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RESUMO

Os materiais policristalinos possuem uma propriedade conhecida como textura cristalogréfica.
Pode-se defini-la como uma orientacdo preferencial dos cristais de um material. Materiais que
apresentam textura podem apresentar propriedades, tais como mecénicas, elétricas e magnéticas
que variam com essa orientacdo. A relacdo de orientac@o entre fases também € uma propriedade
importante a ser investigada e isso pode ser realizado através da textura das fases mae e produto.
Os agos com Mn podem formar diversas fases importantes, inclusive martensitas o’ e €. A textura
e a relacdo de orientacdo entre essas fases produto e mae (austenita) ainda podem ser melhor
compreendidas. Este trabalho busca a andlise da selecdo de variantes na relacdo de orientacao
em acgos com adi¢des de Mn (liga 1 com 29Mn-0,15C, liga 2 com 20Mn-0,2C, liga 3 com
11Mn-0,2C e liga 4 com 5Mn-0,15C). Esse estudo foi dividido em duas se¢des. A primeira foi de
caracteriza¢do dos materiais, ensaio de compressao a quente para induzir a selecao de variantes
e andlise de relacdo de orientacao, para descrever o comportamento das martensitas formadas.
Nesta se¢do, os resultados de caracterizagdo mostraram que a liga 1 inicialmente com austenita e
martensita €, transformada por deformacao, apds compressao apresentou apenas austenita. Liga
2 e liga 3 possuiram martensita € antes e depois da compressao e liga 3 apresentou martensita o’
também. Liga 4 apresentou uma microestrutura composta inteiramente de martensita o’. As
relacdes de orientacdo estudadas nesses materiais foram de Kurdjumov-Sachs entre austenita e
martensita &’, Shoji-Nishiyama entre austenita e martensita € e Burgers entre martensita o’ e
martensita €. A segunda se¢ao foi a de desenvolvimento, avaliacdo comparativa e aplicacdo dos
programas de selecao de variantes, onde foi possivel simular a selecao de variantes de materiais
sujeitos a tensdo uniaxial externa. Os materiais analisados possuiam valores crescentes de Mn,
sendo possivel, a andlise de acos que apresentaram apenas martensita @’, apenas martensita
€ e aquele que apresentou as duas transformagdes martensiticas. Os modelos utilizados nesta
tese foram o de Patel-Cohen e o de Humbert, para as transformagdes martensiticas o’ e €. As
andlises comparativas com artigos ja publicados mostraram que foi possivel melhorar o c6digo
do modelo de Patel-Cohen, corrigindo um erro no cdlculo das variantes. Para a aplicacao dos
modelos de selecao de variantes nos acos de alto Mn, os resultados mostraram que os programas
desenvolvidos obtiveram bons resultados, conseguindo prever os locais das variantes com mais

alta intensidade para as duas martensitas.

Palavras-chave: Selecdo de variantes. Acos ao Mn. Martensita o’. Martensita €.



ABSTRACT

Polycrystalline materials exhibit a property known as crystallographic texture. It is defined
as the preferred orientation of the crystals of a material. Textured materials display other
properties, such as mechanical, electrical and magnetic qualities, that may vary along with
the orientation. The orientation relationship between phases is also an important property
to be investigated, which can be done through the analyses of the texture of the mother and
product phases. Mn steels can form several important phases, including martensites ¢’ and €.
The texture and the orientation relationship between the product phase and the mother phase
(austenite) can still be better understood. This work aims to analyze the variant selection on
orientation relationship in steels with Mn additions (alloy 1 with 29Mn-0.15C, alloy 2 with
20Mn-0.2C, alloy 3 with 11Mn-0.2C, and alloy 4 with 5SMn-0.15C). This study was divided into
two sections. The first section includes the material characterization, a hot compression test to
induce the variant selection, and the analysis of the orientation relationship, all to describe the
behavior of martensites. In this section, the results from the characterization showed that alloy
1, initially with austenite and e-martensite induced by deformation, presented only austenite
after compression. Both alloy 2 and alloy 3 had €-martensite before and after compression,
whereas alloy 3 also presented o’ -martensite. Alloy 4 presented a microstructure composed
entirely of o’-martensite. We characterized the orientation relationship studied in these materials
as Kurdjumov-Sachs between austenite and ¢’ -martensite, Shoji-Nishiyama between austenite
and €-martensite, and Burgers between o’ -martensite and €-martensite. The second section
comprises the development, comparative evaluation and application of variant selection programs,
in which it was possible to simulate the variant selection of materials subject to external uniaxial
stress. The analyzed materials had gradual Mn values, which enabled the categorization of steels
in presenting only &’ -martensite, only £-martensite, and both martensitic transformations. In
this thesis, we used the models of Patel-Cohen and Humbert for the martensitic transformations
o/ and &, respectively. Comparative analyses with already published articles showed that it was
possible to improve the code of the Patel-Cohen model, correcting an error in the calculation of
the variants. For the application of the variant selection models in high-Mn steels, the results
showed that the developed programs yield good results, which made it possible to predict the

locations of the variants with the highest intensity for the two martensites.

Keywords: Variant selection. High Mn steels. o’-martensite. £-martensite.
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1 INTRODUCAO

A textura de materiais policristalinos € uma propriedade que se destaca em diversas
aplicagdes, por exemplo, na estampagem de materiais e na fabricacdo de agos elétricos. Essa
propriedade pode ser definida em relacd@o a orientacdo dos grios da estrutura cristalina. Caso
exista uma orientacao preferencial, pode-se dizer que o material possui textura. Caso contrario,
em orientacdo aleatéria, o material ndo possui textura.

Essa propriedade pode sofrer altera¢des de acordo com o nivel de deformacdo, taxa
de deformacao, modo de deformacao, tratamento térmico, tempo de tratamento e temperatura.
Assim como a textura de fases, como a martensita podem sofrer alteracdes de acordo com as
caracteristicas da fase mae (austenita).

Neste caso, 0s acos podem possuir fases a temperatura ambiente com estruturas
cristalinas cubica de corpo centrada (CCC) e/ou cubica de face centrada (CFC). Mais especifi-
camente, 0s agos que possuem transformagdes martensiticas, transformam a austenita CFC em
martensita CCC ou tetragonal de corpo centrado (TCC), dependendo do percentual de carbono
na sua composicdo. Estas possuem maior resisténcia mecénica e, dependendo do teor de carbono
da liga, podem ser uma estrutura mais dura e frigil do que a austenita CFC.

Em acos com alto teor de Mn, uma categoria de acos avancados com aplicagdes
desde a industria automobilistica até transporte de gases a temperaturas criogénicas, pode existir
ainda uma segunda transformacao martensitica, em que a austenita CFC se transforma em
martensita hexagonal compacta (HC). Essa transformacdo pode ocorrer dependendo dos teores
de elementos de liga presentes no material.

A transformacio da austenita para a martensita o j foi objeto de estudo de diversos
trabalhos cientificos. Atualmente, as relacdes de orientagdo de Kurdjumov-Sachs (K-S), Bain e
Nishiyama-Wassermann (N-W) sdo as mais comuns para relacionar a fase mae (austenita) € a
martensita o’. Além dessas relagdes, Nolze mostrou que as relagdes entre austenita/martensita
devem ser irracionais. Portanto, a maioria dos estudos que utilizam Kurdjumov-Sachs (K-S),
Bain ou Nishiyama-Wassermann (N-W) como base, podem ter diferencas de resultados.

Em relacdo a transformacdo austenita para a martensita €, a relacdo de orientagdo é
racional e segue ao descrito por Shoji-Nishiyama (S-N). Além disso, nesses acos pode existir a
transformacgdo € — o’.

Uma teoria que tenta explicar melhor as diversas caracteristicas da transformacao

martensitica € a Teoria Fenomenolégica da Transformacdo Martensitica. Essa teoria explica o
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porqué da formagdo de uma linha invariante entre martensita ¢’ e austenita, o porqué dos planos
de hébito serem irracionais (o que coincide com os experimentos de Nolze) e explica como sao
formadas as subestruturas encontradas nas martensitas &’ (maclas ou discordancias). Além disso,
as relacdes de orientacdo sdo préximas das encontradas por K-S e N-W.

No sistema cubico, a transformacdo de CFC para CCC da origem a 24 possiveis
orientagdes. Devido a fendmenos como a presenca de tensdao durante a transformag¢ao marten-
sitica ou deformacdes antes da transformacdo, apenas algumas das 24 variantes aparecem na
estrutura CCC. A este fato chamamos de selecdo de variantes. No caso do sistema HC, isto €,
transformacao de CFC para HC apenas 12 variantes podem aparecer.

E de conhecimento da comunidade cientifica que uma determinada textura cristalo-
grafica pode ser benéfica ou ndo para uma determinada propriedade do material. Por exemplo,
agos para estampagem profunda devem possuir componentes de textura {111}<uvw>. Bem
como acos elétricos, devem possuir as componentes de Goss e Cubo para suas excelentes propri-
edades magnéticas. Quando o aco € deformado na fase austenita, como na laminacdo a quente,
uma das componentes de textura tipica que aparece é a componente Brass {110}<112>. Assim,
se o mecanismo de selecao de variantes for compreendido, é possivel otimizar propriedades para
cada aplicagdo especifica.

Neste trabalho, acos com alto teor de manganés foram o objeto de estudo e a sele¢do

de variantes serd estudada para as duas possiveis transformacdes martensiticas.
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2 OBJETIVOS

Estudar e analisar a selecdo de variantes da textura cristalogréifica entre as fases
martensita o’-austenita e martensita £-austenita em acos com alto teor de Mn submetidos a
ensaio de compressdo a quente, propondo e utilizando modelos de simulacio da selecio de

variantes.

2.1 Objetivos Especificos

Desenvolver programas em linguagem Python para a resolugdo das equagdes que
descrevem as transformacdes da austenita em martensita &’ (CCC) e martensita € (HC);

Compreender a formacdo dos diferentes tipos de martensita em relagao a microestru-
tura, temperaturas de transformacao e relacdes de orientacdo cristalografica;

Compreender e estudar a selecdo de variantes nas martensitas em aco com diferentes

teores de Mn;
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA
3.1 Acos com alto teor de Mn

Os acos alto Mn sio ligas com altas porcentagens deste elemento, geralmente acima
de 12%. Acgos com alto teor de Mn sdo comumente utilizados na inddstria automobilistica
devido a suas propriedades que aliam bons resultados de resisténcia mecéanica e alongamento

(BOUAZIZ et al., 2011), como mostra a Figura 1.

Figura 1 — Alongamento de fratura em func¢do da resisténcia a tracdo maxima para acos para

aplicacdes automotivas.
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Fonte: Bouaziz et al. (2011)

Os acos com alto teor de Mn foram inicialmente propostos por Hadfield (1888), que

ficaram conhecidos pelo nome de seu autor e pelas suas caracteristicas de alta dureza.

E dificil descrever com precisio a dureza porque todas as amostras sio excessi-
vamente duras: na verdade, dificilmente € possivel usinar qualquer um deles em
uma escala pratica, mas tal dureza varia consideravelmente em grau, sendo mais
intensa nos materiais fundidos contendo 5 a 6 % Mn, que nenhuma ferramenta
tocara ou faceara.

Quarenta e um anos apds o trabalho de Sir Robert Hadfield, Hall (1929) e Krivobok
(1929) descreveram a microestrutura dos acos Hadfield. Esses trabalhos mostraram que uma

microestrutura totalmente austenitica sé era possivel de ser obtida a partir de um tratamento

térmico com temperaturas maiores que S00°C.
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Tofaute e Linden (1936) mostraram que o percentual de carbono e manganés para

estabilizar a austenita segue uma regra, mostrada na equagao 3.1.

JopMn + 13%pC > 17 (3.1)

Onde C e Mn sdo as quantidades de carbono e manganés, respectivamente, em %p.

Estudando agos ricos em Mn, Troiano e McGuire (1943) descobriram que a trans-
formacgao de fases induzida por deformacdo nesses materiais poderia ser causada por duas
martensitas com caracteristicas distintas: martensita ¢’ € martensita €.

Alguns anos depois, Doepken (1952), Otte (1957) descobriram que mesmo sem a
presenca de martensita, alguns acos com alto Mn poderiam ter o fendmeno de aumento de dureza
por deformacdo, mas em consequéncia da provavel formag¢do de maclas. Essas maclas foram
confirmadas por andlise de microscopia eletronica de transmissdao (MET) em outros estudos
(RAGHAVAN et al., 1969; ROBERTS, 1964).

Nos anos 70, Remy e Pineau (1977) estudaram acos alto Mn com baixo teor de
carbono, como ligas bindrias Fe-Mn, ternarias Fe-Mn-5Cr e Fe-Mn-0,2C e quaternérias Fe-
20Mn-4Cr-0,5C. Esse estudo revelou que tanto martensita € quanto as maclas formadas por
deformacao agem como novos obstaculos ao movimento das discordancias. Em 1981, Charles
et al. (1981) foi o primeiro a sugerir que esses acos pudessem ser utilizados em aplicagdes
criogénicas.

Desde entdo, diversas patentes foram feitas por empresas como Kobe steel, Su-
mitomo, Nippon Steel, Korean Posco Company, ThyssenKrupp Stahl Germany, entre outras
(BOUAZIZ et al., 2011), evidenciando a provével aplicacdo desses materiais em industrias
automobilisticas.

Porém, a produgdo de agos com alto teor de Mn pode ndo ser uma tarefa facil. As
ligas ferro-manganés adicionadas no processo de producdo para aumentar o teor de Mn do ago
base precisam ter baixos teores de fésforo, enxofre e nitrogénio (SCHMITT; IUNG, 2018). Além
disso, durante o processo de producao realizado a altas temperaturas, a oxidagdo é favorecida
pela presenca de manganés e, para diminuir tal efeito, silicio pode ser adicionado (GONG;
COOMAN, 2011). As tendéncias industriais para acos alto Mn de aplicagdes automobilisticas é
aumentar a resisténcia de acos alto Mn austeniticos, limitando a quantidade de Mn a 12%p e

ajustando o teor de C entre 0,4 e 0,9%p (SCHMITT; IUNG, 2018).
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Atualmente, os trabalhos publicados vao desde estudos de microsegregacao (SHEN
et al., 2020) e corrosao sob tensdo (OLUGBADE, 2020) a ultrarefino de grao austenitico (HUNG

et al., 2020), como mostrado na Figura 2.

Figura 2 — Imagens de MET mostrando o ultrarefino de grao austenitico em
aco : a)Tamanho de grdo préximo a 2 um e b) Macla de Inm de
espessura em um grao de 1,4 um
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Fonte: Hung et al. (2020)

Esses altos teores de Mn tornam o diagrama de fases Fe-Mn (Figura 3) um bom

inicio para a compreensio dessas ligas.

Figura 3 — Diagrama Fe-Mn
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E possivel notar que existe a formagio de ferrita & a altas temperaturas para valores
até aproximadamente 13% e, novamente, a partir de aproximadamente 86% de Mn. Para valores
intermedidrios entre os descritos, a liga se solidifica inteiramente com fase austenitica.

Como proposto por Schumann (1972), em relacao a condi¢des de resfriamento em
estados fora do equilibrio, no sistema Fe-Mn-C pode-se encontrar dois produtos metaestaveis

(Figura 4): martensita a’, CCC ou TCC, e martensita €, que possui estrutura cristalina HC.

Figura 4 — Diagrama de fases metaestdveis para o sistema Fe-Mn-C
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Além disso, as martensitas formadas nesses materiais podem ser atérmicas ou i1Sotér-
micas, dependentes da temperatura (DAF€ et al., 2013; SAHU et al., 2007; HAMADA et al.,
2008). Durante estudo de um aco com 1,07% C, Averbach et al. (1948) observaram uma decom-
posi¢do lenta da austenita e formagdo de martensita em temperaturas proximas a 0°C. A proposta
de Averbach et al. (1948) foi que a martensita formada era isotérmica, como consequéncia de
um efeito residual da reacdo de endurecimento desses agos.

Segundo Borgenstam er al. (1995) pode-se definir uma temperatura M, acima da
temperatura M; na qual pode existir uma nucleac¢do da fase mas ndo um crescimento. Assim, nao
se pode descartar a formacgdo de martensita isotérmica em temperaturas acima de M, na presenca
de algum mecanismo de nucleagdo eficaz. As martensitas atérmicas sao aquelas formadas apenas
quando a temperatura M; € alcancada.

Sahu et al. (2007) em um estudo com aco Fe-26Mn-0,14C (%m) mostrou que uma
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taxa menor de resfriamento permite um tempo maior para nucleacio de martensitas isotérmicas.
Enquanto taxas de resfriamento maiores as suprimem e aumentam a probabilidade de formagao
de martensitas atérmicas. Dafé ef al. (2013) em seu estudo com diferentes taxas de resfriamento
(ao forno, ao ar e na 4gua) de amostra de aco Fe-17Mn-0,006C (%m), encontrou que o volume
de martensita € foi maior em taxas de resfriamento mais lentas, levando a conclusado de que a
martensita € formada era do tipo isotérmica. Para a martensita o/, maiores taxas de resfriamento
resultaram em maior fracdo volumétrica dessa fase e a conclusado foi que essa martensita foi do
tipo atérmica.

No estudo de Sahu et al. (2007), os resultados mostram uma varia¢ao dos parametros
de rede com as diferentes taxas de resfriamento. No caso da austenita, 0 aumento do parametro
de rede ocorreu com o aumento da taxa de resfriamento. Em contrapartida, o pardmetro de rede
da martensita € diminuiu com o aumento da taxa de resfriamento e, também, aumento da fracao
dessa fase.

Uma importante conclusdo de Sahu et al. (2007) € que com o progresso da trans-
formacdo Yy — €, novas camadas de martensita € vao sendo criadas e a austenita adjacente ¢
submetida a tracao na rede para manter o volume macroscopico da amostra. O cristal de austenita
aumenta de parametro de rede devido as mudangas na rede desenvolvidas pela formacao e
crescimento de martensita €.

Muitas propriedades dos acos com altos teores de Mn podem ser explicadas em
relacdo ao seu mecanismo de aumento de plasticidade. Por exemplo, em 1984 foi evidenciada
as primeiras aplicagdes desses acos em temperaturas criogénicas (CHARLES; LUTTS, 1984)
e posteriormente descobriu-se que o mecanismo de resisténcia era um fator decisivo para essa

propriedade.

3.1.1 Mecanismos de Aumento de Resisténcia em Acos Alto Mn

Os acos com elevados teores de Mn podem ser classificados segundo seu meca-
nismo de resisténcia como agos de transformation induced plasticity / plasticidade induzida por
deformacdo (TRIP) e agos de twining induced plasticity / plasticidade induzida por maclagao
(TWIP).

Os acos TWIP possuem aumento de plasticidade devido a formagdo de maclas,
quando submetidos a deformac@o. Nos acos TRIP o efeito é devido a formacdo de fases

martensiticas por transformagdes de fases do tipo ¥y — &’ e/ou Y — €. A martensita @’ € comum
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em diversos tipos de acos, inclusive acos Fe-Ni e Fe-C, ja a martensita € é¢ formada apenas em
acos com baixa energia de falha empilhamento, com agos Fe-Cr-Ni e ligas com alto teor de Mn
(MAKI, 1990). A microestrutura dessas martensitas, dependendo do teor de elementos pode ser

de diferentes formas, como mostrado na Figura 5.

Figura 5 — Micrografias 6ticas de vérios tipos de martensitas em ligas ferrosas. (a) ripa de o’
(Fe-7%Ni-0,22%C), (b) o’ butterfly (Fe-20%Ni-0,73%C), (c) o’ em placa (225)y
(Fe-8%Cr-0,9%C), (d) a’ lenticular (Fe-29%Ni- 0,26%C), (c¢) o’ em placa fina
(Fe-31%Ni-0,23%C), (f) martensita € (Fe-24%Mn).

(b) - mi"/' ‘e
2 — . 4

~N ?
—_——

) ¥

Fonte: Maki (1990)

A martensita &’ e a martensita € aumentam a resisténcia do material devido aos
contornos de fases gerados dentro do grao austenitico. Além disso, com o aumento do teor de
carbono, a dureza dessas fases também aumenta. A formagdo dessas duas fases martensiticas
pode ocorrer tanto diretamente da transformacdo da austenita (y — o’ e/ou Y — €) quanto pode
ocorrer de forma indireta pela transformacdo Yy — € — o’, com a transformacao da fase o’ a
partir da fase € (BRACKE et al., 2007).

Esses dois mecanismos de aumento de resisténcia estdo intrisicamente conectados
com a energia de falha de empilhamento (EFE), que governa o custo energético para criar tal
defeito (BOUAZIZ et al., 2011; BYUN et al., 2004; KARAMAN et al., 2000). O cédlculo da
EFE € um parametro importante para determinar se maclagdo, transformacao martensitica ou
simplesmente o deslizamento de discordancias ocorrerdo durante a deformacdo do material

(CURTZE; KUOKKALA, 2010), como exemplificado na Figura 6.
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Figura 6 — Faixas de EFE para transformacao, maclacdo por deformacao e deslizamento de
discordancias em ligas ferrosas CFC para liga de Fe-(20-32)%Mn-Cr-C (em % p.),
ligas de Co-(15-45)%Ni-14Cr-Mo (em % p.), acos TWIP e aco Fe-18%Cr-10%Ni-C-
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Fonte: Rémy (1981)

Acredita-se que a EFE da austenita mde tem uma relagdo direta com as reagcdes de
formag¢do de martensita (BEHJATI; NAJAFIZADEH, 2011; MCGRATH et al., 2013; SATO et
al., 1989). Para acos com mais baixa EFE (< 20mJ/ m?) a rea¢do Y — € — o é mais favoravel
enquanto que agos com alta EFE (> 20mJ/ m?) a reagdo direta Y — o pode ser encontrada.

Esses mecanismos de aumento de resisténcia, causados ou por maclag¢do ou por trans-
formacdo de fases, influenciam nas propriedades do material. Para melhor compreensao dessas
transformacdes de fases ou do processo de maclacdo, é necessario compreender o mecanismo de

escorregamento da fase made em acos alto Mn, a austenita.

3.2 Escorregamento em Cristais CFC

Os planos e direcdes de escorregamento sdo aqueles em que preferencialmente
ocorre o deslizamento em um cristal e possuem propriedades cristalograficas intrinsecas. De
forma geral, os planos e direcdes de escorregamento sdo aqueles que possuem as mais altas

densidades planares e lineares, respectivamente. Em cristais hexagonais, o deslizamento ocorre
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com frequéncia no plano basal, {0001}, em dire¢des (1120). Em cristais CCC, ocorre em
diregdes (111) com planos ndo totalmente definidos em escala macroscdpica, e para cristais CFC
o deslizamento ocorre nos planos {111} nas dire¢des (110).Cristais CFC possuem quatro planos
{111} com trés dire¢des (110) e, portanto, possuem doze sistemas de escorregamento do tipo
{111}(110) (HULL; BACON, 2011).

Para o escorregamento acontecer, € necessario um cisalhamento na rede cristalina
(Figura 7). Como consequéncia desse cisalhamento, a superficie do cristal fica na forma de
degraus. Além disso, € possivel relacionar a tensdo normal macroscpica aplicada (¢ = %) com
a tensao necessdria para o cisalhamento (7) pela equagdo 3.2.

Figura 7 — Esquemadtico de escorregamento em
um cristal

Normal ao plano

de escorregamento

Direg¢do de
Escorregamento

Fonte: Autoria prépria

‘Cz%-COS(})-COS/l (3.2)

Onde cos ¢ - cos A formam o chamado fator de Schmid.

Além disso, para o escorregamento acontecer € necessario que discordancias se
movimentem nesses planos e direcdes de alta densidade. Em cristais CFC, como a austenita nos
acos, ndo necessariamente os semi-planos extras {110} que formam as discordancias perfeitas
estdo imediatamente adjacentes (Figura 8). Se estiverem separadas, a discordancia perfeita
formara duas discordancias parciais (HULL; BACON, 2011). Dentre elas, as mais comuns

nesses cristais sdo as parciais de Shockley e as parciais de Frank. As primeiras estdo mais
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associadas ao escorregamento de cristais CFC. Os vetores de Burgers relacionados as parciais de

Shockley estdo mostrados na equagdo 3.3.

Figura 8 — Unica discorddncia em aresta % -[110] em cristal cdbico de
face centrada
T [111]

BABABABABABA

[172]

Plano de
Deslizamento

(111)

B A B A B A B A B A Vetor de Burgers

1/2[110]
Fonte: adaptado de Hull e Bacon (2011)

1 1 | R
§-<110> :6'<2H>+6'<121> (3.3)

Para cada um dos quatro planos {111} existem trés diregdes (110) e trés dire¢des

(112). Para o plano (111), isso pode ser visto na equacéo 3.4.

| Q- 1 1 -

5 [110) = 2 -[211]+ 2 -[121]

1 1 1 —

51101 = = 211]+ 2 -[112] (3.4)
S-0T] = ¢ (121] 4 £ -T2

De forma geométrica, podemos ver todas as discordincias principais e parciais
de Shockley no tetraedro de Thompson para este sistema de escorregamento (Figura 9). O
tetraedro de Thompson € uma forma geométrica mais simples e conveniente de descrever todas
as discordancias totais e parciais presentes no cristal. Para isso, os quatro planos {111} estdo

mostrados dentro do cristal cuibico, formando um tetraedro ABCD, e sdo representados de forma
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2D pelo tridngulo maior. cada tridangulo menor (ADC, ABC, CBD, ABD) representa um plano
((111),(111),(111) € (111)) e, dentro dele, estdo especificadas as dire¢des das discordancias

principais e parciais.

Figura 9 — Tetraedro de Thompson para o sistema de escor-
regamento de um cristal CFC

D <011 C 110> D
Fonte: Cai et al. (2004)

Esses planos e direcdes sdo de extremo interesse para as transformacdes martensiticas

advindas de cristais CFC.

3.3 A Transformac¢do Martensitica

A martensita é formada por uma transformacgao adifusional, isto €, os movimentos
atoOmicos para tal envolvem distancias menores do que o tamanho do reticulado. O parame-
tro fundamental para que a transformacao martensitica ocorra é que a mudanca de forma na
transformacao adifusional deixe um plano de deformacao invariante (BHADESHIA, 2006).

Entao, € de se esperar que a martensita formada e a austenita fase-mae possuam
relacdes cristalograficas entre si. A fase formada também possui caracteristicas de alta resisténcia
mecanica, pela concentracao de discordancias devido a transformacao.

Existem muitas caracteristicas conhecidas de fases martensiticas que, nem sempre,
sao verdadeiras para todas as martensitas conhecidas. Bhadeshia (2006) mostra um resumo de

algumas caracteristicas de martensitas formadas em diversos materiais que podem confrontar o
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que conhecemos (Tabela 1).

Tabela 1 — A temperatura inicial de transformacao martensitica e sua respectiva dureza
Vickers para martensita formadas em diversos materiais

Composicao Mi (K) | Dureza (HV)
ZrO2 1200 1000
Fe-31Ni-0,23C 83 300
Fe-34Ni-0,22C <4 250
Fe-3Mn-2Si-0,4C | 493 600
Cu-15Al 253 200

Fonte: adaptado de Bhadeshia (2006)

Como mostrado na Tabela 1, a fase martensitica pode se formar em diversos materiais,
além do aco. Podem ter sua temperatura de inicio de transformagdo tao alta quanto 1200 K para
Zr(O; ou tdo baixa que ocorra abaixo de 4 K para a liga de Fe-34Ni-0.22C.

Outro erro comum ¢ acreditar que a martensita formada terd dureza elevada, o que
pode, dependendo do material, ser uma afirmacdo falsa ou verdadeira. Geralmente, para materiais
que possuem um teor de carbono considerdvel em sua composi¢io, a martensita terd dureza
elevada, como para a liga de Fe-3Mn-2Si-0.4C que possui dureza de 600 HV. Para os que nao
possuem esse elemento, a martensita terd dureza baixa, como, por exemplo, a liga de Cu-15Al
que possui dureza de 200 HV.

Muitos estudos tentaram compreender e formular como ocorre a transformagao

martensitica de forma geral. Esses estudos estdao resumidos nas proximas secoes.
3.3.1 Relagoes de Orientacdo

As relacdes de orientagdo sdo encontradas em uma transformacao de fases, deforma-
¢do ou em experimentos de recristalizacio e, geralmente, ndo sdo randomicas. Este fato indica
que existem relacdes de orientacdo principais que reduzem a energia de interface e, consequente-
mente, a energia de ativagdo para nucleacdo. Portanto, os niicleos orientados dessa forma teriam
mais facilidade de crescer.

Nas transformagoes de fase, a deformacdo deve ser do tipo que minimiza a energia de
deformacio da rede. De todas as deformacdes possiveis, apenas algumas podem satisfazer este
critério de energia de deformac¢do minima. Novamente, isso levaria a uma relagdo de orientagao
ndo aleatdria observada.

A transformacdo da fase martensitica ocorre de forma adifusional e, portanto, existem
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relacdes de orientacdo cristalografica entre autenita-mae e martensita. Existem orientagdes bem
conhecidas pela comunidade académica sobre transformag@o martensitica.

A martensita € € o produto da transformacdo de fases da austenita, com cristal CFC,
em um cristal hexagonal. Essas duas fases se diferenciam a partir de um plano de empacotamento
(LECROISEY; PINEAU, 1972) e, de acordo com a relac@o de orienta¢ao de Shoji-Nishyama
(S-N), os planos (111)y sdo paralelos aos planos (0001). As variantes da martensita £ sdo
formadas em diferentes planos {111}, e possuem uma relagdo de rotagdo de eixo de 70.53° no
< 101 > // < 1120 >, como descrita pela equacdo 3.5. No caso da martensita £ formada em
torno de maclas de recozimento da fase 7y, a orientacao ideal angular deve estar em torno de

38.94° no eixo < 1120 > (TASAKI et al., 2019).

{111},][{001},
<101 >,|| < 1120 >

(3.5)

As relagOes de orientagdo podem ser visualizadas nas figuras de polos referentes
as respectivas fases. A Figura 10 mostra um mapa de orientacdo da austenita (Figura 10a) e
da martensita € (Figura 10b), assim como as figuras de polos correspondentes a relagdo Shoji-
Nishiyama (Figura 10c). A figura de polos (111) da austenita tem um ponto em comum com
a figura de polos (0001) da martensita. Além disso, os pontos ligeiramente deformados na
figura de polos da austenita sugerem uma intensa deformacgdo por escorregamento nos graos
austeniticos.

O perfil de misorientation mostrado na Figura 10d pode ser descrito como um
angulo na qual a rede € rotacionada em torno de um eixo comum em relag¢do ao primeiro ponto
(RANDLE, 2001). O perfil de misorientation da austenita (linha 1 na Figura 10a e Figura 10d)

segundo Eskandari et al. (2018b) representa um perfil seno-cosseno.
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Figura 10 — Andlise de EBSD para uma amostra deformada a 900°C: a) mapa de orien-
tacdo da austenita, b) mapa de orientacdo da martensita € com austenita em
cinza, c¢) andlise da figura de polos da austenita e martensita e d) perfil de
misorientation paralelo a dire¢do marcada
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Fonte: adaptado de Eskandari et al. (2018b)
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As relagdes de orientacdo entre austenita e martensita &’ (CCC) podem ser de Bain,
Kurdjumov-Sachs (KURDJUMOW; SACHS, 1930), Nishiyama-Wasserman (NISHIYAMA,
1934) e Greninger-Troiano (G-T). Essas relacdes estdo descritas na Tabela 2. Para atender as
condi¢des de paralelismo mostradas pelas relacdes de orientacdo, existem algumas possibilidades
de arranjo entre os dois cristais das fases mae e produto que sao chamadas de variantes.

As relagdes de orientacdo também possuem correspondéncia com a morfologia das
martensitas formadas. Como mostrado na Figura 5, a martensita o’ pode existir em ligas ferrosas
em diversas morfologias: placa, borboleta, lenticular e placa fina. Dentre estas, a morfologia de

placas é a mais comum em agos comerciais.
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Tabela 2 — Principais relagdes de orientagao entre CFC e CCC

Relacdo de | Correspondéncia Numero Total de
Orientacao Variantes

Ban | Dl e s, |

K5 {<1(1)Hyly{|?<l 11}1061 >e | 2

N-W iligyljl?il()}lal >q | 12

o1 i ot s | 12

Fonte: adaptado de Butrén-Guillén et al. (1997)

Esta morfologia pode ainda, ser subdividida em outras classificacdes de acordo com
a escala proposta (Figura 11). Segundo Morito et al. (2006), em uma escala mais grosseira, o
grao de austenita se divide em diversos pacotes, cada um contendo blocos paralelos. Cada bloco
¢ subdividido em ripas estreitas, com largura de ordem submicrométrica.

Em termos cristalograficos, os pacotes sdo o grupo de ripas com mesmo plano de
hédbito enquanto os blocos sdo o grupo de ripas com a mesma orientagao cristalografica (MORITO
et al., 2003). Além disso, segundo Morito ef al. (2003) em um certo pacote, as ripas possuem a

mesma relacao de planos paralelos entre planos empacotados.

Figura 11 — Hierarquia da microestrutura de uma martensita
em placas

Pacote
50/ Fronteira do bloco
4

Bloco

Fronteira do bloco

Fonte: adaptado de Kitahara et al. (2006)
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Considerando a orientacdo K-S apresentada, existem 24 variantes possiveis. Entao,
de acordo com a morfologia da martensita, podem existir até quatro diferentes pacotes crista-
lograficos em um grdo de austenita. Dentro do pacote, existe a possibilidade de seis diferentes
variantes existirem com diferentes relacdes de paralelismo entre dire¢cdes, mas com a mesma
relacdo de paralelismo entre planos empacotados (MORITO et al., 2003). A Figura 12 mostra as
possiveis variantes formadas dentro de um tnico pacote.

Figura 12 — Esquematico das orientag¢des das variantes K-S
em um pacote de martensita

O11) e’ .
[T1T_Ia7‘ Variante 6

”‘ 571/];1' Variante 5 OXQ
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2
2
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EERIS VI Variante 1

[T11]o ‘ Variante 2

Fonte: adaptado de Morito et al. (2003)

Além disso, o teor de carbono presente na liga também influencia a morfologia da
martensita. Morito et al. (2003) em seu estudo de ligas Fe-C, encontrou que o aumento do
teor de carbono (0,0026% para 0,61%) diminui o tamanho dos blocos e pacotes. Para ligas de
baixo carbono, os pacotes sdo maiores e mais desenvolvidos e os blocos podem ser constituidos
de grupos de variantes. Para ligas de alto carbono, os pacotes s@o mais finos e os blocos sdo

constituidos de uma unica variante, como mostrado na Figura 13.
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Figura 13 — Esquematico da morfologia da martensita para uma liga
Fe-C com a) baixo carbono (0-0,4% C)e b) alto carbono
(0,6%C)

(a)

Ripas com 2 variantes com
pequena desorientacao

Fronteira do bloco

Pacote

Bloco

Ripas com uma unica
variante

Fronteira do bloco

Pacote

Fonte: adaptado de Morito et al. (2003)

Alguns estudos ja mostraram inconsisténcias entre as relacdes de orientacdo -
o’ tedricas e os dados experimentais. Em relacdo a isso, estudos anteriores (NOLZE, 2004)
provaram que a relacao entre essas fases € irracional.

Nao existe uma descricdo de linha invariante nas teorias de relacao de orientacdo, ou
seja, ndo existe a formagdo de um plano de habito na transformacdo de fases. Portanto, essas
teorias como Unica forma de descrever as transformacdes martensiticas estdo incompletas.

De acordo com Bhadeshia (1987), existe uma maneira simples para explicar o porqué
que apenas uma deformac¢do de Bain ndo consegue descrever uma linha invariante. Na Figura
14 pode-se notar que a deformacao de Bain associada com uma rotac@o de corpo rigido pode
descrever esse fendmeno.

Considerando os cristais de austenita e de martensita como volumes esféricos (Figura

14a), apenas a deformacdo de Bain transforma o cristal de austenita em uma elipsoide (Figura
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14b). Existem linhas sem distor¢do apds a deformacdo aplicada (a’b’ e ¢’d’) comparada com a
anterior a deformacao (ab e cd). Entretanto, elas estdo rotacionadas entre si. Apds uma rotacao

de corpo rigido (Figura 14c), as linhas se coincidem e sdo sem rotacao e sem distor¢ao.

Figura 14 — Esquemdtico mostrando a) cristais de austenita e martensita como
esferas, b) cristal de austenita apds a deformacao de Bain e c¢) formacao
de linha invariante apds a combina¢do da deformacdo de Bain com
rotacdo de corpo rigido.

a,

A

(@) (b) ()

Fonte: Bhadeshia (2006)

A deformacdo de Bain e a rotagdo de corpo rigido podem ser descritas matemati-
camente como matrizes quadradas de ordem trés. Portanto, representando a deformacgao de
Bain como (FBF) e a rotagdo de corpo rigido como (FJF), pode-se encontrar a deformacao de

transformacao (do inglé€s, transformation strain) (FSF) pela equacao 3.6.

(FSF) = (FBF) - (FJF) (3.6)

Entretanto, a deformag¢ao de Bain associada a uma rotacao de corpo rigido nao
descreve, por exemplo, o porqué das relacdes de orientacao serem irracionais. Para isto, existe

uma teoria mais complexa.
3.3.2 A Teoria Fenomenolégica da Transformagdo Martensitica

A principal caracteristica da transformacdo de fase da martensita é a deformagao,
que em escala macroscdpica tem as caracteristicas de uma deformacao de plano invariante. A

deformacdo de volume (do inglés, shape deformation), representada pela matriz (FPF), pode ser
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fatorada (equacdo 3.7) em termos de sua magnitude "m", um vetor de deslocamento unitdrio d e

a normal unitdria p, também conhecida como plano de hébito.

(FPF) = I+m|F:d)(p;F) (3.7)

Para a reacdo y — €, a deformacao de transformacgdo ¢ a mesma que a deformacao
de volume (FPF). Mas esse ndo € o caso para a transformagdo Y — a’. Entretanto, a deformagio
(FPF) que acontece na martensita CCC € experimentalmente uma deformacio de plano invariante.

Combinando a deformagdo de Bain, representada pela matriz (FBF), com uma
rotacdo de corpo rigido, representada pela matriz (FJF), o resultado é uma deformacao de
linha invariante. Matematicamente, a deformacdo de linha invariante pode ser fatorada em
duas deformacdes de plano invariante. Se considerarmos duas deformagdes de plano invariante

homogéneas, (FQF) e (FPF), teremos a equagédo 3.8.

(FSF) = (FPF)(FQF) (3.8)

Da equacdo 3.6, temos:

(FSF) = (FBF)(FJF) (3.9)

Entdo, comparando a equacdo 3.8 com a equacdo 3.9:

(FSF) = (FPF)(FQF) = (FBF)(FJF) (3.10)

Isolando (FPF), teremos a equacgdo 3.11:

(FPF) = (FBF)(FJF)(FQF)™" (3.11)

Para que a transformagdo martensitica ocorra com a formagao de um plano invariante,
a partir da equacao 3.11, pode-se perceber que serd necessaria uma deformagao de Bain seguida
de uma rotagdo de corpo rigido e outra deformacao de plano invariante.

Agora, vamos analisar o que cada uma dessas deformagdes causa na estrutura dos
cristais e na transformag@o martensitica em si. A Figura 15 resume esses fendmenos e resulta na

transformacdo completa da austenita em martensita.
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Figura 15 — Ilustracdo esquematica da teoria fenomenoldgica da transformac¢ao martensitica:
a) cristal de austenita, b) apds uma deformag¢do de plano invariante, c)apds duas
deformacdes de plano invariante, d) apds maclagem e e)ap6s deslizamento de planos
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X X
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Fronteira
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Martensita Y X' Martensita Y
maclada deslizada
d) e)

Forma macroscépica correta, estrutura correta
Fonte: adaptada de Bhadeshia (2006)

Na Figura 15a, tem-se o cristal de austenita mde. Quando ocorre a transformacao
martensitica, é necessario a formagao de um plano invariante. Aplicando essa deformacao na
estrutura da austenita (Figura 15b), o resultado € uma estrutura cristalografica correta mas com
forma errada.

Aplicando uma outra deformagao de plano invariante (Figura 15c¢), a intersecao
dessas duas deformacgdes € uma linha invariante e o resultado € a martensita com uma forma
errada. Como conseguiu-se a estrutura da martensita, € necessario agora uma deformacao que
nao modifique a estrutura cristalografica. Esta deformacgao pode ser conseguida através de maclas
(Figura 15d) ou deslizamento de planos (Figura 15e).

Entdo, tudo esté correto e a transformagdo martensitica pode ser explicada cientifi-
camente. Essa teoria ¢ denominada de Teoria Fenomenoldgica da Transformacao Martensitica
(TFTM) e através dela pode-se notar o porqué:

a. Da formacdo da linha invariante na transformacao martensitica;
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b. Os planos de hébito sdo irracionais, ja que sao uma média dos planos de macla ou
de deslizamento;

c. Dentro de estruturas martensiticas podem-se encontrar maclas e discordancias
como subestruturas, como mostrado na Figura 16.

Figura 16 — Martensita com maclas formadas em sua subestrutura. Imagem de
microscopia de transmissdo de alta resolucao

Fonte: Zhang et al. (2016)

3.4 Textura Cristalografica e Selecao de Variantes

Materiais policristalinos sao constituidos de vérios cristais separados uns dos outros
por fronteiras denominadas contornos de grao. A orienta¢cdo de cada grao em relac@o aos eixos
da amostra, na grande maioria dos materiais encontrados naturalmente, ndo € aleatdria. Para este
caso, existe, entdo, orientagcdes cristalogréficas preferenciais predominantes na amostra. Isso
significa dizer que o material em questdo possui textura cristalogréfica. Para aqueles materiais
em que a orientacao dos graos € aleatoria, o material ndo possui textura. Um esquematico dessa
representacio pode ser visto na Figura 17.

As orientagdes cristalograficas comumente sdo representadas a partir de figuras de
polos. Estas figuras sdo projecdes estereograficas que mostram a distribui¢do de determinadas

direcdes cristalogréficas de determinados planos dos graos que constituem o material.
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Figura 17 — Esquematico relacionando a orientacdo dos graos com a textura dos materiais: a)
material com textura e b) material sem textura

Fonte: Bunge (1982a)

A posi¢do de um polo na projecdo pode ser descrita em termos de dois angulos
(HANSEN et al., 1978): o descreve o polo azimutal, onde oo = 0 € o polo norte da esfera, e 3
caracteriza a rotacdo em torno do eixo polar, como mostrado na Figura 18.

Figura 18 — Esquemdtico mostrando a orientagdo do plano basal (0001) de uma estrutura hexa-
gonal

North
pole

Reference
direction

Fonte: Engler e Randle (2009)

Para representar direcdes cristalograficas, os eixos da amostra sdo comumente esco-
lhidos como referéncia (Figura 19). Assim, por exemplo, para uma amostra laminada, o« = 0
¢ escolhido para a normal direction / dire¢ao normal (ND) e 8 = 0 € escolhido para a rolling

direction / dire¢ao de laminagdo (RD) (BOWEN, 1990; BUNGE, 1982a).
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Figura 19 — Representacdo dos polos {100} de um cristal cibico em uma projegio estereografica:
a) Cristal em uma esfera, b) proje¢do dos polos {100} no plano equatorial e c) figura
de polo {100} e a representacéo de o e 8 para o plano {100}

ND

(a)

Fonte: Engler e Randle (2009)

Além das figuras de polos, pode-se representar textura cristalogréfica pela orientation
distribution function / fung¢do de distribui¢do de orientacdes cristalograficas (FDOC), sendo
uma descricdo mais completa da textura dos materiais. Através da FDOC sdo calculadas as
densidades de probabilidades de se encontrar orienta¢des {hkl}{(uvw) dos graos da amostra em
um espago tridimensional. Para uma amostra sem textura, essa probabilidade deve ser igual a
unidade.

Na FDOC a orientacao do cristal € representado por trés rotacdes consecutivas, que
constituem os angulos de Euler. Esses angulos de Euler podem ser pensados como um conjunto
minimo de rota¢des para uma transformacgdo de coordenadas entre cristal e amostra, ou seja, 0s
angulos de Euler descrevem a transformacgao do sistema de referéncia do cristal para a amostra
ou vice-versa. As convengOes mais utilizadas para descrever os angulos de Euler sao as definidas
por Roe (1965), representada pelo conjunto de dngulo {¥,®, P} e Bunge (1982b), representada
pelo conjunto {¢@;, P, > }. A equivaléncia entre essas duas nota¢des estd mostrada na equagdo

3.12.

y/ y/
01 = Y+ E cI)Bunge =0 ¢ = q)Roe - E (312)

Neste estudo, seguiu-se a convencao de Bunge. A partir dessa convengdo, as trés
rotacdes podem ser definidas como (ENGLER; RANDLE, 2009):

1. ¢; em torno da direcdo normal ND, o que transforma a transverse direction / direcao

transversal (7D) em TD’ e a direcao de laminagdo RD em RD’;
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2. @ em torno do eixo RD’ (nova orientacdo alcancada apds a transformagdo causada por
?1);
3. ¢ em torno de ND”(nova orientacdo alcancada apds transformacio causada por @i,
seguida de P)
Ap6s essa transformacio, as coordenadas da amostra (RD, TD e ND) coincidem com
as coordenadas do cristal ([001], [010] e [100]), como mostrada na Figura 20. Esse conjunto de
angulos também pode ser representados matematicamente por uma matriz quadrada de ordem 3,

que serd especificada na secdo 4.2.3 da metodologia.

Figura 20 — Esquematico mostrando as trés rotacdes na convencao de
Bunge a partir das quais as coordenadas da amostra coinci-
dem com as coordenadas do cristal

oo g ND

2
///’—_— -/ Ve
P // \\
Al N
RD %\ [010]
\
(Pl 3 \
[100]
Ve
RD" ¢ D

TD
Fonte: Engler e Randle (2009)

Devido a simetria dos cristais, esses angulos podem ser definidos em faixas menores
que um circulo trigonométrico completo. Para o caso mais geral, o cristal triclinico, esses angulos
sao definidos na faixa de 0° < @1, ¢, < 360° e 0° < d < 180°. Cristais com alguma simetria
afetam a faixa angular de @, por exemplo para cristais hexagonais 0° < ¢ < 60°.

As FDOC’s podem ser calculadas a partir de figura de polos obtidas por difragdo de
raios-X ou por EBSD. Ela € representada por secdes de ¢, constante e pode ser comparada com
abacos (Figura 21). Para cristais cibicos, em geral, utilizam-se secdes de ¢, = 45° dos dbacos

pois normalmente contém a maioria ou todas as orientacdes de interesse.
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Figura 21 — Abaco da se¢io de ¢» = 45° mostrando as po-
sicdes das principais orientagoes.
@, 90°
= ®— v
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Fonte: Humphreys e Hatherly (2004)

Alguns componentes de textura adquiriram nomes e simbolos, pela frequéncia em
que sdo encontrados nos materiais. Para cristais CFC laminados, a Tabela 3 mostra essas
principais componentes e seus angulos de Euler. Considerando compressao uniaxial desses
cristais, a textura pode ser descrita, de forma geral, como uma fibra (110), para cristais CFC com

baixa EFE componentes (111) também podem aparecer (HUMPHREYS; HATHERLY, 2004).

Tabela 3 — Componentes de textura em metais CFC laminados

Nome Simbolo | Plano | Direcdo | ¢;1(°) | ©(°) | ¢2(°)
Goss G | {o11}| (100) | O | 45 | 90
Brass B | {o11}| (211) | 35 | 45 | 90
S S {123} | (364) 59 37 63
Cobre C {112} | (111) 90 35 45
Cubo - {001} | (100) 0 0 0
Cubo girado - {o11} | (110) | 90 | o | 45

Fonte: adptada de Humphreys e Hatherly (2004)

3.4.1 Selecdo de Variantes

Discutido as convengdes utilizadas para representar os cristais, suas texturas cristalo-
gréficas e as transformacdes de fases entre austenita e martensita, estamos aptos para compreender
o conceito de selegdo de variantes. Para as transformagdes de fases resultando nas martensitas o/’
e € existem sistemas de escorregamento preferenciais na austenita-mae. Como visto nas secoes

anteriores, € necessario a formacao de um plano de hébito para as transformagdes martensiticas
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ocorrerem. Resgatando a equacgdo 3.7, pode-se notar que a deformagdo de volume que governa

essas transformacoes € definida por planos (p) e direcdes (d) cristalograficas preferenciais.

(FPF) =1+m[F;d)(p;F) (3.7)

Entdo, podem-se encontrar solugdes cristalograficas que atendem a equagdo 3.7 e
que estdo relacionadas aos sistemas cristalinos. Para a transformagdo ¥ — o’ podem existir
até 24 variantes de martensita em cada grao, e orientacao, de austenita (Figura 22). Ja para a

transformagdo Y — €, podem existir até 12 variantes de martensita € para cada grdo de austenita.

Figura 22 — Representacdo esquematica da orientacao inicial da fase-mae (hexdgo-
nos), variantes de Bain (tridngulos) e variantes KS (circulos)

Fonte: Butrén-Guillén et al. (1997)

Entretanto, dependendo da orientacdo inicial do cristal da fase-mae e do esfor¢o que
for aplicado, nem todas as variantes de martensita podem aparecer. Para esse fendmeno, da-se o
nome de selecdo de variantes. Existem diversos modelos matematicos para a previsao da sele¢do
de variantes, que serdo descritos a seguir.

1. Taylor-Bishop-Hill: Taylor (1938) se baseou em encontrar os sistemas de deslizamento
em um cristal que podem produzir uma mudanga de forma com o menor gasto de energia.
Neste caso, ndo importa se existe um estado de tensdo que poderia ativar fisicamente
os sistemas de escorregamento. Bishop e Hill (1951) simplificaram o método de Taylor
e sugeriram uma alternativa equivalente a este método. Nele o estado de tensdo para
provocar um incremento de deformagdo é aquele que maximiza a energia no material pela

aplicacdo de tensdo. Viana (2014) estudou este modelo aplicado na selecdo de variantes
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em acos Maraging 350, que apresentou bons resultados para amostras comprimidas abaixo
do limite de escoamento e também em deformacdes plasticas com menores deformagdes.
. Patel-Cohen: Neste modelo, Patel e Cohen (1953) calculam a energia de interacdo para
a formacgdo da martensita a partir da tensdo macroscépica aplicada. Os angulos entre
a direcdo da tensdo aplicada e o plano de héabito e o plano normal sdo diferentes para
cada variante, assim, as energias calculadas também serdo diferentes. Nesse modelo,
energias positivas significam variantes selecionadas enquanto energias negativas significam
variantes nao selecionadas. Na secdo 4.2.3 da metodologia, esse modelo serd detalhado
matematicamente.

. Humbert: O modelo desenvolvido por Humbert et al. (2007) calcula a energia para
cada variante seguindo os mesmos principios de Patel e Cohen (1953). Neste modelo, a
transformagdo y — € foi matematicamente descrita. Para o caso da martensita o', o modelo
segue dois passos, considerando que essa martensita € formada a partir y — € — «’. As
variantes de martensita € selecionadas sdo aquelas com mais alta energia, considerando
um fator de 10%. O modelo de dois passos foi abandonado para prever as variantes da
martensita ¢, ja que era mais trabalhoso e resultava em variantes iguais as consideradas
na transformacgdo y — o, proposta por Patel-Cohen. Porém, este modelo pode ainda ser
utilizado para prever as variantes da martensita €.

Outros modelos também sao possiveis para a simulac@o da selecdo de variantes. Os

modelos aplicados nesta tese foram o Patel-Cohen para martensita &’e Humbert para martensita

€. Kundu e Bhadeshia (2007) mostraram que esses dois modelos diferem por um fator de 0,5

J/mol na energia de interacdo e preveem as mesmas variantes para martensita ¢’. Esses modelos

estdo descritos matematicamente na metodologia.



51

4 MATERIAIS E METODOS

4.1 Materiais

Os materiais como recebidos possuem composi¢des quimicas com alto teor de Mn,
porém em diferentes propor¢des. A primeira etapa foi a escolha das composi¢des a serem
analisadas, de acordo com a possivel formacao de fases, através do grafico de Schumann (1972).
Foram escolhidas quatro composic¢des distintas (Figura 23), com baixo teor de carbono, para
serem analisadas diferentes transformagdes martensiticas e maclacdo. Portanto, diferentes

martensitas (¢’ e €) sdo esperadas.

Figura 23 — Diagrama de Schumann modificado mostrando as faixas de composi¢des escolhidas.
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Fonte: Adaptado de (SCHUMANN, 1972)

A composi¢ao quimica do materiais estd mostrada na Tabela 4. Os materiais foram
fabricados e doados em barras fundidas pela Fundicao de Aco Inox (FAI).

Os materiais recebidos tiveram baixo teor de carbono, com altera¢des entre 0,15 e
0,20 %pC. Além disso, as porcentagens de Mn foram alteradas entre, aproximadamente, 5 %p
Mn a 29 %pMn, de forma que cada composicdo estivesse em uma regido diferente do grafico de
(SCHUMANN, 1972). Porcentagens baixas de Si, Cr e Ni também foram encontradas.

Em relacdo as composicdes, a Liga 4 (5Mn-0,15C) pode ser considerada um ago
ligado com Mn, em que o Mn desempenha papel de elemento de liga mas nao causa mudangas

drésticas nas propriedades mecanicas.
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A liga 3 (11 Mn-0,2C) possui teor de Mn préxima ao da liga Hadfield, uma das
primeiras ligas de alto teor de Mn utilizadas e que, possui alta endurecibilidade e alta ductilidade.
Porém, o aco Hadfield possui teor de C mais elevado.

A liga 2 possui um teor mais elevado de Mn (20Mn-0,15C) com possivel transforma-
cdo em martensita €. Por fim, a liga 1 (29Mn-0.15C) possui o maior teor de Mn e é esperado que
esse aco seja TWIP e possua, a temperatura ambiente, austenita estdvel com formacao de maclas

por deformacao.

Tabela 4 — Composi¢do quimica dos materiais recebidos de alto teor de
Mn

Composi¢ao quimica (% p)
Mn C Si Ni Cr | Fe
Ligal | 29,00 | 0,15 | 0,4 0,2 | 0,45 | Bal.
Liga?2 | 20,00 | 0,15 | 0,22 | 0,22 | 0,35 | Bal.
Liga3 | 10,80 | 0,20 | 0,07 | 0,07 | 0,16 | Bal.
Liga4 | 4,35 | 0,15 | 0,007 | 0,05 | 0,10 | Bal.

Fonte: autoria prépria




4.2 Metodologia

A metodologia do trabalho foi dividida em etapas, como mostrada no fluxograma da

Figura 24.

Figura 24 — Fluxograma da Metodologia
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Como mostrado na Figura 24, a primeira etapa, que esteve presente durante todo

0 processo, foi de revisdo sistemdtica da literatura. A partir dai, o trabalho se dividiu em

duas grandes secOes: uma primeira, que envolveu caracterizagdo das amostras, ensaios de

compressao e andlise das amostras apds compressdo, € uma segunda de desenvolvimento,

avaliacdo comparativa e aplicagdo dos programas de selecdo de variantes. Nos proximos itens

desta tese, estas se¢Oes estao explicadas em relacdo ao método utilizado.

4.2.1 Caracterizagdo Inicial

Os materiais como recebidos foram caracterizados segundo sua microestrutura e

textura cristalografica. A caracterizacdo foi realizada através de microscopia 6ptica (MO),

microscopia eletronica de varredura (MEV) com auxilio da técnica de electron backscatter



54

diffraction / difragdo de elétron retroespalhado (EBSD), e difracdo de raios-X (DRX).

Inicialmente, os materiais foram cortados em amostras, lixados e polidos. O poli-
mento eletrolitico foi realizado na Lectropol 5 da Struers, com eletrdlito de 10% &4cido perclérico
e 90% de 4cido acético, tensdo de 10 V e tempo de 300 s. A temperatura do polimento ficou em
torno de 22°C a 25°C. A corrente se manteve constante em 0,15 A. O reagente utilizado para
ataque por imersao foi Nital 2% para as andlises microestruturais.

As difragdes de raios-X foram realizadas utilizando radiacao de Co-Ka (A = 1.7902
A) com 40 kV e 45 mA. Todas as medicdes foram feitas utilizando um difratdmetro da PANalyti-
cal®, modelo X’Pert Pro, com um passo de 0.02° e um intervalo angular de 45-120° com um
monocromador. Foi utilizada uma fenda divergente de 2° e uma fenda receptora de 1,5 mm.
Para tratamento de dados, foi utilizado o programa da PANalytical®, X’Pert HighScore. O
refinamento Rietveld foi realizado pelo software GSAS.

EBSD foi realizado em um microscopio de field emission gun / canhdo de emissao
de campo (FEG), FEI modelo Quanta 450, operando com uma voltagem de 20kV, tilt angle de
70°, distancia de trabalho de 12 mm e horizontal field width / comprimento do campo horizontal
(HFW) de 50um ou 150um. Para as andlises, além da preparacdo metalogréfica usual, foi
realizado um polimento final em silica coloidal com 0.04 nm.

Ainda na caracterizac@o das amostras como recebidas, foram realizados estudos de
dilatometria para estimar a temperatura de inicio de transformac@o martensitica (Mi) para cada
liga com Mn. As amostras foram retiradas na direcdo transversal e usinadas em cilindros vazados
com 10 mm de altura, 4 mm de diametro externo e 2 mm de didmetro interno (Figura 25).

Todos os ensaios de dilatometria foram realizados em um dilatometro BAHR DIL
805 A/D com termopar do tipo S da Escola Politécnica na Universidade de Sao Paulo. As rampas
de aquecimento e de resfriamento foram de 5 °C/s e a temperatura de tratamento foi de 800 °C,
como mostrado na Figura 26. A temperatura de 800 °C foi escolhida por ser uma temperatura de
austenitizac@o para todas as amostras.

Textura cristalogrifica pode ser induzida de vérias formas. Neste trabalho, a fim
de definir as regides elastica e plastica para cada liga, todas foram submetidas a ensaio de
compressao a quente até a regido pléstica, nas mesmas condi¢des dos ensaios posteriores, com

compressao a 500 °C apds austenitizagao.
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Figura 25 — Esquematico das dimensdes da peca para ensaio de dilatometria: a) vista
isométrica, e b) vista lateral e c) vista superior. Escala 10:1. Medidas em mm
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Fonte: Autoria prépria

Figura 26 — Ciclo térmico medido no ensaio de dilatometria
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Fonte: Autoria prépria

Definida a regido eldstica, os materiais foram aquecidos acima da temperatura de
austenitizacdo, 800 °C, mantidos por 5 min, resfriados a uma temperatura acima da M; (500
°C) e comprimidos na fase eldstica. A deformacao eléstica foi utilizada para deformar a fase
austenitica e a fase produto (martensita) foi transformada a partir da fase mae comprimida.

Portanto, essa compressao foi mantida até o resfriamento a temperaturas inferiores a temperatura
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de fim de transformac@o martensitica (My) de cada liga ou a temperatura ambiente, o que
acontecer primeiro.

As amostras utilizadas para os ensaios de compressao possuiram dimensoes de 10
mm de altura, 10 mm de comprimento e 5 mm de espessura, aproximadamente. A tensdo de
compressao imposta nas amostras foi de 50 MPa. Foi utilizado um equipamento de ensaio
universal EMIC de até 100 kN de for¢a com forno acoplado.

ApOs os ensaios de compressao, as amostras foram cortadas a meia altura para
andlise de forma a descartar regides que pudessem sofrer com uma for¢a nao homogénea e com
0 atrito com a maquina do ensaio (regides proximas a superficie em contato).

As amostras apds ensaio de compressdo foram caracterizadas segundo sua microtex-
tura seguindo a metodologia j4 descrita anteriormente. A selecdo de variantes seguiu o modelo

de Patel-Cohen e o modelo de Humbert.
4.2.2 Notacao e Convengoes para Cdlculos de Variantes

Nesta tese, serd utilizada a notag@o usada por Bhadeshia (1987) para defini¢ao das
matrizes, vetores e bases. Os exemplos aqui indicados, estdo melhor detalhados no livro citado.
Os vetores estdo indicados em negrito.

Inicialmente, para a defini¢do de vetores, é necessdrio a defini¢cdo de uma base para
descrever nosso sistema de referéncia. No caso das transformagdes martensiticas, € conveniente
escolher o sistema de referéncia como vetores ortonormais (mutuamente perpendiculares entre
si e unitatios) ag, a; e a3 que pertencem a célula CFC da austenita (Figura 27). A magnitude
desses vetores € igual ao pardmetro de rede ay da austenita.

O conjunto de vetores aj, a; e a3 definidos é uma base vetorial e serd simbolizada
pela letra maitscula A. Dessa forma, um vetor u, também mostrado na Figura 27, pode ser

definido em termos de A, pela equacdo 4.1.

(u;A) = (u1u2u3) == (111) (4-1)

Quando a representacdo de u € de um vetor linha. Para um vetor coluna, u pode ser

definido em termos de A como na equacao 4.2.

[A;u] = [u1u2u3] = [111] (4-2)



57

Figura 27 — Cristal CFC (austenita) e o sistema de referén-
cia {aj,ay,a3}. Circulos roxos representam os
atomos no cristal

a;

Fonte: Autoria prépria

O vetor coluna [A;u] pode ser transformado no vetor linha (u;A) pela aplicacdo da
transposta.

Definindo a notagdo para vetores e base, agora podemos compreender a notacao
de mudancga de base. Considerando duas bases distintas A e B e um vetor u, uma mudanca de
coordenadas da base A para a base B em termos de u é dada por uma matriz (BJA).

Por exemplo, considerando [A;u] = [111] e [B;u] = [021] e, ainda, a base A formada
pelos vetores ay, a, e as, € a base B formada pelos vetores by, b, e b3, temos que a transformacao

de u em relacdo as bases pode ser feita como na equagao 4.3.

a; = 1b; +1by + 1b3 a) = —1b; + 1by + Obs a3 =0b; +0by + 1b3 4.3)

Na forma matricial, podemos representar a equacgdo 4.3 pela equacao 4.4.

1 10
(ajaxa3z) = (bibob3) x | 1 1 0 (4.4)
0 01

A matriz apresentada na equagdo 4.4 é a matriz de mudanca de base (BJA). Entio,
(BJA) representa a transformagdo de coordenadas da base de origem A para a base B. O contrério,

a transformagdo de coordenadas da base B para a base A, é conseguido pela inversa de (BJA),
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com notacdo (AJB). O vetor coluna [A;u], inicialmente na base A, pode ser escrito na base B

através da equacao 4.5.

[B;u] = (BJA)[A;u] (4.5)

De forma anéloga, [B;u] pode ser escrito na base A pela equacao 4.6.

[A;u] = (AJB)[B;u] (4.6)

Para o vetor linha (u;A) definido na base A, a transformacao para a base B se da pela

equacao 4.7.

(u;B) = (w;A)(AJ'B) 4.7)

Onde (AJ'B) é a matriz transposta a (BJA). De forma anéloga, o vetor linha (u;B)

pode ser escrito na base B pela equacao 4.8.

(u;A) = (u; B)(BJ'A) (4.8)

Onde (BJ'A) é a inversa de (AJ'B). Como as bases A e B s3o ortogonais, a matriz de
transformacao € uma matriz ortogonal, que possui propriedades bem definidas. Por exemplo, sua
transposta deve ser igual a sua inversa.

Em relagdo a transformagdo martensitica ¥ — o', uma deformag¢do homogénea
transforma o cristal da austenita (CFC) no cristal na martensita @’ (CCC). Essa deformacio
homogénea é definida através de uma matriz, por exemplo (ASA).Como essa matriz ndo envolve
mudanca de base, o mesmo simbolo da base A esté escrito nos dois lados da matriz S. Portanto,

podemos representar uma deformacdo homogénea de um vetor [A;u] pela equacdo 4.9.

[A;v] = (ASA)[A;u] (4.9)

A equag@o 4.9 converte o vetor [A;u] no vetor [A; V], ainda referenciado na base A. A
diferenca entre a aplicacdo da matriz (BJA) e (ASA) pode ser melhor compreendida pela Figura

28.
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Figura 28 — Diferenca entre mudanca de coordenadas e ma-
triz de deformac¢@o homogénea

(BJA) (ASA)

Fonte: Bhadeshia (1987)

Como exemplo, para a transformagdo martensitica Y — o, a deformac¢do homogénea

¢ dada pela deformacdo de Bain, descrita na equacdo 4.10.

v25E 00
(ASA)=1| o0 \/E‘;—j 0 (4.10)
0 0 g

Onde aq representa o pardmetro de rede da martensita @’ e ay o pardmetro de rede
da austenita.

A partir dessas defini¢cdes, o modelo de selecdo de variantes pode ser descrito.
4.2.3 Modelo de Selecdo de Variantes

Foram escritos trés codigos em linguagem Python para descrever o modelo de sele¢do
de variantes: matrizJ, matrizG e Variantes. Os resultados dos dois primeiros cédigos foram
utilizados como dados de entrada para o ultimo cédigo. O cdédigo de sele¢do de variantes para
martensita ¢’ ja existia (KUNDU, 2007) e estava disponivel em FORTRAN em c6digo aberto
no site "https://www.phase-trans.msm.cam.ac.uk.". Esse cédigo foi reescrito em Python, uma
linguagem mais atual.

MatrizJ € um programa em python para calcular a matriz de transformacao entre as
fases martensita &’ e austenita. A partir deste codigo € possivel extrair os planos de habito e
as deformagdes desses planos que serdo utilizados no Variantes. Além disso adicionando-se a
matriz de correspondéncia entre as fases foi possivel calcular a matriz de transformagao, que
também serd usada como dado de entrada no programa Variantes.

A matriz de correspondéncia, por definicdo, € aquela que representa os vetores
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representativos da fase produto formados a partir da deformacgado de vetores correspondentes na
fase-mae. Geralmente, essa matriz pode ser construida por simples inspecao ja que suas colunas
sdo formadas por nimeros racionais na base da fase-produto apds uma deformagdo dos vetores
na base da fase-mae.
Na transformagdo Yy — «’, a deformacdo de Bain produz uma deformacdo do cristal

da austenita da seguinte forma:

* [100]y é deformado para [110]4;

* [010], é deformado para [110]4;

* [001]y é deformado para [001];

Portanto, a matriz de correspondéncia dessa transformagdo (aCYy) estd apresentada

na equacao 4.11.

110
(acy)=1|1 1 0 4.11)
00 I

O esquemadtico do programa aqui descrito esta representado na Figura 29. A metodo-
logia para estes cdlculos e exemplos estd descrita no livro de (BHADESHIA, 1987). Os dados
de entrada foram os parametros de rede das duas fases.

Considerando a transformacdo entre CFC(austenita) e CCC(martensita ), foi consi-
derado que a transformacao entre estas fases ocorre através de uma deformagio de Bain (FBF)
combinada com uma rotag¢@o de corpo rigido (FJF), que deixa uma invariant line strain / linha
de deformagdo invariante (/LS). Como ja mencionado na se¢do 3.3.2 do capitulo de Revisao
Bibliogréfica, essa € a forma matematicamente correta de descrever a matriz de deformacao
(FSF), porém a transformacao real entre austenita CFC e martensita CCC € através de uma
deformacao de plano invariante.

Entretanto, a linha de deformacao invariante (ILS) pode ser dividida em duas de-
formagdes de planos invariantes, resultando nas matrizes (FPF) e (FQF). Em resumo, a

transformacao para martensita CCC pode ser expressa através da equagdo 4.12.

(FSF) = (FBF)(FJF) = (FPF)(FQF) (4.12)

Como mencionado, o cédigo MatrizJ tem como dados de saida a matriz de transfor-

macao entre as fases, os planos de hébito e as deformacdes. Porém esse gera apenas os dados
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Figura 29 — Esquematico para o cdédigo MatrizJ

Parametros de
Rede

FE— T—

Deformacao
de Bain (FBF)

T

Vetores que
descrevem a

deformacéo

Matriz de
Deformacao (FSF)

Matriz de
Correspondéncia

A
Plano de Habito :
Matriz de
Transformacao
y
Deformacgoes

Fonte: Autoria prépria

para a primeira variante (por exemplo, M). Com o objetivo de obter os resultados para todas as
variantes, o primeiro resultado foi multiplicado pela matriz de simetria (77) de cada uma das
variantes, como descrito pela equagdo 4.13. Estas matrizes de simetria estdo relacionadas a cada
cristal, que possui um niimero finito de simetria. Para o sistema cubico existem 24 matrizes e

para o hexagonal existem 12.

M=Ti.M (4.13)

Como descrito na secdo 3.3.2 da revisdo bibliogréfica, a transformagao martensitica
em € € atingida por uma unica deformacgdo de plano invariante. Como consequéncia, o plano
de habito € racional (equacao 4.14). Essa transformagdo ocorre por uma parcial de Shockley
a/6(112) a cada dois planos {111},. Existem trés possiveis dire¢des (112) para cada plano
{111}. Consequentemente, 12 possiveis variantes podem acontecer. Entdo, os planos de hébito
e suas respectivas deformacodes ja sdo conhecidos e o algoritmo € simplificado. Neste caso, o

codigo Matriz] ndo € necessério.

(FSF) = (FPF) (4.14)
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O cédigo MatrixG calcula a matriz de orientag@o entre o cristal € a amostra a partir
dos angulos de Euler (definicao de Bunge) experimentais da austenita obtidos por EBSD ou
recalculados a partir de uma reconstru¢do da fase-mae. Essa reconstrucdo, caso utilizada, foi
feita de duas formas para comparacgdo: utilizando o programa ARPGE e o c6digo aberto em
Matlab, com o toolbox Mtex.

ARPGE € um programa para reconstru¢do dos graos da fase mae, determinar sua
orientagdo e textura, identificar suas variantes e estabelecer métodos estatisticos para melhor
compreensao da selecdo de variantes. Este foi utilizado para calcular os angulos de Euler em
materiais que nao tinham austenita em temperatura ambiente. Os cdlculos foram realizados a

partir do mapa de EBSD experimental. Alguns exemplos estdo mostrados na Figura 30.

Figura 30 — Aco martensitico com nenhuma austenita residual: a) mapa
de orientacdo da martensita e b) austenita reconstruida

Fonte: (CAYRON, 2008)

Entdo, com os angulos de Euler da austenita-mae (medidos experimentalmente ou
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reconstruidos), a matriz de orientacdo (G) para a fase austenitica pode ser calculada através de

trés rotacdes, mostrado na equacdo 4.18.

cos(¢1)  sin(¢1) O
8o = | —sin(¢1) cos(¢1) 0 (4.15)
0 0 1
1 0 0
8= 10 cos(®) sin(P) (4.16)
0 —sin(®) cos(P)
cos(¢p) sin(¢p) O
8¢, = | —sin(¢n) cos(¢) O (4.17)
0 0 1
G =g¢, 80" 8¢, (4.18)

A matriz de orientacio para a fase martensita &’ (¢Ga) foi calculada multiplicando a
matriz de orientacdo da austenita pela respectiva matriz de transformacdo entre as fases (equagao

4.19). Entdo, todas as variantes da martensita ¢’ puderam ser calculadas (Figura 31).

(aGa) = (yGy) - (al7) (4.19)
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Figura 31 — Esquematico do c6digo MatrizG
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Fonte: autoria prépria

Os resultados dos codigos MatrizG e MatrizJ foram utilizados como dados de entrada
para o cddigo Variantes. Este codigo utiliza o modelo de Patel-Cohen (PATEL; COHEN, 1953)
para calcular a selecdo de variantes em uma transformacao de fases entre austenita e martensita.

Se uma determinada tensdo for aplicada em um plano (04 ), seus componentes podem
ser calculados. Figura 32 mostra a decomposicao de uma tensdo 04 em termos da tensdo normal
(on) e tensdo cisalhante (7). O vetor d € a direcdo onde a tensdo de cisalhamento € aplicada.

Figura 32 — Esquemadtico dos componentes de uma tensao
aplicada

(o}

N O (applied tensile stress)

Fonte: (KUNDU, 2007)

A energia de interacao (U), um resultado que pode ser estimado através da tensao
aplicada, pode ser calculada (equacdo 4.20) a partir da tensdo de cisalhamento, paralela ao plano
de habito, e da tensdo normal, perpendicular ao plano de hébito, e suas respectivas deformagdes:

6 and €.

U= (1.8)+(c.€) (4.20)
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Uma energia U positiva significa que a variante calculada da martensita é favorecida
pela tensdo aplicada. Assim como, valores de U negativos significam que a variante ndo é
favoravel. Os angulos de Euler para cada variante foram calculados e os resultados serdo
mostrados em termos de sua projecao estereografica. Entdo, a figura de pdlos tedrica serd
comparada com a experimental.

O modelo de Patel-Cohen foi utilizado para martensita o¢’. Humbert et al. (2007), de
forma similar a Patel-Cohen, desenvolveu um modelo para analisar a formac¢do de martensita
o a partir da transformacdo Y — € — a’. Nos dois modelos, a tensdo macroscépica € uniaxial.

Entdo o tensor de tensio fica simplificado a equacao 4.21.

011 0 0
=10 00 4.21)
0 00

Onde o7 pode ser positivo ou negativo dependendo se a tensdo for de tragdo ou

compressao, respectivamente. Para a martensita €, a deformacao associada a transformacao €

dada pela equagdo 4.22.
1
1 0 7
D" =101 0 (4.22)
0 0 1
O tensor de deformacdo pode ser calculado pela equacao 4.23
1 T
8:5(D+D ) (4.23)

onde D’ é a matriz transposta de D. Segundo Humbert et al. (2007), a anélise da
simetria do cristal da fase-mae e da fase-produto neste caso mostra que apenas quatro variantes
distintas podem existir. Cada uma delas, pode ser formada por trés diferentes tensores de

deformacdo. Para o caso do referencial da amostra, esses tensores estao mostrados na Tabela 5.



Tabela 5 — Quatro possiveis variantes formadas na transformagdo y — €
e suas respectivas matrizes de deformacao

Variante Sistema de Escorregamento Deformacao
—4 -1 —1

(-1-1-D[-1-12] -1 2 2

V1 -1 2 2
2 -1 2
(11D[-211] o (1 —4 1)

2 -1 2

2 -2 1
(111D)[1-21] - (2 2 1)

1 -1 —4

2 1 -
(1-1D[1-12] e —1)

V2 -2 -1 2
—4 1 1
-111)[-1-21] w12

1 22

2 -2 1

(-111)[211] al-2 2 -1

1 -1 —4

2 1 2

(11-1)[112] w1 -4 -1

V3 -2 -1 2
—4 1 1

(-1-1D)[-121] w1 2

1 22

—4 -1 1

(-1-11)[2-11] s -1 2 -2

1 -2 2

2 -2 —1

(-11-D[-112] a -2 2 -1

V4 -1 1 -4
2 1 2

(1-11)[121] s (1 -4 1

2 1 2

—4 1 -1

(1-1D[-2-11] a1 2 =2

-1 =2 2

Fonte: adaptado de Humbert ez al. (2007)
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O préximo passo € deixar os tensores de tensdo e de deformagdo no mesmo refe-
rencial. Humbert et al. (2007) utilizaram o referencial da amostra e, entdo, transformaram o
tensor de deformacao para este referencial. Para a transformacgdo y — € o referencial do cristal
tem vantagens ao ser utilizado, pois simplifica o equacionamento, como mostrado por Marechal
(2011). Entao, utilizaremos x = (112),, z = (111)y e y = x x z. Neste referencial, o tensor de

deformacgdo y — € é simplificado para um cisalhamento puro, como mostrado na equacgdo 4.24.

1
3 0 O
€= 0 0 O (4.24)
1
0 O RVG

A energia de interacdo, antes calculada pela equacgao 4.20, pode agora ser simplificada

para a equacdo 4.25. No modelo de Humbert, um fator de 0.5 € adicionado ao célculo da energia.

1
UZE'GH'SB'WL (4.25)

Onde m € o fator de Schmid para o sistema de deslizamento {111} (112),.
Segundo Humbert et al. (2007), apenas as variantes com energias mais altas serdo
as selecionadas, utilizando uma tolerancia de 10% para os valores de U, ou seja, um fator de

severidade na selec¢do de variantes de 0,9. Este fator foi utilizado nesta tese.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados estao divididos em duas grandes secoes:
* Sec¢do 5.1: Caracterizacdo, Compressao e Andlise das Amostras;
* Secdo 5.2: Desenvolvimento, Avaliagdo Comparativa e Aplicacdo dos Programas de
Selecao de Variantes.

Secdo 5.1 sdo os resultados e discussdes principais para a caracterizacdo do material
como recebido e apds ensaio de compressdo. Andlise das fases, calculo da EFE e das temperaturas
de transformagdes martensiticas, bem como andlise de imagem e o estudo da relacdo de orienta¢ao
estdo presentes nesta se¢ao.

Secdo 5.2 apresenta as principais dificuldades, cdlculos comparativos e a aplicacio
dos programas desenvolvidos nesta tese para acos com alto Mn na presenca de transformacdes

martensiticas.

5.1 Caracterizacio, Compressao e Analise das Amostras
5.1.1 Caracterizagcdo dos Materiais Como Recebidos

Inicialmente, as amostras recebidas foram caracterizadas por microscopia dptica e
eletronica e DRX. Os resultados da difragdo de raios-X estdo mostrada na Figura 33. A liga 3
foi refinada pelo método Rietveld e os picos dos planos para as fases foram comparados para as
outras ligas.

Alguns picos nao estdo identificados na Figura 33, porém sdo convolugdes de dois
outros picos: 89° e 90° sdo {220}y e {110}, respectivamente; 111 ° e 112 ° sdo {311}y, {112},
respectivamente. Por fim, o pico em 115 © é referente ao {201 }.

Foi observado que a amostra com maior teor de Mn e a com menor teor de Mn
possuem divergéncias em relacdo ao previsto por Schuman. Assim, a liga 4 que deveria possuir
austenita além de martensita @’, possui apenas a martensita. A liga 1, que deveria ser totalmente
austenitica, possui austenita e martensita €.

E de se esperar que existam algumas diferencas nas microestruturas esperadas das
ligas em relacdo ao proposto por Schuman. Ja que o ultimo propds um experimento em ligas

terndrias (Fe-C-Mn) e as ligas recebidas possuem teores, ainda que baixos, de Si, Ni e Cr.
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Figura 33 — DRX das amostras como recebidas: a) Liga 1 (29Mn-0.15C) e Liga 2 (20Mn-0.15C),
b) Liga 3 (11Mn-0.2C) e Liga 4 (5Mn-0.15C)
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Fonte: autoria prépria
De modo a facilitar a compreensao e reiterar o que foi mostrado pelos resultados
de difracdo de raios-X, a energia de falha de empilhamento para cada liga foi calculada pelo
modelo termodinamico. A metodologia para tal calculo foi descrita por Ribamar et al. (2020).

Os resultados estao resumidos na Tabela 6, junto com as fases encontradas por DRX.
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Tabela 6 — Energia de Falha de Empilhamento (EFE) calculada e fases
encontradas para as ligas como recebidas

EFE (mJ/ m?) | Previsdo pela EFE Fases (DRX)
Liga 1 16,42 macla + Martensita € Martensita € + austenita
Liga 2 0,51 Martensita € Martensita € + austenita
Liga 3 -13,06 Martensita € Martensita € + Martensita o’ + austenita
Liga 4 -25,08 Martensita € Martensita o’

Fonte: autoria prépria

Segundo Pramanik et al. (2018) o mecanismo de deformacdo de acos com alto teor
de Mn ¢ explicado pela acomodacao da deformacdo na fase austenitica pela dissociacao das
discordancias em parciais de Shockley, gerando falhas de empilhamento que, consequentemente,
formardo maclas e/ou martensita €. No caso desse materiais, a maclacdo ou a formacao de
martensita € ocorre em planos (111)y sucessivos ou alternados (BRACKE et al., 2007).

As temperaturas de inicio de transformagao martensiticas (Mi) foram calculadas
para as duas fases, segundo equacdes propostas na literatura que utilizam a composi¢cao quimica
como base de cdlculo. Para a martensita € utilizou-se a equacdo proposta para agos com alto teor

de Mn de Yang et al. (2012) (equacdo 5.1).

M;e(K) =576 — 489 - (%pC) — 9,1 (%pMn) — 17,6 - (%pNi) — 9,2 - (%pCr)
+21,3-(%pAl) +4,1-(%pSi) — 19,4 - (%pMo) — 1 - (%pCo) (5.1)
—41,3-(%pCu) —50- (%pNb) — 86 - (%pTi) —4- (%pV) — 13- (%pW)

A temperatura de inicio de transformacao para a martensita ¢’ também foi calculada,

mas segundo a equagdo 5.2 empirica proposta por Mahieu et al. (2002).

M;a/(C) =539 —423- (%pC) —30.4- (%pMn) — 7.5 (%pSi) + 30 - (%pAl) (5.2)
Os resultados das temperaturas estdo na Tabela 7.

Tabela 7 — Temperaturas de Inicio de Transformacao Martensitica calcu-

ladas
M;e (K) | M;e (OC) Mo (OC)
Liga 1 232 41 <273
Liga 2 314 41 -134
Liga 3 377 104 125
Liga 4 - - 343

Fonte: autoria prépria
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Para a liga 4 (5Mn-0,15C), com menor teor de Mn, a temperatura de inicio de
transformac@o martensitica € ndo foi calculada, ja que na férmula de Yang et al. (2012) é
necessdrio um minimo de 11 %p Mn.

Por meio das temperaturas de inicio de transformacao, nota-se que a liga 1 (29Mn-
0.15C) ndo deve possuir martensita, caso o resfriamento nao seja feito a temperaturas negativas (
-41 °C para martensita €). Esse resultado € esperado para martensita isotérmica, que se diferencia
das transformacdes atérmicas por ser dependente do tempo. Para amostras em um ciclo de
resfriamento continuo ou submetidas a deformagdes, é possivel encontrar martensitas atérmicas,
formadas pela indugdo de deformacdes. Dafé et al. (2013) em estudo realizado em ligas Fe-
17Mn-0,06C mostraram que mesmo em amostras como fundidas, apesar do resfriamento lento,
ainda foi possivel produzir tensdo residual devido a contra¢do durante a solidificacao da liga.

Para a liga 2 (20Mn-0.15C), a temperatura M;€ estd acima da temperatura ambiente e
M; o’ estd bem abaixo dela. Portanto, € de se esperar que esta liga em condic¢des de resfriamento
até a temperatura ambiente apresente apenas martensita €.

No caso da liga 3 (11Mn-0.2C) , as duas temperaturas M;€ e M; ¢’ estdo acima da
temperatura ambiente. Portanto, apresentardo as duas martensitas a temperatura ambiente. Por
fim, a liga 4 (5Mn-0.15C) deve possuir apenas martensita &’ em temperatura ambiente.

Com o auxilio das técnicas de microscopia e difracdo de elétrons retroespalhados,
uma caracterizacao mais detalhada foi realizada. O contraste de banda mostrada nas Figura
34b e Figura 36b estd relacionado a qualidade do padrao de difra¢do de Kikuchi encontrado na
amostra (BAEK et al., 2020). O padrao da base de dados é comparado com o padrdo de difracio
medido experimentalmente e quanto mais préximos sdo, mais clara a regido aparece no mapa de
contraste de banda. Baek et al. (2020) mostrou, em seu estudo de um ago martensitico/bainitico,
a possibilidade de diferenciar fases através da andlise de contraste de banda. A Figura 34 mostra

os resultados para a liga 1 (29Mn-0.15C), com mais alto teor de Mn.
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Figura 34 — Caracterizagc@o microestrutural da Liga 1: a) Imagem de elétrons secundérios,
b) Contraste de banda e c) identificag@o de fases por EBSD

Austenita y

- Martensita €

Fonte: autoria prépria

Na Figura 34a pode-se notar o contorno do grao austenitico e um certo relevo dentro
dele, mostrando que possivelmente existem duas fases distintas. A Figura 34c evidencia a
presenca das fases austenita e martensita €, em que a martensita se formou em forma de placas
em diversas regides do grio austenitico. A Figura 34b mostra o contraste de banda durante a
andlise em que dentro do grao central, o contraste de banda mostra um bom resultado.

A Figura 35 mostra a caracteriza¢do por microscopia Optica da liga 2 (20Mn-0,15C).

Figura 35 — Caracterizagdo microestrutural da Liga 2: a) e b) mostram regides distintas da
amostra com presenca de martensita €

a) b)

Fonte: autoria prépria
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A Liga 2 possuiu uma estrutura bifasica composta de austenita e martensita £. E
possivel notar regides de martensita € com diferentes tamanhos de placas. A Figura 36 mostra a
caracterizacao microestrutural para a liga 3 (11Mn-0.2C).

Figura 36 — Caracterizacdo microestrutural da Liga 3: a) Imagem de elétrons secundarios, b)
Contraste de banda e c¢) identificacio de fases por EBSD

ND

TD

c)

Fonte: autoria prépria

A imagem de elétrons secunddrios (Figura 36a) apresentou uma martensita com
regides de diferentes relevos, apresentando inicialmente uma morfologia proxima de martensita
em placas. O contraste de banda se mostrou bom na maioria das regides analisadas, Figura
36b. Pela caracterizacdo microestrutural, a liga 3 apresentou as fases austenita e martensita €
(Figura 36¢), ndo aparecendo martensita ’. A martensita &’ pode estar presente na amostra em
regides de tamanho muito pequeno, sendo de dificil localizag¢do. Bracke et al. (2007) analisando
amostras Fe-18Mn-0,25C-0,04N mostrou regides de ilhas de martensita o’ na intersecdo de duas
placas de martensita &, apenas detectdveis por microscopia eletronica de transmissdo. Essas ilhas
foram formadas a partir da deformacdo da martensita €.

Uma imagem mais detalhada da liga 3 d4 uma melhor visualizacdo da morfologia da

martensita €, resultado presente na Figura 37.



74

Figura 37 — Caracterizagao microestrutural da Liga 3: a) Imagem de elétrons secundarios
ressaltando a martensita € e b) detalhe da martensita €

o 52 I = Y~

a) ) ”\ b)
Fonte: autoria prépria

Na Figura 37 pode-se notar a morfologia da martensita € ja encontrada por Maki
(1990). Essa morfologia evidencia nos sistemas de deslizamento da estrutura mae (austenita),
direcdes principais de cisalhamento na qual a martensita se formou.

A Figura 38 mostra a caracterizacao microestrutural para a Liga 4 (SMn-0.15C).

Figura 38 — Caracterizacdo microestrutural da Liga 4: a) Imagem por MO, b) Imagem de
elétrons secundérios

Fonte: autoria prépria

Os resultados de caracterizacdo microestrutural da liga 4 mostraram que essa amostra
¢ composta apenas da fase martensita a’, assim como visto no resultado de DRX para essa liga.

Ainda para caracterizar as amostras como recebidas, os ensaios de dilatometria
foram realizados de forma a confirmar as temperaturas de transi¢ao de fases. Os resultados estao
mostrados na Figura 39.

Em relacdo a variacdo de volume que ocorre na mudanca de fases, € de se esperar que
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Figura 39 — Dilatagao relativa no resfriamento
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Fonte: autoria prépria

entre uma transformacao de austenita para martensita @’ no resfriamento ocorra uma expansao
devido a modificacdo de estrutura cristalina CFC — CCC (ANDRES et al., 2002).

Durante a transformacao de fases de austenita para martensita € (CFC — HC),
dependendo da relacdo entre os parametros de rede c/a, pode ocorrer uma expansao, contragao
ou nenhuma modificacdo no volume, como mostrado no apéndice A.

A partir do ensaio de dilatometria, a temperatura Mi foi calculada pelo método

das tangentes. Nesse método, as tangentes as curvas sio calculadas e a intersecdo € o valor

aproximado da Mi. Os resultados estdo na Tabela 8.

Tabela 8 — Temperaturas de Inicio de Transformac¢ao Martensitica por

Dilatometria
M;e(°C) | M/ (°C)
Liga 1 - -
Liga 2 100 -
Liga 3 135 -
Liga 4 - 355

Fonte: autoria prépria

No estudo Cotes et al. (1998), analisando diversas composi¢Oes de ligas Fe-Mn-
Si e a transformac¢do CFC — HC por dilatometria, algumas ligas ndo mostraram nenhuma

transformacao estrutural e em temperaturas proximas a 390 4+ 20 K (116 +20°C), uma mudanca
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na curva € notada devido a ordem/desordem ferromagnética da austenita. Essa temperatura na
qual existe uma mudanga do magnetismo da austenita é conhecida como temperatura Néel.

A Figura 40, apresentada no trabalho de Choi er al. (2020), mostra a variagao da
temperatura Néel (7Ty) e da temperatura M; para diversas composi¢des de Mn. Nesta curva,
uma importante contribuicdo é que existem duas regides distintas: a regido I (até 22%p Mn),
em que a transformacgdo martensitica inicia antes da mudanc¢a de magnetismo da austenita, e a
regido II (acima de 22%p Mn), em que a transformagdo martensitica inicia apds a mudanga de

magnetismo da austenita.

Figura 40 — Variagdo da temperatura Néel (7)) € M; com a concentracido de Mn para
ligas bindrias Fe-Mn. Os simbolos Yp, Y4F € €p representam austenita
paramagnética, austenita antiferromagnética e martensita € paramagné-
tica, respectivamente. As linhas verticais em vermelho representam as
composi¢des aproximadas estudadas neste trabalho
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Fonte: adaptada de Choi et al. (2020)

Comparando os resultados da revisao feita por Choi et al. (2020) com os desta tese,
para a Liga 1 tem-se Ty = 150°C e M; = 0°C, para a Liga 2 as duas temperaturas Ty e M;
estdo proximas de 80°C e para a Liga 3, de forma estimada, tem-se Ty = 20°C e M; = 170°C.
Dessa forma, para a Liga 1, a pequena varia¢do no comprimento obtida na dilatometria pode ser
resultado da mudanca de magnetismo da austenita, enquanto para as outras ligas, sao de fato, as

temperaturas de inicio de transformag¢do martensitica.
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Além disso, as temperaturas de inicio de transformac¢ao martensitica também ficaram
proximas aos célculos feitos pelas equacdes, com diferencas de =50°C. Essa diferenca pode ser
explicada por fatores que as equagdes ndo levam em conta, como taxa de resfriamento e tamanho
de grao.

As temperaturas de transformagdo A; e A também foram medidas (Figura 41) e os

resultados estdao na Tabela 9.

Figura 41 — Dilatacao relativa no aquecimento
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Fonte: autoria prépria

Tabela 9 — Temperaturas de inicio de austenitizagdo, no aquecimento,
por dilatometria

AiS(OC) AfE(oC) AiOC/(OC) AfOC/(OC)
Liga 1 130 160 - -
Liga 2 180 260
Liga 3 220 250 550 710
Liga 4 - - 670 780

Fonte: autoria prépria

As faixas de temperatura de transformacao austenitica das ligas que contém mar-

tensita € sdo bem baixas quando comparadas a liga 4, que s6 possui martensita o. Li et al.
(2010), estudando a reversdao da martensita € em uma liga Fe-22Mn-0,376C deformada a frio,

encontrou temperaturas de inicio e final de transformagao austenitica como 180 °C e 370 °C,
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respectivamente. Além disso, a modificacdo na taxa de aquecimento ndo alterou essas temperatu-
ras, consequentemente, essa transformacao acontece de forma adifusional pelo mecanismo de
cisalhamento (LEEM et al., 2001).

Em um aco Fe-12Mn, Kim et al. (2014) encontraram 170 °C e 355 °C como tempera-
turas A; e Ay para martensita €, respectivamente e 475 °C e 665 °C para A; e Ay para martensita
o, respectivamente. Portanto, nessa liga, com composicdo préxima a liga 3 (11Mn-0,2C) desse
estudo, a martensita € se transforma primeiro, no aquecimento, em austenita e logo apds, ocorre

a transformacgdo o0 — 7.
5.1.2 Caracterizacio das Amostras Comprimidas

Todas as amostras forma submetidas a ensaio de compressdo no regime eldstico
em temperatura superior a temperatura de austenitizacdo e mantidas com esse esforco até a
temperatura ambiente.

A liga 1 (29Mn-0,15C), apds ensaio, se manteve com estrutura austenitica, sem
transformacdo de fases ou formacao de maclas. A Figura 42a mostra o resultado da andlise de

EBSD. Ja na liga 4 (5Mn-0,15C), houve uma transformagao total Y — o’ (Figura 42b).

Figura 42 — Imagem de contraste de banda e angulos de Euler para: a) Liga 1 (29Mn-0,15C) e
b) Liga 4 (5Mn-0,15C))
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Fonte: autoria prépria

Aliga 2 (20Mn-0,15C), apds compressao, apresentou uma estrutura bifasica contendo
austenita e martensita € (Figura 43a). Ja a liga 3 (11Mn-0,2C) apresentou austenita, martensita €

e martensita o’ apds compressdo (Figura 43b). Na Figura 43, o mapa de fases mostra em amarelo,
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austenita, em vermelho, martensita €, e em turquesa, martensita o’.

Figura 43 — Mapa de fases com os respectivos indices de indexagdo para: a) Liga 2
(20Mn-0,15C) e b) Liga 3 (11Mn-0,2C)
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Fonte: autoria prépria

Para a liga 2, a indexag¢do atingiu 91 %, onde 45% foi de austenita e 46% de
martensita €. Ja a liga 3, a indexacdo atingiu 92 %, onde 20% foi de austenita, 61% de martensita
€ e 11% de martensita o¢’.

Ainda nas ligas 2 e 3, a Kernel average misorientation / desorientacdo média de
Kernel (KAM) foi analisada para a fase austenitica e estd na Figura 44. A andlise de KAM ¢é
definida como o angulo médio da desorientagc@o (misorientation) entre um ponto no EBSD e seus
vizinhos préximos a uma certa distancia (CALCAGNOTTO et al., 2011). Portanto, o angulo
KAM ¢ fortemente dependente da disténcia selecionada. Nas andlises desta tese, angulos acima
de 5° de desorientag@o foram desprezados.

As duas ligas possuiram uma quantidade grande de martensita transformada. En-
tretanto, graos menores da Liga 2 possuiram quantidades menores de martensita € formada
principalmente no centro dos graos, nao atingindo os contornos (como marcado pelas setas
vermelhas da Figura 44a). Estudos mostram que grdos menores e com altos gradientes de
orientacdo podem dificultar o crescimento da martensita €.

Wang et al. (2013) estudando uma liga TRIP de alto teor de Mn e baixo carbono,
Fe-18Mn-3Si-2A1-0,005C (%p), deformada a quente, obtiveram formacdo de martensita quando
a diferenca de orientacdo foi pequena (1,6° a 2,3°) enquanto préximo aos contornos de grao
com alto gradiente (2,8° a 4,7°), a formacdo foi dificultada. Eskandari et al. (2018a) em um

estudo com alto Mn, Fe-0,07-18Mn-2Si-2Al (% p) acharam resultados em concordancia com
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Figura 44 — Mapa de contraste de banda e KAM para a fase austenitica da a) Liga 2 (20Mn-
0,15C), b) Liga 3 (11Mn-0,2C) e c) histograma
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Fonte: autoria prépria

Wang et al. (2013). Nesse estudo, regides no centro dos graos possuiram mais baixo gradiente
de orientagdo (0,2° a 1,3°) enquanto préximo aos contornos de grio o gradiente foi maior (1,5° a
3,3°), dificultando o crescimento de martensita €.

Os resultados encontrados para a Liga 2 (Figura 44a) estdo em concordancia com os
mostrados na literatura (ESKANDARI et al., 2018a; WANG et al., 2013). Nesta liga, o gradiente
de orientag¢@o no centro dos graos marcados estio entre 0,30° e 1,15° enquanto préximo aos
contornos estdo entre 0,6° e 2,68°. Além disso, no grido central, que obteve grande quantidade de
martensita € transformada, o gradiente de orientacao ficou entre 0,3° e 1,13°.Para a Liga 3, o
contorno de grao com maior gradiente de orientagao ficou por volta de 0,30° entre 1,7°.

Os tragos de planos {111} de deslizamento e os fatores de Schmid para austenita nas
ligas 2 e 3 estdao mostrados na Figura 45. Para isso, os fatores de Schmid foram calculados para
o sistema {111}(110) da austenita e os tracos foram escolhidos apenas os similares as placas de

martensita €.
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Figura 45 — Tragos dos planos de deslizamento {111} e fatores de Schmid para: a)
Liga 2 (20Mn-0,15C) e b) Liga 3 (11Mn-0,2C); Martensita € em cinza e
martensita o em branco.
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Fonte: autoria prépria

Em relagao aos fatores de Schmid, em geral os graos de austenita da Liga 2 possuiram
maiores valores em comparagdo aos graos da Liga 3, para as regides analisadas. Os tragos de
planos de deslizamento simulados para a austenita mae coincidiram com as placas de martensita
€ formadas para as duas ligas.

Na liga 2 (Figura 45a), o grao analisado anteriormente com alto gradiente de orienta-
¢do possui um alto fator de Schmid, valor de 0,49. Porém, apenas uma fina placa de martensita é
encontrada. Provavelmente, o gradiente de orienta¢do nesse caso foi uma barreira maior ao cres-
cimento da martensita, mesmo a austenita prévia possuindo uma tendéncia ao escorregamento,
evidenciada pelo fator de Schmid.

Outra andlise importante diz respeito ao mean angle deviation / desvio médio de

angulo (MAD) para cada regido analisada. Um padrao de qualidade aceitdavel para EBSD deve ter
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MAD menor que 1. Nas simulacdes de selecao de variantes, foram utilizadas MAD em torno de
0,5 de forma a assegurar a qualidade dos dados analisados. A Figura 46 mostra os histogramas
de MAD para cada mapa mostrado.

Figura 46 — Histograma de MAD para: a) Liga 1 (29Mn-0,15C) , b) Liga 2 (20Mn-
0,15C), ¢) Liga 3 (11Mn-0,2C) e d) Liga 4 (5Mn-0,15C)
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Fonte: autoria prépria

5.1.3 Estudo da Relacdo de Orientacdo

As relagdes de orientagdo entre martensitas e a austenita-mae sao de grande impor-
tancia no estudo da cristalografia dessas fases. Para a martensita €, a relacao de orientacdo €

racional e pode ser descrita em termos da relagdo de Shoji-Nishyama (equagdo 5.3).

{111},//{0001}¢
(110),][(1120),

(5.3)
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Para esse estudo, um mapa de contornos de grao que representa essa orientagao foi

construido. Para a liga 2, esses resultados estdo na Figura 47.

Figura 47 — Estudo da relacdo de orientag@o para liga 2 entre austenita-mae e martensita
€: a) Mapa de contraste de banda e contornos de grao indicando o desvio
segundo a relagdo S-N, b) Histograma do desvio, em graus, dos contornos de
grilo segundo a relagdo S-N; figuras de polos (111),,(0002)¢, (110),, (1120)¢
para c) grao 1, d) grao 2 e e) grao 3.

4 6 8 10

a) N / Desvio (%)
Austenita Martensita € Austenita Martensita &
{111}, ]| {0001}, <1105, | | <11-20>
(111), (0002), (110), (1120),
o i N B o
/ \ / \ / o \\ // o \\\
f ° '\] .'" o .\] ; © ) \‘|
\ N ) . © '\‘ ° ¢
9 SN & / A
a)Grio 1 \“\ —"/ \\,,,// O \\\7_.4,//
(111, (0002)5 (110), (1120),
S VN AN R
o %o e || \|
\\ o / / \ (o] y \\ . //
e N \ NN
(111, (0002)2 (110), (1120),
// \\\ / / \ | ( .\\ // .\\
'@ © ) : 0o ) ( o ) [ ° )
\ / \\ '/ \Q /| \ o ® )
‘ . \
¢)Grio 3 \\\ //'/ N \\ ‘/ N

Fonte: autoria prépria
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A Figura 47a mostra um mapa, onde os contornos de grao mostrados sao entre
austenita e martensita €. Dentre esses contornos mostrados, os brancos representam desvios da
relacdo S-N de 0 a 10°, os amarelos representam desvios entre 10 e 20°, os verdes representam
desvios entre 20 e 30° e os turquesas representam desvios maiores que 30 °.

A partir desse mapa e do histograma mostrado (Figura 47b) pode-se perceber que a
maioria das regides entre fases apresentam nenhum ou pequenos desvios da relacdo S-N. Esta
afirmac¢do pode ser comprovada pela anélise das figura de polos (Figura 47c-e), onde a figura de
polos da martensita € apresenta um ou mais variantes em comum com as figuras de polos da
respectiva austenita.

Para a liga 3, os resultados do estudo de relacido de orientagcdo estdo mostrados na
Figura 48.

A Figura 48a mostra um mapa, em que os contornos de grao mostrados sio entre
austenita e martensita €. Novamente, dentre esses contornos mostrados, os brancos representam
desvios da relagao SN de 0 a 10°, os amarelos representam desvios entre 10 e 20°, os verdes
representam desvios entre 20 e 30° e os turquesas representam desvios maiores que 30 °.

De forma andloga a liga 2, a liga 3 também apresentou uma boa correspondéncia
com a relagcdo de orientagdo S-N, onde poucos contornos apresentaram altos desvios, o que
também pode ser visto no histograma da Figura 48b. Pelas figuras de polos mostradas para os
trés graos analisados, as variantes da martensita € tiveram uma correspondéncia exata com seus

respectivos pontos na austenita-mae.
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Figura 48 — Estudo da relagdo de orientacdo para liga 3 entre austenita-mae e martensita
€: a) Mapa de contraste de banda e contornos de grdao indicando o desvio
segundo a relagdo SN, b) Histograma do desvio, em graus, dos contornos de
grao segundo a relacdo SN; figuras de polos para a relacdo SN para: ¢) grdo 1,
d) grio 2 e e) grao 3
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Fonte: autoria prépria

Para a martensita o, podem existir diversas relagdes de orientagdo com a austenita-

mae. Ja que o plano de habito € irracional, a relacdo de orientacao entre essas fases é apenas

uma aproximacgado do que pode ocorrer. Dentre as relacdes conhecidas, a de Kurdjumov-Sachs
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(K-S), equagdo 5.4, € uma das amplamente utilizadas.

{111},][{110}4
(110)y[[(111) ¢

(5.4)

A Figura 49 mostra a relacdo de orientacdo entre austenita-mae e martensita o,
segundo K-S para os graos 1 e 2 analisados na liga 3. Nela, os pontos em vermelho representam
as variantes da austenita-mae (experimental), os pontos em azul representam as variantes da
martensita &’ (também experimental) e os circulos em preto sem preenchimento representam as
localizagdes tedricas das variantes da martensita segundo a relacdo K-S. As figuras de polos da
martensita o¢° mostradas foram sobrepostas as respectivas figuras de polos da austenita. Portanto,
tendo uma sobreposigao entre os polos (100)q e (100)y, (110)g e (111)ye (111)g e {110},

E possivel notar que a martensita o’ formada e a austenita-mée possuem boa corres-
pondéncia com a relagdo de orientacio KS, tanto para o grao 1 quanto para o grao 2.

Figura 49 — Figuras de polos para andlise da relacdo de orientacdo K-S para liga
3 entre austenita-mae e martensita o¢’, pontos em azul representam
variantes da martensita o, pontos em vermelho representam austenita e

pontos pretos sem preenchimento representam as possivel localizagdes
das variantes segundo a relacdo KS, para: a) grdo 1 e b) grdo 2

(100), (110), (111),

a)

b)

Fonte: autoria prépria
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Além das relacdes entre austenita e martensitas, ainda € possivel ter uma relacao
entre o’ e martensita €. Martensita &’ pode ser formada de duas formas: Yy — o’ ouy — € — o’.
Considerando a segunda forma apresentada, martensita o’ formada a partir da martensita €, esta
ultima pode ser classificada como fase-mae. Diversos autores (BRACKE et al., 2007; PISARIK;
AKEN, 2014; ESKANDARI et al., 2015) mostram que existem um paralelismo entre {0001}
e {110} ¢, definido pela relacdo de orienta¢do de Burgers. Para a Liga 3, as figuras de polos
referentes a relacao de burgers estdo mostradas na Figura 50.

Figura 50 — Estudo da relagdo de orientacao para liga 3 entre martensita € e

martensita o/, mostrando a relacdo de Burgers segundo as figuras
de polos para: a)griao 1 e b) grao 2
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Fonte: autoria prépria

Alguns pontos em comum podem ser vistos comparando as figuras de polos {0002}
da martensita € e {110} da martensita a, deixando clara a presenga da relagdo de orientag@o.
Portanto, de forma geral, as martensitas presentes na liga 3 seguiram o paralelismo descrito nos

artigos citados e definidos pela equacao 5.5.

{111}y[[{110}4(|{0001},
(110)y[[(111)||(2110)e

(5.5)
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5.2 Desenvolvimento, Avaliacio Comparativa e Aplicacao dos Programas de Selecao de

Variantes

Os codigos desenvolvidos e aplicados nesta tese estdo presentes nos apéndices para
futuras inspecdes, melhorias e comparativos. Os apéndices estdo divididos em:
* Apéndice C: Cédigos-fontes do programa MatrizJ;
» Apéndice D: Codigos-fontes do programa Variantes;
* Apéndice E: Cédigo-fonte do programa MatrizG;
* Apéndice F: Codigos-fontes das subrotinas utilizadas como fun¢des nos programas princi-

pais.

5.2.1 Modelo de Selecdo de Variantes

O programa do modelo de Patel-Cohen para martensita @ foi escrito por Kundu
(2007) em Fortran. Nessa tese, este modelo foi reescrito em linguagem Python mais acessivel
e utilizada atualmente. Um segundo passo foi comparar os resultados obtidos do programa
reescrito com o anterior em Fortran. Para isso, utilizou-se os resultados de Viana et al. (2013),
que utilizou um aco Maraging 350. A Figura 51 mostra os resultados obtidos por Viana et al.
(2013) para uma amostra comprimida com deformacao plastica de 10% em uma temperatura de

400 °C.

Figura 51 — Figura de polos (100) para amostra deformada a 400°C: a) Calculo de todas
as variantes, b) Variantes selecionadas pelo modelo de Patel-Cohen (8 variantes
positivas) e ¢) experimental

{100}

Fonte: adaptada de (VIANA et al., 2013)

Os resultados de Viana et al. (2013) mostraram que o programa baseado no modelo

de Patel-Cohen ndo conseguiu prever todas as variantes formadas. Dois problemas podem ser
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vistos: variantes extras que aparecem na simulag@o e variantes com alta intensidade na figura de
polos experimental, como, por exemplo, as marcadas em vermelho, que ndo aparecem na figura
de polos simulada. A Figura 52 mostra os resultados obtidos utilizando o programa reescrito em

Python. A orientacdo da austenita, em angulos de Euler, utilizada foi [ 247° 50,4° 35,4° ].

Figura 52 — Figura de polos (100) para amostra deformada a 400°C: a)
Calculo de todas as variantes, b) Variantes selecionadas pelo
modelo de Patel-Cohen (8 variantes positivas)

Fonte: autoria prépria

A simulacdo de todas as variantes utilizando o programa reescrito (Figura 52a) foi a
mesma encontrada por Viana et al. (2013) (Figura 51a), porém a sele¢do de variantes se mostrou
diferente, apresentando todas as variantes mostradas no experimental (setas em vermelho na
Figura 52b). Entretanto, ainda existem variantes na figura de polos simulada que ndo aparecem
na experimental.

Os resultados das orientacdes (angulos de Euler) da martensita e suas respectivas
energias para os dois programas estao na Tabela 10.

Comparando as variantes, suas energias e suas orientacdes (Tabela 10), pode-se
notar que a ordem das energias é a mesma para os dois programas, porém os angulos de Euler
podem ser diferentes. Entretanto, os 24 conjuntos de angulos de Euler estdo presentes nas duas

simulagdes. O nimero total de variantes previstas foi 0 mesmo para os dois programas.
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Tabela 10 — Orientagdo (angulos de Euler) da martensita o para amostra deformada a
400°C simulada no programa de Kundu e no matrizJ e suas respectivas

energias

Variante Angulos de Euler - Kundu Energia (J/mol) Angulos de Euler - matrizJ ‘

@ @ () ¢ o ¢
Vi 102.8 | 52.3 | 109.3 -3,47 251,1 | 41,1 | 349,1
V2 2439 | 59.8 | 173.8 -3,61 127,7 | 51,2 | 273,7
V3 79.5 | 128.4 | 289.1 -3,46 291,0 | 138,2 | 168,8
V4 67.8 | 1393 | 191.8 -5,65 350,5 | 62,7 | 96,1
V5 283.6 | 125.6 | 74.6 -6,37 180,1 | 126,2 | 181,4
Vo6 0.1 73.2 | 181.7 7,55 66,4 | 119,9 | 10,9
V7 350.5 | 62.7 | 96.1 1,77 67,8 | 139,3 | 191,8
V8 251.1 | 41.1 | 349.1 -1,16 298,3 | 119,5 | 3534
Vo9 298.3 | 119.5 | 3534 -3,32 543 | 1294 | 93,1
V10 543 | 1294 | 93.1 -1,36 102,8 | 52,3 | 109,3
Vi1 115.8 | 60.8 | 191.2 -6,26 12,1 | 65,1 | 266,5
V12 291.0 | 138.2 | 168.8 -1,22 79,5 | 1284 | 289,1
Vi3 307.6 | 131.0 | 269.6 -5.41 182,4 | 106,8 | 2.4
V14 2.8 538 |04 7,45 2344 | 48,4 | 90,2
V15 127.7 | 51.2 | 273.7 -1,02 2439 | 59,8 | 173,8
V16 170.6 | 115.1 | 87.4 1,81 258,7 | 53,7 | 254,8
V17 192.3 | 117.1 | 277.0 1,76 2,8 53,8 |04
V18 258.7 | 53.7 | 254.8 -6,36 1142 | 414 | 12,2
V19 12.1 | 65.1 | 266.5 1,72 170,6 | 115,1 | 87,4
V20 2344 | 484 |90.2 -5,75 307,6 | 131,0 | 269,6
V21 66.4 | 1199 | 109 -6,46 283,6 | 125,6 | 74,6
V22 180.1 | 126.2 | 181.4 7,5 0,1 73,2 | 181,7
V23 1142 | 414 | 12.2 -5,5 115,8 | 60,8 | 191,2
V24 182.4 | 106.8 | 2.4 741 192,3 | 117,1 | 277,0

Fonte: autoria prépria

A Figura 53 mostra os resultados obtidos por Viana et al. (2013) para uma amostra

comprimida com deformacao plastica de 10% em uma temperatura de 600 °C.

Figura 53 — Figura de polos (100) para amostra deformada a 600°C: a) Calculo de todas
as variantes, b) Variantes selecionadas pelo modelo de Patel-Cohen (9 variantes
positivas) e ¢) experimental

{100} YO {100}

X0 {100}

a) b)

Fonte: adaptada de (VIANA et al., 2013)
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Novamente, os resultados mostraram que o programa baseado no modelo de Patel-
Cohen nao conseguiu prever todas as variantes formadas (destacadas em vermelho na Figura
53c¢).

A Figura 54 mostra os resultados obtidos utilizando o programa matrizJ reescrito

em Python. A orientagc@o da austenita utilizada foi [110,5 52,6 42,6].

Figura 54 — Figura de polos (100) para amostra deformada a 600°C: a)
Célculo de todas as variantes, b) Variantes selecionadas pelo
modelo de Patel-Cohen (9 variantes positivas)

(100)

a)

Fonte: autoria prépria

A figura de polos de todas as variantes foram iguais para o resultado de Viana et al.
(2013) e do programa reescrito. Também, as figura de polos com variantes positivas foram iguais,
de modo que ainda existem variantes que ndo foram previstas pelo modelo. Os resultados das
orientagdes (angulos de Euler) da martensita e suas respectivas energias para os dois programas
estdo na Tabela 11.

Comparando as variantes, suas energias e suas orientagdes (Tabela 11), pode-se notar
novamente que a ordem das energias é a mesma para os dois programas, porém a ordem dos
angulos de Euler continuam sendo diferentes. Entretanto, de forma andloga, os dois programas

previram as mesmas variantes, apenas com energias positivas com valores diferentes.
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Tabela 11 — Orientacao (angulos de Euler) da martensita ¢ simulada no programa
de Kundu e no matrizJ e suas respectivas energias

Variante Angulos de Euler - Kundu Energia (J/mol) Angulos de Euler - matrizJ
¢ P ) ¢1 P 2

V1 112.7 | 43.0 357.7 1,61 112,71 | 42,98 | 357,73
V2 3589 | 553 268.2 -7,08 358,93 | 55,32 | 268,23
V3 164.7 | 135.4 176.6 -6,5 164,65 | 135,38 | 176,57
V4 218.1 | 56.7 96.9 0,64 218,09 | 56,71 | 96,85
V5 48.4 | 132.2 182.0 0,96 48,44 | 132,24 | 181,95
A\ 291.3 | 117.7 4.4 1,21 291,29 | 117,66 | 4,45
V7 289.5 | 137.1 183.3 -2,5 289,47 | 137,13 | 183,33
A% 335.0 | 543 102.1 -5,13 168,93 | 116,16 | 359,11
V9 278.4 | 126.1 86.8 6,9 278,42 | 126,08 | 86,78
V10 168.9 | 116.2 359.1 -7,22 335,02 | 54,30 | 102,15
V1l 50.7 | 112.8 3.2 59 240,96 | 59,27 | 264,61
V12 302.8 | 127.5 281.5 2,04 302,80 | 127,46 | 281,52
V13 241.0 | 593 264.6 6,64 50,68 | 112,81 | 3,17
V14 122.3 | 54.7 262.2 -1,13 98,18 | 51,72 | 96,80
V15 108.8 | 62.3 180.1 7,69 108,80 | 62,25 | 180,14
V16 98.2 | 51.7 96.8 -0,51 122,34 | 54,71 | 262,19
V17 347.8 | 445 4.6 -5,41 231,42 | 47,81 | 359,48
V18 231.4 | 47.8 359.5 -4,23 347,719 | 44,47 4,62
V19 179.1 | 126.9 275.3 -5,19 38,32 | 121,09 | 86,70
V20 38.3 | 121.1 86.7 -5,36 179,10 | 126,88 | 275,30
V21 2283 | 67.2 181.2 -3,4 155,50 | 123,53 | 81,55
V22 155.5 | 123.5 81.6 -3,11 228,29 | 67,15 | 181,19
V23 61.3 | 1229 279.0 -1,85 346,48 | 63,96 | 185,40
V24 | 3465 | 64.0 185.4 -4,39 61,28 | 122,92 | 278,99

Fonte: autoria prépria

De forma geral, para as simulacOes comparativas o programa matrizJ foi mais
assertivo na simulacdo de selecdo de variantes. Algumas diferencas entre os programas foram
encontradas, que justificam as diferencas entre os resultados.

No programa matrizJ, os dados de saida sdo os planos de habito, as deformacgdes
envolvidas e a matriz de transformacao entre as fases. Para essa ultima, o célculo é feito
inicialmente encontrando a matriz de transformagéo (a.Jy), que transforma a base de yna o’.
As diferengas encontradas foram justamente no calculo das 24 matrizes de transformacao.

Kundu (2007) inicialmente em seu programa calcula (aJy) e pela inversa, calcula

(yJox), descrita na equacéo 5.6.

(o) =(ay)™" (5.6)
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A partir da matriz (yJa), ele aplica as matrizes de simetria pela equagdo 5.7.

(YJa);=T;- (yJot) (5.7)

onde i=1-24 e T; representam as 24 matrizes de simetria do sistema cubico. Ou seja,
Kundu (2007) aplica a simetria do cristal cibico com relacio ao referencial da martensita. De

forma divergente, em sua tese Kundu (2007) escreve que:

E conhecido que o sistema cristalino ctibico possui 24 elementos de simetria,
cada um pode ser representado por uma matriz. Entdo, existem 24 matrizes
(aJy), que sdo determinadas pela multiplica¢do da matriz (aJy) com cada
matriz de simetria. Associado a cada (a.Jy) estard uma variante do plano de
habito e vetores de deformacao.

Entao, de forma similar ao que estd escrito na tese de Kundu (2007), o programa

matrizJ foi escrito obtendo as 24 matrizes de transformacéo (aJ7y) como escrito na equacao 5.8.

(oJy)i = (aJy)-T; (5.8)

onde i=1-24 e T; representam as mesmas 24 matrizes de simetria do sistema cubico.
Em um segundo passo, as matrizes (yJ o) foram obtidas pela inversa de cada uma das 24 matrizes

(aJy), como na equagdo 5.9.

(Ya); = (aJy); ! i=1-24 (5.9)

Portanto, os cdlculos das matrizes de transformaco sao diferentes e, consequente-
mente, os angulos de Euler calculados para cada variantes de martensita também poderao ser.
Para esclarecer matematicamente as diferengas, consideremos (yJa);r as 24 matrizes calculadas
nesta tese e (yJ )k as 24 matrizes calculadas por Kundu.

Da forma mais geral, a equacdo 5.10 € verdadeira.

(Wa)ir # (Wa)ik (5.10)

Substituindo as equagdes 5.9 e 5.7 na equagdo 5.10 e aplicando as propriedades das

matrizes inversa, temos a equagdo 5.11.

(oY) # T (V) (5.11)
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Aplicando as propriedades das matrizes inversa, temos a equagdo 5.12.
T (W) # T (Wa) (5.12)

A equagio 5.12 é verdadeira se, e somente se, 7;~! # T;. Um exemplo que segue a

equacgdo 5.12 aplicado as matrizes de simetria do cristal cubico estd mostrada na equacao 5.13.

0 0 1 0 0 1
1 0 O|#|1 0 0O (5.13)
0 -1 0 0 -1 0

Porém, existem casos em que 7;~ ' = T}, como exemplificado na equagio 5.14. Nesses

casos, os angulos de Euler posteriormente calculados no programa matrizJ serdo iguais aos de
Kundu (2007). Esse desenvolvimento justifica, entdo, porqué existem variantes em comum €

porqué outras diferem.

0O 0 —-1|1=10 0 -1 (5.14)

5.2.2 Selecdo de Variantes das Amostras Submetidas a Compressdo

O modelo selegdo de variantes foi aplicado as amostras submetidas a compressao para
andlise das diferentes variantes formadas nos dois tipos possiveis de martensita. Inicialmente,
foram analisadas as ligas que continham martensita €.A Figura 55 mostra o resultado da anélise
de selecdo de variantes para a Liga 2, que possui martensita €.

A Figura 55a mostra a martensita € em vermelho e o mapa dos angulos de Euler
da austenita, além dos respectivos locais em que foram feitos cortes para andlise de orientagao.
Um cuidado necessdrio para esta andlise € que o corte precisa estar em uma mesma regiao
da austenita-mde. Além disso, precisa ter todas as orientacdes da martensita €, que pode ser
observada na Figura 55b. Entdo, trés graos distintos foram analisados de forma experimental e

através do programa de selec@o de variantes.
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Figura 55 — Andlise da sele¢do de variantes na liga 2 nos graos marcados: a) Martensita €
em vermelho e mapa de angulos de Euler da austenita, b) Austenita em amarelo e
mapa de angulos de Euler da martensita €; figuras de polos para {0002} e {10-10}
no c) grao 1, experimental, d) grao 1, simulado,e) grao 2, experimental, f) grao 2,
simulado,g) grao 3, experimental, h) grao 3, simulado.
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Fonte: autoria prépria
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Para cada grao, a orientacdo da austenita mae foi medida experimentalmente em
regides com MAD préximo a 0,5 e os resultados estdo na Tabela 12. A tensao uniaxial eldstica
macroscépica foi de -50MPa. Os polos basal {0001} e prismético {1010} da martensita € foram

plotados por serem planos de deslizamento de grande importancia.

Tabela 12 — Orientacao (angulos de Euler) da austenita na liga 2 medida
em cada grao

o} P [0

Graol | 134,4 | 137,5 | 207,9
Grao 2 67 159,3 | 201,3
Grao3 | 181,9 | 139 | 189,8

Fonte: autoria prépria

As variantes foram classificadas e apenas as selecionadas estdo mostradas na Tabela
13. Todos os resultados estao mostrados no apéndice B para fins de consulta e comparacio. Pela
andlise das figuras de polos apresentadas (Figura 55c-h), o programa de selecdo de variantes da

martensita € para a liga 2 conseguiu prever todas as variantes para os graos analisados.

Tabela 13 — Variantes selecionadas pela simulacio e suas respectivas orientacoes

Grio Variante Energia Angulos de Euler
Selecionada | Calculada (J/mol) 0 )] (033
Grio 1 V3 2,68 78.83 | 106.72 | 254.97
V4 2,92 325.69 | 97.89 | 39.08
Griao 2 Vi 2,54 275.53 | 143.55 | 223.83
Griio 3 V2 4,36 269.88 | 138.12 | 276.58
V3 4,30 139.63 | 97.29 2.72

Fonte: autoria prépria

A andlise da selecdo de variantes para martensita € da liga 3 estd mostrada na Figura
56. Como esta liga possui os dois tipos de martensita, optou-se por mostrar o mapa dos angulos
de Euler para cada fase analisada e o contraste de banda para o resto das fases.

A Figura 56a mostra o mapa de orientagcdo da austenita e o contraste de banda de
todas as fases. A partir dela, pode-se notar que existem quatro orientacdes distintas da austenita
mae, ou seja, quatro diferentes graos nesse mapa. Trés desses quatro graos foram escolhidos para
andlise e estdo devidamente marcados. A Figura 56b mostra o mapa de orientagdo da martensita

€ e o contraste de banda para todas as fases.
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Figura 56 — Andlise da sele¢d@o de variantes na liga 3 nos graos marcados: a) Mapa de angulos de
Euler da austenita e contraste de banda, b) Mapa de angulos de Euler da martensita
€ e contraste de banda; figuras de polos para {0002} e {10-10} no c) grdo 1,
experimental, d) grdo 1, simulado,e) grao 2, experimental, f) grdo 2, simulado,g)
grao 3, experimental, h) grao 3, simulado.
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Novamente, a tensdo uniaxial macroscépica utilizada como valor de entrada no

programa foi de -50MPa e as orientagdes da austenita-mae estdo presentes na Tabela 14.

Tabela 14 — Orientacdo (angulos de Euler) da austenita na liga 3 medida
em cada grao

¢ o ¢

Grao 1 80 156 | 2229
Grao2 | 120,6 | 141,4 | 228.,8
Grao3 | 46,1 | 133,2 | 202,8

Fonte: autoria prépria

As Figuras 56¢-h mostram as figuras de polos analisadas na liga 3, com os resultados
experimentais e simulados. Para esta liga, a simulac@o apresentou menos variantes do que a
amostra submetida ao ensaio. Entretanto, a simulagcdo leva em conta apenas a tensao uniaxial
imposta no ensaio e existem outras formas de selecao de variantes que aqui podem ter interferido.
Essa amostra, entdo, pode ter um nivel maior de tensdo residual devido ao gradiente térmico
imposto durante o resfriamento e, assim, novas variantes foram formadas.

Kundu e Bhadeshia (2007) analisando transformagdes do tipo ¥ — o’ descobriram
que a selecdo de variantes € melhor prevista através de um modelo direto do que o modelo de
Humbert er al. (2007) que considera fatores de severidade durante a transformacdo em dois
passos do tipo ¥ — € — . O fator de severidade utilizado (0,9) também pode ter interferido no
resultado da selecdo de variantes escolhidas.

Porém, as variantes com mais alta intensidade nas figuras experimentais conseguiram
ser previstas pela simulacdo. Portanto, € de se concluir que 0 mecanismo de maior importancia
na selecdo de variantes desta liga realmente foi a tensdo imposta durante o ensaio. As variantes
selecionadas estdo mostradas na Tabela 15.

Tabela 15 — Variantes selecionadas para liga 3 e martensita € e suas
respectivas orientagdes

Grio Variante Energia Angulos de Euler
Selecionada | Calculada (J/mol) ()] 03] (033
Grao 1 Vi 2,45 263.35 | 149.24 | 211.67
Grio 2 V3 3,19 51.92 | 119.01 | 15.38
V4 3,02 297.49 | 93.27 | 147.63
Grio 3 V2 3,22 120.6 | 128.32 | 270.65
V4 3,05 2443 | 98.97 | 166.19

Fonte: autoria prépria

A martensita € esteve presente nas ligas 2 e 3, como analisado. J4 a martensita o’
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esteve presente nas ligas 3 e 4 e foi analisada pelo modelo de Patel-Cohen. Inicialmente, o
programa matrixJ foi utilizado para calcular os parametros de transformacdo de fase (Tabela 16).

Os parametros de rede utilizados foram a, = 3, 6599Ae aqg =2,866 A.

Tabela 16 — Pardmetros calculados para transformagao y <+ o’

Plano de habito (p) (0,12979921 -0,69089855 -0,71120416)
Vetor direcdo de deformacao (d) (0,14374542 -0,59916055 0,78761912)
0.91736063 —0.88829352 0.01136387
Matriz de transformacéo (a/'Jy) 0.87845496 0.90461838 —0.20181058
0.13233065 0.15279152  1.26090777

-0,03960278

Componente de deformacgdo
de deformacio de dilatacdo (0)
Componente de

deformacgao de cisalhamento (s) 0,23693830

Fonte: autoria prépria

A andlise de selecdo de variantes para a martensita ¢’ na liga 3 estd mostrada na
Figura 57. A orientacdo da austenita foi a mesma (Tabela 14), ja que a regido analisada também
foi a mesma. O grao 3 ndo foi analisado pois ndo foi encontrada martensita o’ nessa regiao.

A Figura 57a mostra, novamente, o mapa de orientacdo da austenita-mae e o contraste
de banda e a Figura 57b mostra o contraste de banda e o mapa de orientagdo da martensita o’.
Para andlise das variantes, a figura de polos (100) estd mostrado para a andlise experimental
(Figura 57c, para grao 1 e Figura 57f, para grdo 2), para a simulagdo com apenas as variantes
selecionadas (Figura 57d, para grdo 1 e Figura 57g, para grdo2) e para a simulagdo com todas as
variantes (Figura 57e, para grdo 1 e Figura 57h, para grao 2).

Comparando as figuras de polos experimentais (Figura 57c¢ e 57f) com suas respecti-
vas figuras simuladas com todas as variantes (Figura 57e e 57h), pode-se notar que a simulagao
fez corretamente a localizagdo das variantes que aparecem no experimental, ou seja, todas
possuem um local correto na simulacao.

A partir dessa andlise, a simulacdo da selec@o de variantes pode ser realizada. Compa-
rando as figuras de polos experimentais com suas respectivas simulacdes de selecdo de variantes,
pode-se perceber que todas as variantes presentes no experimental estdo presentes na simulacao.
Na simulac@o existem variantes extras, que nao aparecem no experimental. Esse problema
também foi reportado por outros autores (VIANA, 2014; KUNDU, 2007; BERES et al., 2015),
inclusive Viana (2014), que utilizou uma metodologia parecida com a aplicado nesta tese, com-
preende que a divergéncia pode ser causada por tensdes térmicas impostas durante o resfriamento

ao ar do material, ocasionando um novo método de sele¢do de variantes.
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Figura 57 — Andlise da sele¢d@o de variantes na liga 3 nos graos marcados: a) Mapa de angulos de
Euler da austenita e contraste de banda, b) Mapa de angulos de Euler da martensita
o e contraste de banda; figuras de polos para {100} no c¢) grao 1, experimental, d)
grao 1, simulado com apenas as variantes positivas,e) grao 1, simulado com todas
as variantes, f) grao 2, experimental, g) grao 2, simulado com apenas as variantes
positivas,h) grao 2, simulado com todas as variantes.
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Fonte: autoria prépria

A liga 4, apds o ensaio de compressdo, mostrou uma microestrutura inteiramente
formada de martensita &’, como visto anteriormente. Portanto, uma reconstru¢io da austenita-

mae foi necessdria. Essa reconstrucdo foi realizada pelo programa ARPGE e por um script
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escrito em Matlab para Mtex disponivel em cddigo aberto e baseado nos estudos de Nyyssonen

et al. (2018) . Os resultados de reconstrucdo da austenita estdo mostrados na Figura 58.

Figura 58 — Reconstru¢do da austenita-mae para a liga 4 feita pelos programas: a) Matlab em

b) 20 ym

Fonte: autoria prépria

Os dois modelos utilizados para a reconstru¢do da austenita-made mostraram re-
sultados préximos em relagdo aos graos reconstruidos. A andlise de selecdo de variantes foi
realizada, entdo, com os angulos medidos a partir dessas duas reconstrucdes e nio obteve-se
resultados significantemente diferentes. Portanto, optou-se por continuar a analise apenas com a
reconstrucao realizada em Matlab. Os pardmetros para simulacdo da seleciao de variantes foram
os ja mostrados na Tabela 16. Para a andlise de selecdo de variantes, dois graos foram escolhidos

e suas orientagdes estdo na Tabela 17. A tensdo uniaxial aplicada foi de -50 MPa.

Tabela 17 — Orientacdo (angulos de Euler) da austenita-mae reconstruida
na liga 4 medida em cada grao

1 P (1))

Grao 1 | 240,7 | 36,7 | 1934

Grao2 | 1059 | 137,9 | 16,7

Fonte: autoria prépria

Os resultados de selecdo de variantes estdo na Figura 59. A Figura 59a mostra o
mapa de orientagdo da austenita-mae reconstruido e a Figura 59b mostra o mapa de orientagcdao
da martensita o’.Para andlise da variantes, a figura de polos (100) estd mostrado para a andlise
experimental (Figura 59c, para grdo 1 e Figura 59f, para grdo 2), para a simulagdo com apenas
as variantes selecionadas (Figura 59d, para grdo 1 e Figura 59g, para grao 2) e para a simulacdo
com todas as variantes (Figura 59e, para grao 1 e Figura 59h, para grao 2).

A figura de polos simulada para todas as variantes nos dois graos (Figura 59¢

e Figura 59h) coincidiu com as respectivas figuras experimentais (Figura 59¢ e Figura 59d,
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respectivamente).Além disso, a simulagdo com as variantes positivas conseguiu prever todas as
variantes que apareceram no experimental, porém com um desvio de alguns graus entre elas.
Aqui, pode-se entender que existe uma diferenca entre a reconstru¢do aplicada, no modelo de
reconstrucdo da austenita-mae, e os resultados experimentais. Novamente, existiu uma diferenca

na figura simulada por aparecer mais variantes do que a experimental.

Figura 59 — Analise da sele¢@o de variantes na liga 4 nos graos marcados: a) Mapa
de reconstrucdo da austenita-mae realizada em Mtex, b) Mapa de angulos
de Euler da martensita o; figuras de polos para (100) no grao 1 para c)
experimental, d) simulado com apenas as variantes positivas,e) simulado
com todas as variantes; e grao 2 para f) experimental, g)simulado com
apenas as variantes positivas, h) simulado com todas as variantes.
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6 CONCLUSAO

A metodologia utilizada para os ensaios de compressao foi desenvolvida com base
nos ensaios de dilatometria e nos calculos de EFE e M;, que permitiu prever em quais temperatu-
ras ocorreriam as transformacdes;

Devido a M; negativa apresentada na liga 1 e a uma mudanca sutil na curva de
resfriamento da dilatometria, a qual estd associada a transicdo magnética da austenita, foi
possivel concluir que a martensita €, presente na liga 1 na amostra como recebida, foi induzida
por deformacao;

Apo6s o ensaio de compressdo a quente na regido elastica, a liga 1 ndo apresentou
nenhuma transformacao martensitica nem formacao de maclas. Portanto, a compressao aplicada
ndo foi suficiente para induzir a formagao de martensita ou maclagem;

A liga 2 apresentou M; positiva para a martensita € e M; negativa para a martensita
o, indicando um favorecimento para o aparecimento de martensita € durante resfriamento
até temperatura ambiente (27 °C). O ensaio de dilatometria e a andlise microestrutural da
amostra apds compressao, que apresentou uma microestrutura mista de martensita € e austenita,
confirmaram esse resultado;

Com a andlise de gradiente de orientacdo, foi possivel mostrar porque alguns graos
apresentaram apenas nucleacdo e nido o crescimento da placa de martensita. Na liga 2 foi
observado que os graos com alto gradiente préximo aos contornos nao favoreceram o crescimento
da martensita €. A liga 3 foi analisada e apresentou em média um baixo gradiente por toda a
regido analisada, explicando assim o maior crescimento das placas por todos os graos;

A liga 3 apresentou M; positiva para os dois tipos de martensita, &’ e €, € apds 0
ensaio de compressdo a liga apresentou uma estrutura formada por 3 fases, austenita martensita
€ e martensita o’;

As martensitas € apresentaram morfologias em placas e, observando esta caracte-
ristica, foi feita uma simulagao do trago de deslizamento da austenita. Pode-se perceber que as
placas de martensita € tendem a crescer orientadas;

A liga 4 apresentou o maior valor de Mi de todas a liga possibilitando a formacao de
uma estrutura inteiramente composta por martensita @’ a temperatura ambiente (27 °C);

Em relagdo as relacdes de orientacdo, as martensitas encontradas seguiram relacoes
Ja evidenciadas na literatura. A relacdo Kurdjumov-Sachs foi encontrada para descrever a

orientacdo entre austenita e martensita ¢’, relacdo Shoji-Nishyama para descrever a orienta-



104

¢do entre austenita e martensita € e a relacdo de Burgers entre martensita € e martensita o’.
De forma geral, as relagdes de orientacdo seguiram as relagdes: {111},[|{110}4||{0001}¢ e
(110}, ||{111)q]|(2TT0):

Os programas desenvolvidos conseguiram calcular todas variantes da martensita o’
e € nas posi¢des corretas, resultado comprovado pelas figuras de polos experimentais;

Os programas para o cdlculo e sele¢do das variantes da martensita o’ foram reescritos
e corrigidos em Python, com o objetivo de atualizar a linguagem. O erro encontrado e corrigido
teve relagdo com o célculo das matrizes de transformacao para martensita o’, o qual poderia
selecionar variantes erradas;

O programa de selecdo de variantes da martensita ¢ ° foi comparada com artigos na
literatura que utilizaram o programa antigo e a correcdo mostrou-se satisfatoria, visto a melhoria
nos resultados;

O programa desenvolvido para a o célculo e sele¢do de variantes da martensita € foi
feito em linguagem Python e baseado no modelo de Humbert. Os programas previram de forma
satisfatoria as variantes encontradas nas ligas 2 e 3;

Para a liga 2, todas as variantes encontradas na amostra experimental foram previstas
pelos programas aqui desenvolvidos, apresentando resultados idénticos;

As variantes de maiores intensidades da martensita € para ligas 2 e 3 foram previstas
com eficdcia pelos programas. O resultado experimental apresentou algumas variantes de menor
intensidade na liga 3, a qual acredita-se que outros fatores podem ter favorecido o aparecimento
de variantes, como tensdes impostas durante o ciclo de resfriamento. Além disso, existe uma
necessidade na andlise e questionamento no fator de severidade de 0,9 utilizado na literatura, ja
que este fator pode delimitar a escolha das variantes selecionadas. Para isso, é necessario um
estudo com uma quantidade maior de graos analisados;

As simula¢des de Patel-Cohen para martensita @’ previram as variantes de alta inten-
sidade e as posi¢cdes de todas as variantes vistas nas figuras de polos experimentais, resultando
em uma boa previsdo. A tensdo adotada neste trabalho foi abaixo do limite de escoamento do
material, regido onde o critério de Patel-Cohen foi proposto. Por conta disso, os resultados foram

préximos aos encontrados experimentalmente.
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7 SUGESTOES DE TRABALHOS FUTUROS

Compreendendo que o trabalho aqui desenvolvido ndo € finito, algumas sugestoes
podem ainda ser estudadas, melhoradas e aprofundadas:

* Melhorar a interface dos programas aqui estudados e aplicar em uma maior quantidade de
graos;

* Analisar a interacdo das parciais de Shockley desenvolvidas a partir da discordancia
perfeita e estudar se existe uma possivel novo método de simular a selecdo de variantes
para martensita €, através da diferenca de fatores de Schmid das parciais de Shockley ;

* Analisar a influéncia da mudanca do pardmetro de rede da austenita nas deformagdes
calculadas pelos programas de sele¢do de variantes para martensita o’ e, consequentemente,
a variacdo das variantes escolhidas;

* Estudar a relacdo entre as tensdes térmicas durante o resfriamento ao ar das ligas de Fe-Mn

com a selecdo de variantes
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APENDICE A - MUDANCA DE VOLUME NAS TRANSFORMACOES DE FASES EM
ACOS COM TEOR DE MN

Acos com teores de Mn podem possuir martensitas do tipo o’ (estrutura cristalina
CCC) ou do tipo € (estrutura cristalina HC). Considerando essas transformagdes oriundas
da austenita (estrutura cristalina CFC), seguem os cdlculos de mudanga de volume. Para a

transformacao y — o’:

Vea = Vi 1

Al
Viy (A.1)

AV, % =

onde,

AV %: variagdo de volume total, em porcentagem;

Vros: volume total de martensita o';

Vry: volume total de austenita .

Cada um desses volumes totais, entdo, é descrito como uma parcela do volume

através da quantidade de dtomos que cada célula cristalina consegue comportar.

N
Vig = 3 -V, (A.2)

onde,
%’: representa o nimero de atomos totais que estdo presentes nas células CCC;
Vj: volume de martensita o';

E para a austenita:

N
onde,
N.

7 representa o nimero de atomos totais que estéo presentes nas células CFC;
Vy: volume da austenita;
Considerando o volume da cada célula cibica como sendo af’x, e ai’, para martensita
/ . . » N . .
o' e austenita, respectivamente, e que cada volume de célula pode ser calculado a partir dos raios

dos atomos (R), como:

3 _ 4_R>3 Ad
aa/—<\/§ ()
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o= <2R\/§)3 (A.5)

Portanto, a equacgdo A.1, por substituicao, é transformada em:

100 (A.6)

AV, 1% = +8,87% (A.7)

Portanto, na transformacgdo Yy — o’ existe uma expansio. De forma contréria, na
transformagio o' — 7y existe uma contragio.

Agora, para a transformacao y — €, temos:

Vre — V.
AV e% = —=—T7 100 (A.8)
VT}/

onde,

AVy_¢%: variagdo de volume total, em porcentagem;

Vre: volume total de martensita €;

Vry: volume total de austenita 7.

Da mesma forma, cada um desses volumes totais, entdo, € descrito como uma parcela

do volume através da quantidade de dtomos que cada célula cristalina consegue comportar.

Vry = 4V2NR® (A.9)

N
Vie=- 12V3R3 - g (A.10)

Utilizando ¢ = A e simplificando a equagdo A.10, temos:

Vre = 2V/3NR3A (A.11)
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Substituindo na equagdo A.8, temos:

2v/3NR3A — 4v/2NR3

AV oo =
e’ 4v/2NR3

(A.12)

1/3¢
AVy_e% = a_q A.13
Vr (2\/5 ) A.13)

Portanto, a variagdo de volume € dependente da relagdo ¢ da martensita € de acordo
com as seguintes condi¢des:

1. Quando ¢ < 1,633, a transformagdo y — € ocorre com contragio de volume;

2. Quando 2 = 1,633, a transformacdo y — € ocorre sem variacdo de volume;

3. Quando 7 > 1,633, a transformag@o y — € ocorre com expansio de volume;
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APENDICE B - DADOS GERADOS PELOS PROGRAMAS DE SIMULACAO DE
SELECAO DE VARIANTES

Os resultados gerados através dos programas utilizados, serdo mostrados neste

apéndice para possiveis comparacdes futuras.

Para liga 2 (20Mn-0,15C), os dados de entrada para simula¢ao das variantes da
martensita € foram o = —50M Pa e as orientacdes da austenita mae:
* Grio 1, orientacdo [134,4;137,5;207,9]y;
* Grio 2, orientacdo [67;159,3;201,3],;
* Grio 3, orientacdo [181,9;139;189,8],;

Os dados de orientagdo das variantes de martensita € estdo mostrados na Tabela 18.

Para a liga 3 (11Mn-0,2C), os dados de entrada para simulagcdo das variantes da

martensita € foram ¢ = —50M Pa e as orientacdes da austenita mae:
* Grio 1, orientacdo [80;156;222,9]y;
* Grio 2, orientacdo [120,6;141,4;228,8],;
* Grio 3, orientacdo [46,1;133,2;202,8],;
Os dados de orientagdo das variantes de martensita € estdo mostrados na Tabela 19
Para a Liga 3 com relagdo a formagdo de martensita o', os dados de orientagdo da
austenita-mae foram os mesmo utilizados para martensita €. Os dados gerados para todas as

variantes estao na Tabela 20 para o grao 1 e Tabela 21 para o grao 2.

Para a Liga 4, os dados de entrada foram 0 = —50M Pa e as orientagdes da austenita-
mae, nesse caso reconstruida:

* Grio 1, orientacdo [240,7;36,7;193,4],;
* Grio 2, orientacdo [105,9;137,9;16,7]y;

Os dados de orientag@o das variantes de martensita o’ estdo mostrados na Tabela 22
para grdo 1 e Tabela 23 para grao 2.



Tabela 18 — Orientagdo (angulos de Euler) das variantes de martensita €

simuladas na liga 2 e suas respectivas energias

Grao

Variante

Angulos de Euler

01

>

2

U (J/mol)

Grao 1

Vi

2,01

165,46

248,49

0,03

2,01

165,46

8,49

-0,08

2,01

165,46

128,49

0,05

V2

206,32

122,88

276,3

0,46

206,32

122,88

156,3

2,38

206,32

122,88

36,3

-2,85

V3

78,83

106,72

14,97

-2,16

78,83

106,72

254,97

2,68

78,83

106,72

134,97

-0,52

V4

325,69

97,89

159,08

-3,94

325,69

97,89

39,08

2,92

325,69

97,89

279,08

1,02

Grao 2

Vi

275,53

143,55

223,83

2,54

275,53

143,55

343,83

1,65

275,53

143,55

103,83

-4,18

V2

159,84

131

304,6

1,65

159,84

131

184,6

-2,11

159,84

131

64,6

0,46

V3

6,36

115,09

350,94

-0,86

6,36

115,09

230,94

0,59

6,36

115,09

110,94

0,28

V4

261,96

73,99

158,5

1,94

261,96

73,99

38,5

0,51

261,96

73,99

278,5

-2,45

Grao 3

Vi

77,05

150,86

260,96

3,67

77,05

150,86

20,96

-2,15

77,05

150,86

140,96

-1,52

V2

269,88

138,12

276,58

4,36

269,88

138,12

156,58

-1,73

269,88

138,12

36,58

-2,63

V3

139,63

97,29

2,72

4,3

139,63

97,29

242,72

-1,57

139,63

97,29

122,72

-2,73

V4

29,98

90,11

172,22

3,79

29,98

90,11

52,22

-2,35

29,98

90,11

292,22

1,44

Fonte: autoria prépria
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Tabela 19 — Orientagdo (angulos de Euler) das variantes de martensita €

simuladas na liga 3 e suas respectivas energias

Grao | Variante Angulos de Euler U (J/mol)
¢1 @ %2}

263,35 | 149,24 | 211,67 2,45

Vi1 263,35 | 149,24 | 331,67 1,36
263,35 | 149,24 | 91,67 -3,82

155,73 | 122,66 | 301,13 2,02
V2 155,73 | 122,66 | 181,13 -2,77

Grio 1 155,73 | 122,66 | 61,13 0,75
7,81 | 121,02 | 358,31 -1,02

V3 7,81 | 121,02 | 238,31 0,6

7,81 | 121,02 | 118,31 0,42

261,75 | 78,72 | 150,87 1,88

V4 261,75 | 78,72 | 30,87 -0,2
261,75 | 78,72 | 270,87 -1,68

289,53 | 163,64 | 201,56 0,05

V1 289,53 | 163,64 | 321,56 1,93
289,53 | 163,64 | 81,56 -1,98
184,31 | 114,67 | 286,76 -0,16

V2 184,31 | 114,67 | 166,76 0,58

Grio 2 184,31 | 114,67 | 46,76 -0,43
51,92 | 119,01 | 15,38 -4,23

V3 51,92 | 119,01 | 255,38 3,19

51,92 | 119,01 | 135,38 1,04
297,49 | 93,27 | 147,63 -3,26

V4 297,49 | 93,27 | 27,63 3,02

297,49 | 93,27 | 267,63 0,25

298,71 | 161,14 | 268,43 2,05

V1 298,71 | 161,14 | 28,43 0,07

298,71 | 161,14 | 148,43 2,11

120,6 | 128,32 | 270,65 3,22

V2 120,6 | 128,32 | 150,65 -4,21

Grio 3 120,6 | 128,32 | 30,65 0,99
356 99,81 | 13,23 0,59

V3 356 99,81 | 253,23 -0,17
356 99,81 | 133,23 -0,42

2443 | 98,97 | 166,19 3,05

V4 2443 | 98,97 | 46,19 -3,16

2443 | 98,97 | 286,19 0,11

Fonte: autoria prépria
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Tabela 20 — Orientac¢do (Angulos de Euler) das variantes de martensita o’
simuladas na liga 3 e grdo 1, com suas respectivas energias

Variante Angulos de Euler U (J/mol)
@1 @ ¢
Vi 81,23 | 165,10 | 179,95 -1,18
V2 206,21 | 112,01 | 116,22 0,08
V3 38,61 | 64,39 | 331,24 1,89
\Z: 318,57 | 109,41 | 246,66 1,02
V5 124,55 | 66,19 | 29,57 2,05
Vo6 261,80 | 33,07 | 181,40 -0,52
V7 256,20 | 14,98 | 6,57 -2,42
V8 30,77 | 81,01 | 153,60 2,66
V9 282,18 | 24,63 | 252,73 0,06
V10 222,39 | 102,33 | 301,04 0,54
Vi1 301,08 | 102,38 | 61,83 2,37
V12 239,34 | 26,48 | 111,71 -0,78
V13 134,40 | 81,77 | 206,82 3,61
Vi4 101,26 | 154,13 | 288,10 -1,57
V15 79,42 | 146,90 | 358,27 0,89
V16 58,25 | 154,73 | 68,97 -1,79
V17 305,80 | 114,43 | 152,60 -0,76
V18 219,86 | 114,96 | 210,95 3,45
V19 138,00 | 69,40 | 295,19 -1,74
V20 25,61 | 69,16 | 65,66 1,60
V21 43,06 | 76,55 | 240,47 2,33
V22 313,22 | 97,65 | 334,68 0,46
V23 209,60 | 99,58 | 27,87 4,41
V24 121,72 | 78,76 | 119,70 -0,83

Fonte: autoria prépria
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Tabela 21 — Orientac¢do (Angulos de Euler) das variantes de martensita o’
simuladas na liga 3 e grdo 2, com suas respectivas energias

Variante Angulos de Euler U (J/mol)
@1 @ ¢
Vi 123,13 | 150,40 | 186,78 -2,26
V2 235,28 | 116,78 | 100,70 2,21
V3 66,84 | 56,78 | 345,97 2,86
V4 359,06 | 119,69 | 258,56 -3,44
V5 164,73 | 53,58 | 20,34 -3,27
Vo6 300,67 | 47,71 | 177,03 3,20
V7 300,50 | 29,49 | 357,16 0,77
V8 63,36 | 74,72 | 167,42 4,16
Vo 315,02 | 39,45 | 255,85 -1,89
V10 254,26 | 111,16 | 288,48 342
Vi1 339,01 | 115,57 | 69,17 -3,22
V12 286,20 | 39,54 | 98,28 -1,08
V13 172,35 | 70,53 | 196,73 -2,59
Vi4 134,51 | 139,30 | 285,42 2,87
V15 118,91 | 132,37 | 3,45 -0,56
V16 105,93 | 141,74 | 83,17 0,95
V17 346,26 | 126,84 | 162,23 3,60
V18 248,34 | 122,88 | 196,50 -0,98
V19 178,74 | 59,04 | 283,26 3,25
V20 55,03 | 64,50 | 81,07 -1,45
V21 74,69 | 67,61 | 253,02 -1,42
V22 351,03 | 109,11 | 344,49 5,82
V23 242,05 | 105,58 | 13,89 -0,49
V24 159,53 | 65,63 | 112,26 5,38

Fonte: autoria prépria
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Tabela 22 — Orientac¢do (Angulos de Euler) das variantes de martensita o’
simuladas na liga 4 e grdo 1, com suas respectivas energias

Variante Angulos de Euler U (J/mol)
@1 @ ¢
Vi 234,76 | 44,95 | 153,79 -1,16
\' 262,54 | 117,63 | 328,46 4,15
V3 69,16 | 60,50 | 130,44 2,84
V4 159,45 | 89,09 | 9,81 -2,56
V5 350,66 | 82,92 | 260,63 -3,06
Vo6 71,44 | 150,28 | 221,49 0,63
V7 53,11 | 135,63 | 26,70 2,20
V8 86,58 | 49,03 | 300,29 1,75
Vo 71,65 | 137,43 | 310,94 -0,23
V10 250,81 | 133,18 | 141,59 2,89
Vi1 163,67 | 106,82 | 190,40 -1,54
V12 46,71 | 147,87 | 110,92 -2,21
V13 332,34 | 81,36 | 83,16 -2,47
Vi4 25291 | 41,58 | 229,79 0,30
V15 249,40 | 28,89 | 321,95 -1,53
V16 22590 | 33,35 | 71,43 2,79
V17 170,43 | 95,80 | 281,01 4,43
V18 248,20 | 120,50 | 50,74 -1,28
V19 340,73 | 91,11 | 171,87 5,22
V20 83,79 | 61,68 | 212,61 -0,27
V21 69,45 | 47,65 | 41,00 0,41
V22 152,51 | 99,93 | 98,53 2,48
V23 267,41 | 129,83 | 241,91 -1,03
V24 342,33 | 72,97 | 351,65 3,10

Fonte: autoria prépria
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Tabela 23 — Orientac¢do (Angulos de Euler) das variantes de martensita o’
simuladas na liga 4 e grdo 2, com suas respectivas energias

Variante Angulos de Euler U (J/mol)
@1 @ ¢
Vi1 110,72 | 129,48 | 335,92 0,50
V2 79,15 | 58,31 | 153,22 2,66
V3 272,98 | 124,42 | 306,84 2,42
\Z: 184,65 | 87,91 | 184,86 -2,93
V5 354,07 | 100,96 | 84,98 -2,80
Vo6 277,33 | 34,69 | 35,92 1,75
V7 292,26 | 49,98 | 204,75 4,05
V8 253,32 | 134,66 | 114,20 1,05
Vo 275,45 | 47,49 | 126,61 0,71
V10 89,91 | 42,03 | 326,25 1,24
Vi1 181,97 | 69,88 | 5,38 -2,49
V12 298,48 | 37,86 | 289,52 -0,87
V13 12,63 | 100,97 | 268,54 -2,87
Vi4 94,41 | 133,56 | 54,33 1,66
V15 99,23 | 146,04 | 147,31 -0,71
V16 119,14 | 140,91 | 252,65 4,18
V17 174,21 | 80,33 | 96,66 5,12
V18 93,91 | 54,53 | 234,29 -1,95
V19 3,35 92,00 | 356,76 5,26
V20 257,79 | 122,28 | 27,72 -1,99
V21 271,48 | 137,22 | 216,58 -1,63
V22 192,58 | 77,73 | 273,13 2,73
V23 72,61 | 46,54 | 67,95 -2,10
V24 3,35 | 110,22 | 176,76 2,83

Fonte: autoria prépria
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APENDICE C - CODIGOS-FONTES DO PROGRAMA MATRIZ]J

Cdédigo-fonte 1 — Matriz)

[\e)

9

10

# Nesse programa vamos calcular a matriz J de transformacao
a partir dos parametros de rede da martensita alpha e

austenita gamma.

def newmatrixJ():
import numpy as np
import math
import symmetry_matrices as sm
import print_function as pf

import transform_vector_vl as tv

gamma = input("Qual o parametro de rede da austenita? \
Il")
alpha = input("Qual o parametro de rede da martensita

alpha? \n")

gamma=float (gamma)

alpha=float (alpha)

nl=math.sqrt (2)*alpha/gamma

n2=nl

n3=alpha/gamma

#A matriz de Bain eh uma matriz diagonal em que os
termos sao nl, nl e n3, respectivamente.

BAIN= np.zeros ((3,3))

BAIN[0] [0] = n1
BAIN[1][1] = n2
BAIN [2] [2] = n3

#Agora precisamos calcular os vetores u e h, que sao a
linha e plano invariante para a transformacao.

ul=-math.sqrt ((math.pow(n1,2)-1)/(math.pow(nl,2)-math.
pow(n3,2)))
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u2=-math.sqrt (1-2*math.pow(ul,2))

u3d=-ul

U=[ul,u2,u3]

#o vetor x eh o vetor u apos a transformacao.

x1l=nlx*ul

x2=n2%*u?2

x3=n3*ud

X=[x1,x2,x3]

hli=math.sqrt ((-1+(1/math.pow(nl,2)))/((1/math.pow(nl,2)
) -(1/math.pow(n3,2))))

h2=math.sqrt (1-2*math.pow(hl,2))

h3=h1l

H=[h1,h2,h3]

#o vetor 1 eh o vetor h apos a transformacao.

11=h1/n1

12=h2/n2

13=h3/n3

L=[11,12,13]

#A eh o produto vetorial entre U e H.

A=np.cross(U,H)

al = A[O]
a2 = A[1]
a3 = A[2]

#B eh o produto vetorial entre X e L.
B=np.cross (X,L)

b1=B[0]

b2=B[1]

b3=B[2]

#CM eh a matriz de correspondencia.

CM = np.array([[1,-1,0],[1,1,0],[0,0,1]])
#BD eh a matriz antes da deformacao.

BD= np.zeros ((3,3))




54

55

56

57

58

59

60

61

65

66

67

68

69

73

74

75

76

77

78

79

125

BD=np.array([[ul,hl,al],[u2,h2,a2],[u3,h3,a3]])
#AD eh a matriz apos a transformacao.
AD= np.zeros ((3,3))
AD=np.array ([[x1,11,b1],[x2,12,b2],[x3,13,b3]])
INV_AD=np.linalg.inv (AD)
ROT_MAT=np.matmul (BD, INV_AD)
INV_LIN=np.matmul (ROT_MAT ,6 BAIN)
LN_ST=np.linalg.inv (INV_LIN)
J=np.matmul (CM,LN_ST)
J_INV=np.linalg.inv(J)
#Agora podemos calcular as direcoes, plano de habito e
a deformacao total.

LAT_INV_PL=np.array ([[0.707107],[0.0],[0.70710711)
LAT_INV_PL_e=np.array([[0.707107],[0.0],[-0.7071071])
LAT_INV_DI=np.array([0.707107,0.0,0.707107])
LAT_INV_DI_e=np.array([0.707107,0.0,-0.707107])
#Plano de habito
HABIT=np.array ([0,0,0])
HABIT=np.matmul (LAT_INV_DI ,LN_ST)
i=0
while 1<3:

HABIT[i] = LAT_INV_DI[il] - HABITI[i]

i=i+1
HABIT = HABIT/math.sqrt(np.matmul (HABIT,6 HABIT))
#Calculo da direcao
d=np.array ([[0],[0],[0]])
d=np.matmul (INV_LIN,LAT_INV_PL_e)
i=0
while 1i<3:

d[[i][0]1=d[[i]1[0]]-LAT_INV_PL_e[i]

i=i+1
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C = HABIT[O] * LAT_INV_PL_e[0] + HABIT[1] =*
LAT_INV_PL_e[1] + HABIT[2] * LAT_INV_PL_e[2]
i=0
while 1i<3:
dl[i][0o]l]=d[[i][0]]/C
i=i+1
m2=d [[0] [0]]*d [[0][0]] + d[[1]J[0]]I=d[[1]1[0]] + d
[[2] [0]11=d[[2]([0]]
M=math.sqrt (m2)
i=0
v=0
d=d/M
while 1i<3:
v =v + d[[i][0]1*HABIT[i]
i=i+l
v=v*M
82 = m2-v*v
HABIT2 = np.array ([[HABIT[O],HABIT([1],HABIT[2]]])
s = math.sqrt(s2)
defvec=np.zeros ((1,2))
defvec [0] [0]=V
defvec [0] [1]=s
pf.print_txt (defvec,'deformationvector.txt')
#shape deformation matrix:
FPF=np.matmul (d, HABIT2)
FPF=M*xFPF
FPF=np.identity (3) +FPF
#Calculo dos 24 planos de habito, dire es e matrizes
de transformacao
A=1
B=np.zeros ((3,3))
while A<25:
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B=sm.symmetry_matrices (A)
V=np.dot (B,HABIT)
A=A+1
pf.print_txt(V, 'habitplanes.txt')
A=1
B=np.zeros ((3,3))
while A<25:
B=sm.symmetry_matrices (A)
dot = np.dot(B,d)
A=A+1
dot=tv.transform_vector (dot)
pf.print_txt (dot, 'directions.txt')
A=1
Jvar=np.zeros ((3,3))
pf.print_txt(J, 'alphaJgamma.txt')
while A<25:
B=sm.symmetry_matrices (A)
Jvar=np.matmul (J,B)
pf.print_txt (Jvar,'alphaJgammaVAR.txt"')
A=A+1

newmatrixJ ()

127




128

APENDICE D - CODIGOS-FONTES DO PROGRAMA VARIANTES

Cdédigo-fonte 2 — Modelo de Patel-Cohen

def PatelCohen_v2():

import
import
import
import
import
import

import

numpy as np
math

matrixG as mG
transform_vector_vl as tv
Cramer as C
print_function as pf

eulerangles_v2 as ea

#Esse programa calcula a energia das variantes atraves

do modelo de Patel-Cohen

#0 primeiro passo eh importar as direcoes, planos de

habito e matrizes de transformacao calculadas no

programa MatrizJ

r=24

habits=

np.loadtxt ('habitplanes.txt')

directions=np.loadtxt('directions.txt')

alphaJgamma=np.loadtxt ('alphaJgamma.txt"')

defvec=

np.load('deformationvector.txt"')

sh=defvec [0] [0]

di=defvec [0] [1]

i=0

U=np.zeros (r)

p=np.zeros (3)

d=np.zeros (3)

theta=np.zeros(r)

beta=np.zeros (r)

p_into_d=np.zeros (r)

alph_new=np.zeros(r)

tao=np.zeros ((r,3))
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shear=np.zeros ((r,3))
sigma=np.zeros ((r,3))
phi=np.zeros (r)
stress_tensor=np.zeros ((3,3))
stress_tensor [0] [0]=input ("Put the stress value:")
trans_matrix=mG.matrixg ()
temp=np.matmul (trans_matrix,stress_tensor)
trans_matrix_inv=np.linalg.inv(trans_matrix)
def _mat=np.matmul (temp,trans_matrix_inv)
print ("\n\nDeformation Matrix:\n",def_mat)
i=0
j=0
for i in range(r):
for j in range(3):
pljl=habits[i][j]
continue
sigma=np.zeros (3)
sigma=np.matmul (def_mat ,p)
stress=np.linalg.norm(sigma)
sigma=sigma/stress
A=0
A=np.dot (p,sigma)
if A>1:
A=1
if A<-1:
A=-1
theta[il=np.arccos (A)
k=np.cross(p,sigma)
k=k/np.linalg.norm(k)
if thetali] <pi/2:
betal[il=thetal[i]-pi/2

else:
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betal[il=pi/2-thetalil
d[2]=math.cos(betalil)
tao_temp=C.CRAMER(p,k,sigma,d)
1=0
for 1 in range(3):
tao[i][1]=tao_temp[1]
continue
m=0
direc=np.zeros (3)
for m in range (3):
direc[m]=directions [i] [m]
continue
n=np.cross(p,direc)
n=n/np.linalg.norm(n)
print("n is", n)
p_into_d[i]=np.dot(p,direc)
p_into_d[i]=np.arccos(p_into_d[i])
if p_into_d[i] <pi/2:
alph_new[i]=pi/2 - p_into_d[i]
else:
alph_new[il=p_into_d[i]-pi/2
#print ("alph_new is", alph_newl[il])
d[2]=math.cos(alph_new([i])
sh_temp=C.CRAMER(p,n,direc,d)
q=0
for q in range(3):
shear[i] [ql=sh_temp [q]
continue
phi[i]=np.dot(tao_temp,sh_temp)
if phif[i]>1:
phi [i]=1
if phi[i]<-1:

130




91

93

94

95

96

97

98

99

phi[i]l=-1
phi[i]=np.arccos(phili])
THE=theta[i]*180/math.pi
PH=phi [i]%180/math.pi
print ("theta is", THE)
print ("phi is", PH)
sig=di*stress*np.cos(thetal[i])
#print ("sig is", sig)
if thetal[i]!=0:
ta=sh*stress*np.cos(betali])*np.cos(phili])
else:
ta=0
#print ("ta is", ta)
Uli]l=ta+sig
A=0
A=ta+sig
vector=np.zeros ((1,2))
vector [0] [0]=A
vector [0] [1]=1i+1
#print ('vector is:',vector)
pf.print_txt (vector, 'Uenergy.txt')
continue
print (U)

ea.euler_angles(trans_matrix,r)

PatelCohen_v2 ()
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Cédigo-fonte 3 — Modelo de Humbert

[\S)

w

26

27

29

def Humbert ():
import numpy as np
import transform_vector_vl as tv
import symmetry_matrices as sm
import print_function as pf
import transform_vector_vl as tv
import matrixG as mG
import math
import tfunc as tf
m=np.sqrt (1/8)
d=np.zeros ((1,3))
p=np.zeros ((1,3))
n=np.zeros ((1,3))
b=np.zeros ((1,3))

trans_matrix=mG.matrixg ()
print ("G is:",trans_matrix)
M=np.zeros ((3,3))
G=np.zeros ((3,3))
G_ep=np.zeros ((3,3))
EP=np.zeros ((3,3))
stress_tensor=np.zeros ((3,3))
stress_tensor [0] [0]=input ("Put the stress value:")
#Voce precisa definir os planos e direcoes de deslizamento
para a formacao da martensita, aqui utilizamos as
parciais de Schockley.
while A<13:
if A==1:
p=np.array ([[1,1,1]])
d=np.array ([[-2],[1]1,[1]11)
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if

if

if

if

if

if

if

if

if

if

if

p=np.
d=np.

p=np.
d=np.
A==11:
p=np.
carray ([[11,[-21,[-111)

.array ([[1,1,111)
carray ([[1],[-21,[111)

carray ([[1,1,1]1])
carray ([[1],[11,[-211)

.array ([[-1,1,111)
carray ([[2],[1],[111)

.array ([[-1,1,111)
carray ([[-11,[-21,[111)

.array ([[-1,1,1]11)
carray ([[-11,[1]1,[-211)

.array ([[1,-1,111)
carray ([[-2],[-11,[111)

.array ([[1,-1,111)
.array ([[1],[2],[1]1])

array ([[1,-1,111)
array ([[1],[-1],[-2]11)

array ([[1,1,-1]11)
array ([[-2],[1],[-111)

array ([[1,1,-1]11)

.array ([[1,1,-111)
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d=np.array ([[1],[1],[2]])

b [0] [0]=d[0] [0]/(math.sqrt ((d[0][0]*x2)+(d
[11[01*%2) +(d[2] [0]**2)))

b[0] [1]=d[1][0]/(math.sqrt ((d[0][0]*x2)+(d
[11[0]*%x2) +(d[2] [0]*%2)))

b[0] [2]=d[2] [0]/(math.sqrt ((d[0] [0]*x2)+(d
(1] [0]**2) +(d[2] [0]*x%2)))

n[0][0]=p[0][0]/(math.sqrt ((p[0][0]**2)+(p
(0] [1]1=**2) +(p[0] [2]*%2)))

n[0][1]=p[0][1]/(math.sqrt ((p[0] [0]**2)+(p
(0] [1]**2) +(p [0] [2]**2)))

n[0] [2]=p[0][2]/(math.sqrt ((p[0] [0]**2)+(p
[0] [1]**2) +(p[0] [2]*%2)))

cross=np.cross(n,b)

#print ('cross is', cross)

M[0] [0]=b[0] [0]

M[0][1]=cross [0] [0]

M[0] [2]=n[0][0O]

M[1][0]l=b[0] [1]

M[1]1[1]=cross [0] [1]

M[1][2]=n[0] [1]

M[2] [0]=Db[0] [2]

M[2] [1]1=cross [0] [2]

M[2] [2]=n[0] [2]

#print ('M is', M)

#i=1

trans_matrix_trans=np.transpose(trans_matrix)

M_trans=np.transpose (M)

EP=np.matmul (M_trans,trans_matrix)

#print ("EP is:",EP)

el=tf.angulo (EP)

print ("euler angles is:",el)
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pf.print_txt(el, 'euleranglesEPSILON2.txt"')
tension_axis=np.zeros ([1,3])
tension_axis [0] [0]=trans_matrix [0] [0]
tension_axis [0] [1]=trans_matrix[1][0]
tension_axis [0] [2]=trans_matrix [2] [0]
#print ("tension_axis is:",tension_axis)
#print ("\nb is:",b)
#print ("\nn is:",n)
#Dot product - find cossines
dot_direction=b[0] [0]*tension_axis
[0l [0]+b[0][1]*tension_axis [0] [1]+Db
[0] [2]*tension_axis [0] [2]
dot_plane=n[0] [0]*tension_axis [0] [0]+n[0] [1]x*
tension_axis [0] [1]+n[0] [2]*tension_axis [0] [2]
SF=dot_planexdot_direction
print ("schmid factor is:",SF)
vectorl=np.zeros ((1,2))
vectorl [0] [0]=SF
vectorl [0] [1]=A
pf.print_txt(vectorl,'SchmidFactor.txt')
Ue=SF*m*stress_tensor [0] [0]/2
print ("Mechanical work is is:",Ue)
vector=np.zeros ((1,2))
vector [0] [0]=Ue
vector [0] [1]=A
pf.print_txt(vector, 'Uenergy.txt')
A=A+1

Humbert ()
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APENDICE E - CODIGO-FONTE DO PROGRAMA MATRIZG

Cddigo-fonte 4 — MatrizG

I |def matrixg():

[\

#Essa funcao calcula a matriz g de orienta o em

relacao aos angulos de Euler

3 import math
4 import numpy as np
5 print ("We are going to calculate the G matrix in

relantionship of Euler angles.")

6 phil = float(input("Write phil: "))
7 PHI = float(input ("Write PHI: "))

8 phi2 = float (input ("Write phi2: "))
9 rphil = math.radians(phil)

10 rphi2 math.radians (phi2)

3 rPHI = math.radians (PHI)

12 G=np.zeros ([3,3])

13 G[0][0] = math.cos(rphil) * math.cos(rphi2) - math.sin(
rphil) * math.sin(rphi2) * math.cos (rPHI)

14 G[0][1] = math.sin(rphil) * math.cos(rphi2) + math.cos(
rphil) * math.sin(rphi2) * math.cos (rPHI)

5 G[o][2] math.sin(rphi2) * math.sin(rPHI)

16 G[1][0] -math.cos(rphil) * math.sin(rphi2) - math.sin

(rphil) * math.cos(rphi2) * math.cos(rPHI)

17 G[1][1] -math.sin(rphil) * math.sin(rphi2) + math.cos

(rphil) * math.cos(rphi2) * math.cos(rPHI)

18 G[1][2] = math.cos(rphi2) * math.sin(rPHI)

19 G[2] [0] = math.sin(rphil) * math.sin(rPHI)
20 G[2][1] = - math.cos(rphil) * math.sin(rPHI)
21 G[2][2] = math.cos(rPHI)

2 if (abs(G[0]J[0]) < 0.0001):

23 G[0][0] = 0.0000




if (abs(G[0][1]) < 0.0001):
G[0][1]l= 0.0000

if (abs(G[0][2]) < 0.0001):
G[0][2]= 0.0000

if (abs(G[1]1[0]) < 0.0001):
G[1][0]= 0.0000

if (abs(G[1][1]) < 0.0001):
G[1][11= 0.0000

if (abs(G[1]1[2]) < 0.0001):
G[1][2]= 0.0000

if (abs(G[2][0]) < 0.0001):
G[2]1[0]= 0.0000

if (abs(G[2]1[1]) < 0.0001):
G[2][1]1= 0.0000

if (abs(G[2][2]) < 0.0001):
G[2]1[2]= 0.0000

print ("The G matrix is \n",G)

return G

137




APENDICE F - CODIGOS-FONTES DAS SUBROTINAS UTILIZADAS COMO
FUNCOES NOS PROGRAMAS PRINCIPAIS

Cdédigo-fonte 5 — Subrotina symmetry matrices

| |#Essas sao as matrizes de simetria para o cristal CFC da

austenita.
>|def symmetry_matrices(A):

import numpy as np

4 R=np.zeros ((3,3))
5 if A==1:
6 R=([1,0,0],[0,1,0],[0,0,11)
7 if A==2
8 rR=([-1,0,0],[0,0,1]1,[0,1,0])
9 if A==3
10 R=([-1,0,0]1,[0,0,-1]1,[0,-1,01)
1 if A==4
12 R=([0,0,1],[0,-1,0],[1,0,0])
13 if A==5
14 R=([0,0,-1]1,[0,-1,0],[-1,0,01)
15 if A==6
16 R=([0,1,0],[1,0,0],[0,0,-1])
17 if A==7
18 R=([0,-1,0],[-1,0,0],[0,0,-11)
19 if A==8
20 R=([1,0,0],[0,0,1],[0,-1,0])
21 if A==9
2 R=([1,0,0],[0,-1,0],[0,0,-11)
23 if A==10:
24 R=([1,0,0],[0,0,-11,[0,1,00)
25 if A==11:
26 R=([0,0,-1],[0,1,0],[1,0,0])
27 if A==12:
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44

45

46

47
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if

if

if

if

if

if

if

if

if

if

if

if

return

R=([-1,0,0],[0,1,0],[0,0,-11)
A==13:
R=([0,0,1],[0,1,0],[-1,0,01)
==14:
R=([0,1,0],[-1,0,0],[0,0,11)
A==15:
R=([-1,0,0],[0,-1,0],[0,0,1])
A==16:
R=([0,-1,0],[1,0,0],[0,0,1])
A==17:
R=([0,1,0],[0,0,1],[1,0,0])
A==18:
R=([0,0,1],[1,0,0],[0,1,0])
A==19:
R=([0,1,0],[0,0,-1],[-1,0,01)

A==20:
R=([O:O;_1] :[1:0’0] :[O,_]-:O])
A==21:

rR=([0,0,1],[-1,0,0],[0,-1,0])

A==22:
R=([O,—1,O],[O’O’_l])[l;o:o])
A==23:

R=([0,0,-11,[-1,0,01,[0,1,01)
A==24:

R=(l0,-1,0],[0,0,1],[-1,0,0])
R
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Cédigo-fonte 6 — Subrotina Cramer

[\S)

w
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def CRAMER(X,Y,Z,Q):
import numpy as np
T=np.zeros (3)
EQU=np.zeros ((3,3))
TEMPO=np.zeros ((3,3))
j=0
for j in range(3):
EQU[0] [j1=XT[j]
TEMPO [0] [j1=X[j]
EQU[1][jl=Y[j]
TEMPO [1] [j1=Y[j]
EQU[2][j1=2[;]
TEMPO [2] [j]1=Z[]]
continue
DET_EQU=np.linalg.det (EQU)
for i in range(3):
for j in range(3):
TEMPO[j1[i]1=Q[;]
continue
DET_TEMPO=np.linalg.det (TEMPO)
T[i]=DET_TEMPO/DET_EQU
for j in range(3):
TEMPO[j][i]=EQU[j][i]
continue
continue

return(T)




Cédigo-fonte 7 — Subrotina para Calculo dos Angulos de Euler para Martensita CCC

9

10

19

20
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#Essa rotina calcula os angulos de Euler para a
transformacao da martensita alpha
def euler_angles():
import numpy as np
import math
import leitura
import matrixG
import print_function as pf
i=0
trans_matrix=matrixG.matrixg()
trans_matrix_inv=np.linalg.inv(trans_matrix)
N=np.zeros ((3,3))
n=24

print('a is:', a)

#das 24 matrizes 3,3 em gammaJalpha, precisamos pegar

uma por uma'!
#agora vamos calcular os angulos de euler:
for i in range(n):
print('i is:"', 1)

print('a is:', a)

#abrindo os arquivos alphaJgammaVAR e lendo cada

matriz 3x3 por vez:
N=leitura.leitura(i,a)
print ('\n\n N is', N)
# inverso da matriz J ser gamaJalpha:
gm_J_al=np.linalg.inv(N)
print('\n gm_J_al is',gm_J_al)

#a matriz de transforma o sampleJmartensita

a

multiplica o da trans_matrix pela gammaJalfa

sp_J_mr=np.matmul (trans_matrix_inv,gm_J_al)

#sp_J_mr=np.matmul (gm_J_al,trans_matrix_inv)
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mr_J_sp=np.linalg.inv(sp_J_mr)
A=math.sqrt ((mr_J_sp[0,0]) **x2+(mr_J_sp[1,0]) **x2+(
mr_J_sp[2,0]) **2)
B=math.sqrt ((mr_J_sp[0,1]) **2+(mr_J_sp[1,1]) **x2+(
mr_J_sp[2,1]) **2)
C=math.sqrt ((mr_J_sp[0,2]) **2+(mr_J_sp[1,2]) **x2+(
mr_J_sp[2,2]) **2)
#transformando em vetor unitario:
for i in range (3):
mr_J_spl[i,0]l=mr_J_spl[i,0]/A
mr_J_spli,1l]=mr_J_spli,1]/B
mr_J_spli,2]=mr_J_spli,2]/C
#calculo dos angulos:
phi=np.arccos(mr_J_sp[2,2])
cos_phil=-mr_J_sp[2,1]/math.sin(phi)
sin_phil=mr_J_sp[2,0]/math.sin(phi)
if cos_phil >=0 and sin_phil >=0: phil=np.
arccos (cos_phil)
if cos_phil <=0 and sin_phil >=0: phil=np.

arccos (cos_phil)
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if cos_phil <=0 and sin_phil <=0: phil=3*math.

pi/2-(np.arccos(cos_phil)-math.pi/2)

if cos_phil >=0 and sin_phil <=0: phil=2*math.

pi-np.arccos(cos_phil)
cos_phi2=(mr_J_sp[1,2]/math.sin(phi))
sin_phi2=(mr_J_sp[0,2]/math.sin(phi))
if cos_phi2 >=0 and sin_phi2 >=0: phi2=np.
arccos (cos_phi2)
if cos_phi2 <=0 and sin_phi2 >=0: phi2=np.

arccos (cos_phi2)

if cos_phi2 <=0 and sin_phi2 <=0: phi2=3*math.

pi/2-(np.arccos(cos_phi2)-math.pi/2)
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if cos_phi2 >=0 and sin_phi2 <=0:
pi-np.arccos(cos_phi2)

#transformando em graus:
phi=phi*180/math.pi
phil=phi1*180/math.pi
phi2=phi2*180/math.pi
print ('phil & phi & phi2=', phil, phi,
print (' ')
eulerangles=np.zeros ((1,3))
eulerangles [0,0]=phil
eulerangles [0,1]=phi

eulerangles [0,2]=phi2
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phi2=2%*math.

phi2)

pf.print_txt(eulerangles, 'euleranglesALPHAall.txt"')

euler_angles ()

Cédigo-fonte 8 — Subrotina para Calculo dos Angulos de Euler para Martensita HC

import math

import numpy as np

def angulo(A):

gll = A[0][0]
gl2 = A[0][1]
g13 = A[0][2]
g21 = A[1][0]
g22 = A[1]1[1]
g23 = A[1]1[2]
g31 = A[2][0]
g32 = A[2][1]
g33 = A[2][2]
cosFI = g33

senFI = math.sqrt(1 - (g33%g33))

senfil = g31/senFI
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if (senfil > 1):
senfil = 1
if (senfil < -1):
senfil = -1
cosfil = -g32/senFI
if (cosfil > 1):
cosfil =1
if(cosfil < -1):
cosfil = -1
senfi2 = gl13/senFI
if (senfi2 > 1):
senfi2 = 1
if (senfi2 < -1):
senfi2 = -1
cosfi2 = g23/senFI
if (cosfi2 > 1):
cosfi2 =1

if(cosfi2 < -1):

cosfi2 = -1
gllt = cosfil*cosfi2 - senfil*senfi2*g33
gl2t = senfil*cosfi2 + cosfil*senfi2x*g33
g21t = -cosfil*senfi2 - senfil*cosfi2*g33
g22t = -senfil*senfi2 + cosfil*xcosfi2*g33
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if (abs(gll-glit) < math.pow(10,5) and abs(gl2-gl2t) <

math.pow (10,5) and abs(g2l - g21t) < math.pow(10,5)

and abs(g22- g22t) < math.pow(10,5)):
senFI = math.sqrt(1 - (g33%g33))
senfil = g31/senFI
if (senfil > 1):

senfil = 1
if (senfil < -1):

senfil = -1
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64

65

66

67

68

69

73

74

75

76

71

cosfil = -g32/senFI

if (cosfil > 1):
cosfil =1

if (cosfil < -1):
cosfil = -1

senfi2 = g13/senFI

if (senfi2 > 1):
senfi2 = 1

if (senfi2 < -1):
senfi2 = -1

cosfi2 = g23/senFI

if (cosfi2 > 1):
cosfi2 =1

if(cosfi2 < -1):
cosfi2 = -1

else:

senFI = -math.sqrt (1 -

senfil = g31/senFI

if (senfil > 1):
senfil = 1

if (senfil < -1):
senfil = -1

cosfil = -g32/senFI

if (cosfil > 1):
cosfil =1

if(cosfil < -1):
cosfil = -1

senfi2 = g13/senFI

if (senfi2 > 1):
senfi2 = 1

if (senfi2 < -1):

senfi2 = -1

(g33%g33))
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cosfi2 = g23/senFI

if(cosfi2 > 1):

cosfi2 =1

if(cosfi2 < -1):

gllt
gl2t
g21t
g22t

cosfi2 = -1

cosfil*xcosfi2 -

senfil*cosfi2 +

-cosfil*senfi2 -

-senfil*senfi2 +

senfil*senfi2*g33

cosfil*senfi2*g33
senfil*cosfi2*xg33
cosfil*xcosfi2*g33
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if (abs(gll-glit) < math.pow(10,5) and abs(gl2-gl2t

)

pow (10,5) and abs(g22- g22t) < math.pow(10,5)):

< math.pow(10,5)

senFI = -math.sqrt(
senfil = g31/senFI
if (senfil > 1):
senfil = 1
if (senfil < -1):
senfil = -1
cosfil = -g32/senFI
if (cosfil > 1):
cosfil =1
if(cosfil < -1):
cosfil = -1
senfi2 = gl13/senFI
if (senfi2 > 1):
senfi2 = 1
if (senfi2 < -1):
senfi2 = -1
cosfi2 = g23/senFI
if (cosfi2 > 1):
cosfi2 =1

if(cosfi2 < -1):

and abs(g21 - g21t) < math.

1 - (g33%g33))
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cosfi2 = -1
else:
print("tem erro"
#calculo do angulo FI
if (senFI != 0 and cosFI != 0):
if (senFI > 0 and cosFI > 0):
FI = math.asin(senFI)
if (senFI > 0 and cosFI < 0):
FI = math.pi - math.asin(senFI)
if (senFI < 0 and cosFI < 0):
FI = math.pi-math.asin(senFI)
if (senFI < 0 and cosFI > 0):

FI = 2xmath.pi + math.asin(senFI)

else:

if (senFI == 0 and cosFI == 1):
FI =0

if (senFI == 0 and cosFI == -1):
FI = math.pi

if (senFI == 1 and cosFI == 0):
FI = math.pi/2

if (senFI == -1 and cosFI == 0):

FI = 3*math.pi/2
#calculo do angulo fil
if (senfil !'= 0 and cosfil != 0):
if (senfil > 0 and cosfil > 0):
fil = math.asin(senfil)
if (senfil > 0 and cosfil < 0):
fil = math.pi - math.asin(senfil)
if (senfil < O and cosfil < 0):
fil = math.pi-math.asin(senfil)

if (senfil < 0 and cosfil > 0):

fil = 2%math.pi + math.asin(senfil)
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else:
if (senfil ==
fil1 = 0
if (senfil ==
fil = math
if (senfil ==
fil = math

if (senfil ==

0 and cosfil == 1):

0 and cosfil == -1):
.pi

1 and cosfil == 0):

.pi/2

-1 and cosfil == 0):

fil = 3*math.pi/2

#calculo do angulo
if (senfi2 != 0 an
if (senfi2 > 0

fi2 = math

if (senfi2 > 0

fi2 = math

if (senfi2 < 0

fi2 = math

if (senfi2 < O

fi2 = 2%math.pi + math.asin(senfi2)

fi2
d cosfi2 != 0):
and cosfi2 > 0):
.asin(senfi2)
and cosfi2 < 0):
.pi - math.asin(senfi?2)
and cosfi2 < 0):
.pi-math.asin(senfi?2)

and cosfi2 > 0):

0 and cosfi2 == 1):
0 and cosfi2 == -1):
.pi

1 and cosfi2 == 0):
.pi/2

-1 and cosfi2 == 0):

fi2 = 3%math.pi/2

else:
if (senfi2 ==
fi2 = 0
if (senfi2 ==
fi2 = math
if (senfi2 ==
fi2 = math
if (senfi2 ==
ang = np.zeros ([3]

)

dfil=math.degrees (fil)
dFI=math.degrees (FI)

dfi2=math.degrees (£fi2)
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ang [0] = dfi1l
ang [1] = dFI
ang [2] = dfi2

return ang

#print (angulo(g))
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ANEXO A - VARIANTES CRISTALOGRAFICAS

Como explicado na se¢do 4 deste trabalho, existe um nimero de solugdes cristalo-
gréficas relacionadas para uma orientagdo, dependendo do sistema de cristal. Estas solucdes
cristalograficamente relacionadas sdo geradas pela multiplicacdo da matriz de orientacdo (G) por

um operador de simetria (M), como mostrado na equagao A.1.

G,=G.M, (A.1)

Onde n depende da simetria do cristal. Para um cristal ctbico, as 24 matrizes de

simetria estdo representadas na Figura 60.

Figura 60 — Matrizes de Variantes para o Sistema Cubico

100 0 01 001 100
010 010 010 010
0 0 1 100 100 0 01
0 0 1 100 100 100
010 0 0 1 010 0 01
100 010 0 01 0 1
010 100 010 0 01
100 010 100 1

0 0 1 0 0 1 0 01 010
010 001 010 010
0 01 100 0 0 1 0 01
10 010 100 100
001 0 01 010 010
100 100 001 100
010 010 100 001
100 0 0 1 01 0 100
0 0 1 010 100 0 01
010 100 001 010

Fonte: (ENGLER; RANDLE, 2009)
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