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Resumo

Durante o processo de solidificagcdo de ligas bindrias, a
morfologia da interface, sob um certo conjunto de pardme-
tros de crescimento, depende de varidveis que exercem in-
fluéncia sobre a energia interna das fases solida e liquida,
dentre as quais pode-se citar a distribui¢do de temperatu-
ra, o petfil de concentracdo de soluto e a curvatura da in-
terface. Para considerar a influéncia que a curvatura da
interface exerce no processo de solidificacdo foi estudado
um método para obter esse valor de curvatura, através de
técnicas de processamento digital de imagens, sendo rea-
lizados testes com imagens de cristais de neve. Pretende-
se, futuramente, realizar simulagoes numéricas bidimensi-
onais de crescimento de ligas bindrias englobando efeitos
de curvatura na discretizagcdo das equacoes de transpor-
te, as quais descrevem o processo de solidificacdo. Nesse
caso as imagens a serem analisadas seriam os sucessivos
resultados fornecidos pela prépria simula¢do. Dessa for-
ma, espera-se que as simulagoes possam ser aprimoradas,
tornando-se mais realisticas e auxiliando na realizacdo de
experimentos.

1. Introducao

Cristais apresentam caracteristicas especiais, as quais lhe
conferem uma série de propriedades, tornando-os emprega-
veis, por exemplo, no caso de semicondutores, na fabricagdo
de diversos dispositivos eletronicos. Porém, para essas apli-
cacdes, € necessdria a utilizacdo de cristais adequados em
termos de composicio e de estrutura cristalina.

Algumas dessas caracteristicas podem ser manipuladas
com o controle do processo de crescimento. Para o estudo
da complexa inter-relag@o entre conveccdo, difusdo e trans-
feréncia de calor que ocorre durante a solidificacdo, pode-
se realizar experimentos em laboratérios e/ou simulacdes
numéricas desses crescimentos.

Uma das dificuldades encontradas nos problemas de so-
lidificagdo é que a posicdo da interface ndo é conhecida
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a priori, enquadrando-se estes na classe de problemas de
condi¢do de contorno livre (free-boundary problems), de
modo que a localizag¢do da interface, no decorrer do tem-
po, deve ser determinada como uma parte da solu¢do do
problema.

Em condicdes ideais de equilibrio, a solidificag@o ocorre
com o desenvolvimento de uma interface sélido-liquido lo-
calmente planar. Porém, sob condi¢des de superesfriamen-
to constitucional, anisotropia, gravidade, altas velocidades
de crescimento, e outras perturbacdes externas, ocorrerd a
formacgao de estruturas dendriticas devido ao surgimento de
areas preferencias de crescimento.

Foi realizada, anteriormente, uma simulagdo bidimensio-
nal de crescimento de ligas bindrias, brevemente explanada
no Apéndice A. Para obter uma simulagdo mais realistica,
um dos fatores que necessita ser incluido na simulag@o seria
a influéncia da curvatura da interface s6lido-liquido no pro-
cesso de crescimento. Os efeitos de curvatura poderiam ser
considerados na discretizagdo das equacdes de transporte,
as quais descrevem o processo de solidificagdo dendritica.

Para o célculo da curvatura foi utilizado o método pro-
posto por César Jr. e Fontoura Costa [6], que possibilita a
andlise de contornos das imagens e avaliagdo de suas curva-
turas através da aplicacio da Transformada de Fourier.

Para avaliar o desempenho desse método, no problema
especifico de crescimento de cristais, foram realizados tes-
tes com fotos e imagens de estruturas dendriticas em cristais
[9]. Tais imagens podem passar por um pré-processamento
[8], para realcar as caracteristicas de interesse, antes da efe-
tiva andlise da curvatura da interface s6lido-liquida.

Os resultados obtidos indicam que o método utilizado
poderd ser adaptado e incluido na simulagdo de crescimento
de ligas bindrias, implementado anteriormente. Nesse caso
as imagens a serem analisadas seriam geradas a partir dos
sucessivos resultados fornecidos pela prépria simulacao.

Uma das grandes motivacgdes para a realizacdo desse tra-
balho foi a possibilidade de se utilizar técnicas tradicionais
de processamento de imagens na quantifica¢@o da curvatura
local, ao longo do campo discretizado sujeito as equacdes
de transporte (em contraposi¢do as aproximacdes cldssicas



empregadas nas técnicas usuais de discretizagdo).

A obten¢do da curvatura poderd auxiliar na realizagio
de simulacdes de crescimento de cristais mais precisas. E
a pesquisa da solidificacdo dendritica de ligas, o estudo da
forma, tamanho e orientacdo dos dendritos pode auxiliar na
realizagdo de experimentos.

2. Processo de Solidificacao

Na solidificacdo de ligas é necessario considerar o ponto
de fusdo, ou o seu equivalente, da liga. Nas ligas de fa-
se simples, o liquido e o sélido contendo os componentes
da liga podem existir em equilibrio. O sdélido e o liquido
apresentam, quase sempre, composicoes diferentes e a tem-
peratura de equilibrio depende da composi¢do. Para ca-
da composic¢do do liquido hd uma temperatura, tempera-
tura liquidus, na qual ela estd em equilibrio com o sélido
apropriado e, inversamente, cada composicdo do sélido tem
uma temperatura solidus na qual ele estd em equilibrio com
o liquido apropriado. O sdélido e o liquido podem estar
em equilibrio somente a uma mesma temperatura, que é
a temperatura liquidus do liquido e a temperatura solidus
do sdlido. Essas duas curvas definem o diagrama de fa-
se da liga, que pode ser visto na Figura 1. As mudancas
de fase sdo governadas pelo diagrama de fase. O diagra-
ma descreve os estados termodindmicos nos quais vdrias fa-
ses podem coexistir em equilibrio termodinamico. O estado
termodinamico da liga é determinado por duas varidveis,
temperatura e concentragdo. As curvas solidus e liquidus
demarcam as fases possiveis: a liga estd liquida acima da
curva liquidus e estd sélida abaixo da curva solidus. Ha
combinacdes de composi¢do e temperatura que se encon-
tram entre as curvas liguidus e solidus, refletindo o fato de
que o material ndo estd em equilibrio estdvel ou ele consiste
de partes sdlidas e liquidas, cada qual com a composi¢ao
apropriada para a temperatura do ponto. Essa regido é co-
nhecida como regido mushy.

2.1. Morfologia da Interface Solido-Liquido

A regido da liga onde ocorre a transi¢do de fase, ou seja,
solido e liquido coexistem, € chamada de interface. Sua es-
pessura pode variar de alguns angstroms a alguns centime-
tros, e a microestrutura pode ser bastante complexa, depen-
dendo de vdrios fatores (do préprio material, da taxa de res-
friamento, do gradiente de temperatura no liquido, da tensdo
de superficie, etc).

Com um gradiente térmico positivo no liquido, a interfa-
ce solido-liquido devera possuir uma forma macroscopica-
mente estavel, pois o surgimento de uma estrutura irregular
na interface faria com que essa parte da interface se proje-
tasse para uma regido de temperatura mais elevada, de modo
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Figura 1. Diagrama de fase de uma liga bindria A-B.
Tem-se temperatura em fungdo da concentragdo, no
qual T4 e T8 referem-se, respectivamente, a tempe-
ratura de fusdo da substancia pura A e B. ¢,(T) e
gs(T") correspondem & concentragdo do liquido e do
s6lido, na regido mushy.

que passaria novamente para o estado liquido e a interface
estabilizar-se-ia.

Porém a existéncia de uma zona de super-resfriamento
ocasionard um gradiente negativo de energia interna a fren-
te da interface e fard com que esta fique morfologicamente
instdvel, com perturbagdes na sua forma. De acordo com
o grau de super-resfriamento, pode-se desenvolver as mais
diversas morfologias.

Na auséncia de super-resfriamento tem-se uma interface
localmente planar, conhecida como interface abrupta (sharp
front). Para baixos graus de super-resfriamento desenvolve-
se uma interface celular, a partir de uma interface planar,
inicialmente caracterizada por pequenas cavidades as quais
passam para células alongadas. Como o aumento do super-
resfriamento, as superficies das células estendem-se e, even-
tualmente, ramificam-se para formar dendritas celulares.

Nao hd um critério bem definido para a transicao de célu-
las a dentritas. Nesse caso a interface apresenta uma lar-
gura aparente, denominada de regido mushy que, em uma
solidificacdo dendritica, pode apresentar uma morfologia
bastante intricada. De acordo com Pamplin [10], na mai-
oria dos experimentos observa-se que a interface rearranja
sua forma para reduzir o super-resfriamento.

3. Analise da Morfologia da Interface Sélido-
Liquido

As temperaturas caracteristicas envolvidas em um cres-
cimento dendritico s@o a temperatura do liquido longe da
interface, T, a temperatura da interface, Ti e a tempe-
ratura de fusdo, 7},,. Deve-se observar que, em geral, T



difere de T,,.

A diferenga de temperatura AT* = T,, — T contro-
la a taxa do fluxo de calor entre a interface e o liquido e,
portanto, controla a taxa de dissipac¢do do calor latente no
liquido. Consequentemente, também controla a velocidade
de crescimento. Portanto T precisa ter um valor tal que a
taxa de deposig¢ao no sélido seja igual a taxa de solidificacdo
macroscépica determinada pela transferéncia de calor.

Segundo Chalmers [3], hd vdrias maneiras de considerar
o equilibrio entre sélido e liquido separado por uma interfa-
ce curva. O tratamento mais geral é o de Gibbs, que parte
da definicdo termodindmica de equilibrio, a qual diz que se
uma fase liquida estd em equilibrio com a fase sélida, entdo
a energia interna de ambas as fases sdo iguais.

Quando as fases estdo separadas por uma interface pla-
nar, ambas estdo sob a mesma pressdo e a temperatura na
qual as energias internas sio iguais € a temperatura de fusdo
T,,. Entretanto, uma diferenca de pressdo de 2v/x existe
sobre qualquer interface que tenha energia interna y e raio
de curvatura .

Como consequéncia tem-se o efeito de Gibbs-Thomson,
no qual a temperatura de solidificagdo de um liquido € re-
duzida em virtude da tensdo superficial. Esse efeito deriva
das condi¢des de equilibrio termodindmico de uma interfa-
ce curva, de modo que a relag@o entre as temperaturas de
fusdo em uma interface plana (T,’,’f“”“) e em uma interface
curva (T5*") é dada por

plana __ qicurv __ 2_7
R (1)
sendo que ~y € a tensdo superficial, S é a entropia e K € o
raio de curvatura [7].

De acordo com Ludwig a curvatura afeta todas as va-
ridveis envolvidas no processo de solidificacdo e leva a um
desvio no estado de equilibrio (quando a interface € plana).

A solidificacdo de uma liga bindria é um processo que
envolve fluxos de massa, temperatura e energia, os quais de-
pendem da difusividade, do coeficiente de segregacao inter-
facial, da condutividade térmica, da temperatura de fusdo,
da densidade, da entalpia, da entropia, da tensdo superfici-
al, do calor especifico e do calor latente.

Primeiramente deve-se observar que os fluxos sao inter-
dependentes e cada um desses fluxos é dependente de pro-
priedades nao-lineares, por exemplo, a concentracdo depen-
de dos coeficientes de difusdo, os quais sdo dependentes dos
valores da concentragio e da temperatura.

Portanto estdao sob investigac@o as alteracdes que a cur-
vatura da interface causa sobre cada uma dessas varidveis
citadas e o efeito causado quando é realizado o acoplamen-
to desses fluxos e, consequentemente, de todas as proprie-
dades do material a ser solidificado.

4. Metodologia para Obtencao da Curvatura

Para a obtenca@o da curvatura foi utilizado o método pro-
posto por César Jr. e Fontoura Costa [6], o qual foi imple-
mentado por Fabbri [5], em Scilab [11].

Esse método utiliza a Transformada de Fourier e opera
no dominio da frequéncia. A partir do momento em que se
trabalha no dominio da frequéncia, operacdes de realce de
imagens podem ser realizadas através da multiplicagdo da
transformada de Fourier da imagem pela funcdo de trans-
feréncia de filtragem. Para se produzir a imagem realcada,
basta aplicar a transformada inversa, que o resultado estard
novamente no dominio do espago.

O borramento da imagem pode ser realizado com a redu-
¢do dos componentes em altas frequéncias e, inversamen-
te, o aumento das componentes em altas frequéncias em
relacdo ao de baixa frequéncia acentuard as transi¢cdes abrup-
tas de niveis de cinza. Desse modo bordas e descontinuida-
des, como ruido, estdo associadas aos componentes em altas
frequéncias da transformada de Fourier.

Para a suavizagdo da imagem, no dominio da frequéncia,
foi utilizado um filtro passa-baixa gaussiano, o qual atenua
as componentes em alta frequéncia da imagem conforme o
valor de o adotado, que € correspondente ao desvio padrio
da gaussiana. Como resultado € obtido um contorno cuja
curvatura ¢ mais homogénea. Depois de obtido o contorno
suavizado da imagem ¢é realizado o cdlculo da curvatura.

4.1. Calculo da curvatura
Em um sistema bidimensional, seja uma curva dada por

equagdes paramétricas ¢ = z(t) e y = y(t). A curvatura K
¢ definida por

do de de
o0 _ @ _ dt ___dt
S _ ,
TR e VT
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2
sendo que ¢ é o angulo tangencial e s é o comprimento de
arco.
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Aplicando a Equacdo 5 em 2 tem-se

B 2y — y'z" ©
k= (xIZ + y/2)3/2 :

As derivadas de primeira e de segunda ordem s@o obtidas
utilizando a transformada direta e inversa de Fourier:

X'(s) = F(z'(t)) =i2msX(s) (7)
X"(s) = F(z"(t) = —(2ms)° X (s) (8)
Y'(s) = F(y'(t) =i2wsY(s) )
Y's) = Fy"() =—-2r9)°Y(s)  (10)
e
r'(s) = FYX'(s)) =i2rF ' (sX(s)) (11)
"(s) = F'(X"(s) = —(2m) F7' (s’ X ())(12)
y'(s) = F1Y'(s)) =i2n F(sY(s)) (13)
y'(s) = FTI(Y"(s) = —(2m) F 7 (s°Y (s))(14)

Com base nas oito equagdes acima, a equacdo de cur-
vatura pode ser escrita em termos da transformada direta e
inversa de Fourier.

4.2. Transformada de Fourier

A transformada de Fourier, de uma fungdo f(x) continua,

denotada por F'(f(z)) é definida pela equacio

— 00

F{f(2)} = F(u) = / Fl@)e 2™ade. (15)

—00

A transformada inversa de Fourier, dado F(z), pode ser
obtida por

—00

FYF(u)}=f(z) = / F(u)e?™®du.  (16)

— 00

As equagdes acima sdo vdlidas se f(z) for continua e
integravel e se F'(u) for integravel, condi¢des que sdo, nor-
malmente, satisfeitas na pratica.

A transformada de Fourier discreta, como o préprio no-
me indica, se refere a varidveis discretas e ndo a variaveis
continuas, ou seja, a fungio f(x) é tomada em pontos dis-
cretos

{f(xo)a f(on+AJ}), f($0+2AJJ), ) f(x0+[N_1]A$)}

a7)

e, consequentemente, as integrais referente as transforma-
das de Fourier sdo dadas por somatdrias

-1
F(u) = % > flaper e (18)
=0

parauw =0,1,2,--- N —

fl@) = Fu)emwe/N (19)
u=0
parax =0,1,2,---, N — 1.

Os valores v = 0,1,2,---, N — 1 na transformada dis-
creta de Fourier (Equagdo 18) correspondem as amostra-
gens da transformada continua nos valores 0, Au, 2Aw, - - -,
(N — 1)Au, ou seja, F(u) = F(uAu).

Os termos Au e Az séo relacionados pela expresséo

Ay = ——. (20)

Na implementacdo de um programa que utilize a trans-
formada de Fourier, normalmente, é utilizado o algoritmo
da transformada rdpida de Fourier (FFT), o qual diminui o
nimero de operagdes a serem realizadas tornando-se, por-
tanto, computacionalmente mais eficiente. Encontram-se,
com frequéncia, funcdes que implementam esse algoritmo
em vdrias linguagens comumente utilizadas em processa-
mento digital de imagens.

4.3. Procedimentos Principais

Destaca-se a seguir uma sequéncia de passos executada
para a obtencdo da curvatura da imagem analisada.

1. obtencdo da imagem:;

2. binarizacdo da imagem;

3. percorrimento de borda;

4. armazenamento das coordenadas de contorno (X,y);

5. aplicacdo da Transformada Rédpida de Fourier (FFT)
nas coordenadas de contorno;

6. suavizacdo do contorno no dominio da frequéncia;

7. aplicacdo da Transformada Inversa Répida de Fourier
IFFT;

8. cdlculo das derivadas de primeira e segunda ordem
das coordenadas de contorno;

9. cdlculo da curvatura de cada ponto do contorno da
imagem.



5. Resultados experimentais

Apresenta-se nesta secdo resultados obtidos através da
implementacdo da metodologia apresentada anteriormente.
Esses resultados sdo provenientes de testes realizados com
imagens em tons de cinza e em preto e branco.

Primeiramente é exibida a imagem e seu contorno ori-
ginal e, posteriormente, os contornos suavizados através da
aplicacdo de filtros com certos valores de o, e os graficos de
curvatura desses contornos suavizados.

No programa foram adotadas algumas convengdes. Quan-

do o contorno é determinado, cada coordenada (x,y) cor-
respondente a um pixel da imagem ¢ associado a um indice
que o identifica. No grafico da curvatura, cada valor de cur-
vatura corresponde a um ponto da imagem, ou seja, estd em
funcdo do seu indice.

(b) Imagem bi-
narizada

(c) Contorno da
Imagem

(a) Imagem
Original

Figura 2. Imagem analisada.

(@o=5 (b)yo =15

Figura 3. Contornos suavizados da imagem.

Nota-se em todas as imagens que quanto maior o valor
de sigma, maior a suavizag@o e a perda de informacgdo da
imagem e, de forma correspondente, maior a suavizagdo da
curvatura. Essa suavizacdo pode ser tutil quando se deseja
eliminar ruidos e/ou oscila¢cdes muito abruptas e o valor de
0, ou seja, a taxa de suavizacdo serd especifica de cada pro-
blema e, provavelmente, poderd ser determinada em funcao
das caracteristicas do problema.

0 200 100 00 800 1000 1200 1800

Figura 4. Grifico da curvatura do contorno suaviza-
do da imagem (o = 5).

0 200 400 600 00 1000 1200 jrs

Figura 5. Grifico da curvatura do contorno suaviza-
do da imagem (o = 15).

6. Consideracoes Finais

Pretende-se, a partir do estudo da teoria apresentada, da
andlise da morfologia da interface sélido-liquido, apresen-
tar um equacionamento que descreva, matematicamente, os
efeitos da curvatura sobre o processo de solidificacdo. A
implementacdo desse modelo seria apresentado como pro-
posta de tese de doutorado.

Esse equacionamento deverd considerar a influéncia que
a curvatura exerce sobre os processos envolvidos durante
a solidificacdo de uma liga bindria. E, certamente, essa
alteracdo no modelo matemdtico levard a pesquisa de no-
vas formas de implementacdo, inclusive ao teste de malhas
de discretizag@o apropriadas.

Estima-se que com a inclusdo dos efeitos de curvatura
da interface no modelo numérico, serd necessario um tempo
computacional ainda maior para a realiza¢ao das simulacdes,
pois além de se considerar mais um fator no modelo, esse
proéprio fator exigird malhas de discretiza¢@o mais finas, pa-
ra que a curvatura seja estimada de maneira mais precisa e
seus efeitos possam ser relevantes a simulag@o do processo.

Para viabilizar a realizacdo dessas simulagdes, técnicas
de processamento de alto desempenho poderiam ser utiliza-
das. Porém ja foi verificado que esse problema apresenta
restricdes em relacdo a paralelizac¢@o [2]. Uma alternativa,



a ser estudada, seria a utilizacdo de chamadas a biblioteca
de comunicacdo por troca de mensagens, Message Passing
Interface (MPI), em trechos de codigo paralelizdveis para
execugdo em maquinas paralelas de memoria distribuida.

Estima-se que a paralelizacdo ficard bastante restrita e
exigird grandes esfor¢os na implementacdo de um cédigo
mais adequado a um ambiente de processamento de alto de-
sempenho e também a realizacdo de diversos testes para a
validagdo do programa paralelo frente ao sequencial. Devi-
do as caracteristicas inerentes ao problema, o algoritmo uti-
lizado apresenta dependéncia de dados, ocasionando maior
comunicagdo entre processadores.
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A. Trabalhos Relacionados

Anteriormente foi feita uma formulagdo do processo de
solidificac@o, baseada diretamente nas leis basicas de con-
servacdo de massa e energia interna e na adocao de equilibrio
termodinamico local, de forma que o diagrama de fases de-
terminasse a fase, localmente, a cada instante de tempo [4].
A modelagem ocorreu em nivel macroscépico, ndo abor-
dando o estudo da microestrutura da interface, nem tampou-
co os efeitos convectivos e as reagdes quimicas [1]. O foco
de estudo concentrou-se no acoplamento entre a condugio
de calor e a difusdo de massa no material. De acordo com
esse modelo, a simulagdo bidimensional de crescimento de
ligas bindrias com malha fixa foi implementada e executada
de forma sequencial [2].

Trata-se de um problema nao-linear, ou seja, os campos
de temperatura, concentracdo e energia sio interdependen-
tes. De forma que, por exemplo, para o cdlculo da tempe-
ratura, em cada ponto da malha, faz-se necessdrio conhecer
a concentragio e a energia, que por sua vez, sao calculadas
com base no valor da temperatura no ponto e nas células
vizinhas. E, cada campo € dependente de propriedades ndo-
lineares, por exemplo, a concentracdo depende dos coefici-
entes de difusao, os quais sdo dependentes dos valores da
concentracdo. Como ndo seria possivel realizar os cdlculos,
uma tnica vez, e fazer o acoplamento perfeito de todos os
campos e todas as propriedades ou varidveis dentro de cada
campo, os cdlculos sdo realizados iterativamente.

No problema de mudanca de fase abordado, a mode-
lagem realizada, o algoritmo desenvolvido e restri¢des do
High Performance Fortran (HPF), utilizado para a imple-
mentacdo, ndao possibilitaram que a simulag¢@o fosse reali-
zada em um ambiente paralelo. Estas restricdes sdo devi-
das ao cardter “automdtico” com o qual o HPF distribui os
dados e aloca processadores considerando as diretivas de
paralelizacdo como sugestdes, as quais podem ser seguidas
ou ndo, ou seja, o programador ndo tem dominio completo
da paralelizacdo. Essas caracteristicas restritivas poderiam
ser contornadas por alteragdes na modelagem do problema,
no desenvolvimento do algoritmo e/ou na utilizagcdo de ou-
tras linguagens e/ou bibliotecas para a paralelizacgio.



