram um teor de 12 p.p.m de O



Figura 41Curva para a reacdo de descarburacdo em 0,01 atm em escala logaritmica
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Figura 42 - Curva para a reacéo de descarbura¢do em 0,01 atm
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5.2.4 Desoxidagao por aluminio

A Fig.43 mostra a curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo pelo Al em diferentes
teores de oxigénio e aluminio obtida com a ferramenta de termodindmica computacional na
pressdo 1 atm e 1600°C e a Fig.44 em escala logaritmica. Ambas as curvas apresentaram
comportamento diferente ao obtido neste trabalho. Observa-se que a curva da Fig.44 mostra
uma curvatura, ou desvio da linearidade, ndo prevista na curva elaborada a partir dos calculos
estequiométricos, como observado na Fig.29. Isto se deve ao fato de o modelo utilizado pelo
software refletir melhor os fendmenos envolvidos na reagdo de desoxidagdo pelo Al. Ghosh
(2001) comenta em seu capitulo sobre desoxidacdo que as linearidades nem sempre s&o
esperadas se equacdes mais robustas forem empregadas nos calculos de equilibrio. A Fig.45
mostra as curvas de equilibrio para diferentes desoxidantes.

Para um teor de 0,2% de Al o resultado da simulagdo foi um teor de 8,4x10° % de O.

Para 0 mesmo teor de Al os céalculos estequiométricos mostram um teor de 8,58 x 10° % de O.

Figura 43 - Curva de equilibrio da reacéo de desoxidacdo por Al a 1600°C
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Fonte: Autor (2020).



Figura 44 - Curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo por Al a 1600°C em escala

logaritmica
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Fonte: Autor (2020)
Figura 45 - Curvas de equilibrio para diferentes desoxidantes a 1600°C
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Fonte: Ghosh (2001)
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5.2.5 Desoxidacéo por silicio

A Fig.46 mostra a curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo pelo silicio em
diferentes teores de oxigénio e silicio obtida com a ferramenta de termodindmica computacional
na pressao 1 atm e 1600°C e a Fig.47 em escala logaritmica. O comportamento é semelhante
ao observado na Fig. 30.

Para um teor de 0,2% de Si o resultado da simulacéo foi um teor de 0,00995 % de O.

Para 0 mesmo teor de Si os calculos estequiométricos mostram um teor de 0,0103 % de O.

Figura 46 - Curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo por Si a 1600°C obtida com a ferramenta de
termodindmica computacional
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Fonte: Autor (2020)
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Figura 47 - Curva de equilibrio da reacdo de desoxidagao por Si a 1600°C em escala logaritmica
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Fonte: Autor (2020)

5.2.6 Desoxidacao por manganés

A Fig.48 mostra a curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo pelo manganés em
diferentes teores de oxigénio e manganés obtida com a ferramenta de termodindmica
computacional na pressdo 1 atm e 1600°C. A curva tracada pela ferramenta computacional
levou em consideragdo a formagdo de MnO solido e liquido e mostra um ponto triplice (Ponto
A) onde as fases liquidas e solidas do MnO se encontram, o que ndo se observa na Fig.31, pois
0 modelo levava em consideracdo apenas a formagdo de MnO sélido. Ao limitar os compostos
a apenas a0 MnO sélido, obteve-se a curva representada pela Fig. 49, esta sim demonstra
comportamento semelhante ao observado na Fig. 31. Pode-se comparar a Fig.45 com a Fig. 48
e perceber que o comportamento € 0 mesmo ao se plotar a Fig.48 em escala logaritmica.

Para um teor de 0,8% de Mn o resultado da simulagéo foi um teor de 0,06452 % de O.

Para 0 mesmo teor de Mn os calculos estequiométricos mostram um teor de 0,0432 % de O



Figura 48 - Curva de equilibrio da reacdo de desoxidacdo por Mn a 1600°C
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76

Figura 49 - Curva de equilibrio da reagdo de desoxidacéo por Mn a 1600°C levando em consideracéo apenas a

formagao do MnO solido.
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Fonte: Autor (2020).
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Figura 50 - Curva de equilibrio da reagdo de desoxidacdo por Mn a 1600°C em escala logaritmica
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5.2.7 Solubilidade do nitrogénio

A Fig.52 mostra a curva de solubilidade do nitrogénio em diferentes temperaturas no
equilibrio com o ferro liquido obtida com a ferramenta de termodindmica computacional.
Percebe-se que o comportamento da mesma foi semelhante ao obtido com a termodinamica
classica.

A Fig. 51 mostra os resultados do médulo Equilib para o calculo da solubilidade do N
no ferro liquido a 1600°C. O valor fornecido pela ferramenta foi um teor de 0,046845% em
massa, resultado semelhante ao obtido pela termodinamica classica (0,0458% para a equacao
recomendada pelo Steelmaking Data Sourcebook (1988) e 0,0442% utilizando a equacdo do

trabalho de Burja (2019)). Este valor se encontra em destaque na Fig.49.



Figura 51 - Resultados do mddulo Equilib para a solubilidade do N no ferro liquido a 1600°C
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N2 FactPS 5.4843E+00 9.9992E+01 9.9992E-01
Fe_ FactPS 4.5481E-04 B.2923E-03 8.2923E-05
N _FactPES 6.9589E-10 1.2688E-08 1.2688E-10
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TOTAL 5.4848E+00 1.0000E+02 1.0000E+00
DHASE: Fe-lig gram WEISTH—S ACTIVITY
Fe FTmisc 9.9983E-01 9.9953F4+01 9.9813E-01
M FTmisc 4.E859E-04 4. EE4EE-02 1.0020E+00
TOTAL 1.0003E+00 1.0000E+00 1.0000E+00
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Fonte: Autor (2020)

Figura 52 - Curva da variacéo do teor de N com a temperatura feita com a ferramenta de termodinamica
computacional
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Fonte: Autor (2020)

O plat6 observado na Fig.8, correspondente ao intervalo do ferro liquido, € semelhante
ao intervalo da Fig.52 onde os valores de solubilidade sdo muito préximos mesmo em um

intervalo grande de temperaturas.
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A Fig.53 mostra a variagdo dos teores de N no ferro liquido em diferentes pressoes.

Observa-se um comportamento semelhante ao obtido nos resultados da termodindmica cléssica.

Figura 53 - Variacdo dos teres de N no ferro liquido em diferentes pressdes a 1600°C
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Fonte: Autor (2020)

5.2.8 Precipitacdo do nitreto de aluminio

A Fig.54 mostra a curva de equilibrio da reacéo de precipitacdo do nitreto de aluminio
em diferentes teores de nitrogénio e aluminio obtida com a ferramenta de termodinamica
computacional na presséo 1 atm e 1600°C. A curva possui semelhanca com as obtidas por Burja
(2019) (Fig.35) e a obtida neste trabalho com os calculos estequiométricos (Fig.34).

Para um teor de 0,6% de N o resultado da simulacéo foi um teor de 0,057 % de Al.

Para 0 mesmo teor de N os calculos estequiométricos mostram um teor de 0,0902 % de Al.
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Figura 54 - Curva de equilibrio da reacéo de precipitacdo do AIN a 1600°C obtida com a ferramenta de
termodindmica computacional
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Fonte: Autor (2020)

5.2.9 Precipitacdo do nitreto de titanio

A Fig.55 mostra a curva de equilibrio da reacdo de precipitacdo do nitreto de titanio
em diferentes teores de nitrogénio e titanio obtida com a ferramenta de termodindmica
computacional na pressdo 1 atm e 1600°C. A curva possui semelhanga com as obtidas por Burja
(2019) (Fig.37) e a obtida neste trabalho com os célculos estequiométricos (Fig.36).

Para um teor de 0,2% de N o resultado da simulacgéo foi um teor de 0,03 % de Ti. Para

0 mesmo teor de N os célculos estequiométricos mostram um teor de 0,054 % de Ti.
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Figura 55 - Curva de equilibrio da reagdo de precipitagdo do TiN a 1600°C obtida com a ferramenta de
termodindmica computacional
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Fonte: Autor (2020)

5.3 Avaliacao do Software Quanto a Experiéncia do Usuario

Num primeiro momento, foram feitas simulagdes sem consulta aos tutoriais e sem
qualquer orientacdo de um profissional j& treinado na ferramenta. A tela principal é
autoexplicativa e ndo houve dificuldade no acesso aos modulos.

Uma vez nos modulos, as dificuldades se iniciaram, quando varias fun¢des necessarias
na configuracdo das condi¢cdes de contorno ndo sao acessadas de maneira intuitiva. Foi
necessario um treinamento pratico com um profissional experiente e também ler os tutoriais
disponiveis no menu Info—> Information—>Slide Shows dos mddulos Phase Diagram e Equilib,
resolvendo os exemplos disponiveis no material.

O FactSage Education 8.0 se mostrou um software pouco amigavel ao usuario, que

requer um certo grau de treinamento para entender melhor sua dindmica.



82

5.4 Avaliacao do Software como Ferramenta de Ensino

Como ferramenta de ensino, o FactSage Education 8.0 se mostra uma ferramenta
bastante interessante. Possui varios modulos de calculo, uma base de dados ampla e um médulo
de geracdo de diagramas de fases rapido e dinamico.

O docente podera proporcionar ao discente uma melhor compreensdo da
termodinamica de uma maneira bastante interativa, possibilitando uma facil visualizacdo dos

fendmenos e como eles sdo afetados pelas variaveis.

5.5 Avaliagdo do Software Como Ferramenta Auxiliar do Aciarista

O FactSage Education possui varias limitaces que deixam sua utilizacdo pouco
atrativa ao aciarista. O fato de ter apenas 3 elementos disponiveis ndo permite, por exemplo,
realizar simulagdes de escdrias. A base de dados exclusiva de acos, a FSstel, ndo esta disponivel
nesta versao.

Se o intuito for o de familiarizacdo com a ferramenta ou treinamento, ela é ideal para
que o aciarista compreenda o funcionamento da ferramenta e todas as suas nuances.

Pode também ser uma forma de avaliar o custo-beneficio da ferramenta antes de se

optar pela compra da versao completa, pois ela € relativamente onerosa.
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6 CONCLUSOES

Este trabalho se propds em tracar um comparativo entre os resultados obtidos através
de métodos tradicionais e uma ferramenta termodinamica computacional, além de avaliar a
praticidade e o potencial do uso desta ferramenta no dia-a-dia de um aciarista ou estudante.

Por possuir um banco de dados bastante amplo e um modelo de calculo mais robusto,
a ferramenta consegue prever melhor as fases de um sistema em estudo que os métodos
utilizados tradicionalmente no estudo termodinamico das reacdes escolhidas.

Os diagramas foram gerados em questdo de segundos assim como os calculos de
equilibrio. Este fato é outra grande vantagem em relacdo ao método tradicional, neste é
necessaria uma consulta a literatura, elaboracdo de tabelas e posterior plotagem do diagrama.

Os resultados se mostraram semelhantes para a maioria das reacdes. Excec¢do para as
reagOes de desoxidagdo por Al e por Mn. Na primeira 0 método tradicional ndo previu a ndo-
linearidade da curva e a segunda nédo se levou em consideracao a formacéo de MnO no estado
liquido.

O FactSage Education 8.0 ndo é uma ferramenta de uso intuitivo, sendo necessario ler
atentamente a documentacao disponivel, ler os tutoriais disponiveis no site do desenvolvedor e
realizar simulacGes com resultados conhecidos para se familiarizar com a ferramenta. Esta
versdo possui varias limitagdes, o que dificulta sua utilizagdo em algumas situacdes para 0 uso
por um aciarista. As reacdes escolhidas sdo relativamente simples e, no caso de uso profissional,
serviriam apenas como um guia.

O FactSage Education 8.0 é uma excelente ferramenta para o uso educacional, tal qual
ele se propde, permitindo um contato dindmico e com resultados consistentes para o aluno de
termodinamica. Para o aciarista, 0 mais interessante seria a aquisi¢do da versdo completa da
ferramenta, devido as limitacdes da versdo aqui estudada; porém se mostra muito atil na
familiarizacdo e/ou treinamento do profissional nesta ferramenta antes da aquisi¢do da versdo

completa, permitindo também uma avaliacéo custo-beneficio.
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