KARACS GABOR — ROOSZ ANDRAS

A szferoidit ausztenitesedésének szimulaci

Az acélok mechanikai tulajdonsdgait az oésszetételiik mellett az
ausztenit hiitése soran annak atalakuldasakor kialakul6 mikroszerkezet
hatarozza meg elsédlegesen. A hiités soran kialakulé6 mikroszerkezetre
hatassal van az ausztenit szemnagysdga, a durva szemnagysaggal biré
ausztenitbél kialakulé mikroszerkezet durvabb lesz, ami a mechanikai
tulajdonsdgokat jelentésen rontja. Hasonléan az ausztenit 6sszetétele
(pl.: a fel nem oldott karbidok) is befolyasolja a hiités soran kialakul6
mikroszerkezetet. A kiindulo szerkezet valtozatosan befolydsolja az
atalakulas folyamatat. Ebben a munkaban a szferoiditos mikroszerkezet

ausztenitesedésével foglalkozunk.

Bevezetés

A karbonacélok ausztenitesedése
csiraképzédéssel és csirandveke-
déssel zajlo, hosszu tavu karbon-
diffizié altal szabalyozott atalakulasi
folyamat. Ha a munkadarabunkat A,
folé hevitjik, benne ausztenitcsirak
jelennek meg, majd indulnak néveke-
désnek. A novekvd csirak el6bb-
utdobb 0Osszetalalkoznak, ausztenit-
szemcséket képezve. Ha kell6 id6 allt
rendelkezésre, az Osszetételtdl flg-
géen As, illetve Acm fOIOtt a kiinduld
szerkezet szll6fazisai (ferrit, cemen-
tit) atalakulnak egyfazisu, ausztenites
szerkezetté. Hontartva a darabot az
ausztenitszemcsék eldurvulnak. [1-11]

A szferoiditos szdvet ausztenitese-
désének leirdsat célzé szimulaciok
harom f6 részbdl éplilnek fel: a kiin-
dul6é szerkezet létrehozasa, a csira-
képzddés és a csirandvekedés szi-
mulacidja. A kiindulé szerkezetek le-
hetnek egyszeri (csak egy, vagy né-
hany jellegzetes szdvetszerkezeti
elemet tartalmazo), illetve valos (digi-
talizalt) mikroszerkezetek. A csira-
képz6dést egy szabadentalpia alapu
modell irja le, mig a csirandvekedést
a Fick Il. diffiziés egyenletek véges
differencia modszerrel torténé nume-

rikus megoldasa. Ezeket a késébbi-
ekben részletesebben ismertetjik. A
kiindul6 szerkezeteket és a részfolya-
matok modelljeit a sejtautomata mod-
szer kapcsolja 6ssze, amelyrél érde-
mes par szot ejtenink a szimulaciok
konnyebb megértéséhez.

A sejtautomatak olyan diszkrét
modellek, amelyeket gyakran alkal-
maznak a szamitaselméletben, a
matematikaban, a fizikaban, a komp-
lex rendszerek modellezésében, az
elméleti biologiaban és a mikroszer-
kezetek modellezésében. A sejtauto-
mata egy olyan szabalyos, tetszéle-
ges dimenzidéju racsrendszer, amely
véges szamu, azonos méretl racs-
elembdl éplil fel. Ezeket a racseleme-
ket nevezzik sejteknek. A sejteknek
kulénféle, véges szamu allapota le-
het. A sejtautomata egymast kovetd
id6lépésekben megvizsgalja minden
egyes sejt allapotat. Egy sejt allapota
a kovetkezd id6lépésben a sajat és a
szomszédai el6z6 id6pillanatbeli alla-
potatol fligg. A sejtek allapotvaltoza-
sat egy elére definialt szabalyrend-
szer irja le. Szimulacidinkban szink-
ron, determinisztikus automatakat al-
kalmaztunk, ami azt jelenti, hogy a
racsrendszer minden egyes sejtjén
sorban végighaladva alkalmazzuk az
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allapotvaltasi szabalyokat, tovabba
az allapotvaltozasok nem kotottek
valészinliséghez, az eldirt esetekben
mindig bekdvetkeznek [12].

Egyszerii kiindulé mikroszerkezet

A szferoiditos szerkezet lagy, ferrites
matrixba agyazott kemény, gémbsze-
ri cementitrogokbdl all. Az egyszeri
szferoiditos mikroszerkezetet egy
rogbdl, illetve az azt korllvevé ferrit-
bél képeztik ugy, hogy egy 250x250
képpontbdl allo ferrites tartomany
kdzepébe ,rajzoltuk” be a cementit-
rogot. Ezt a szerkezetet lathatjuk
(egy ausztenitcsira kiséretében) a
késébb elemzett 4a abran. A fazisok
(ferrit — fehér, cementit — sziirke)
mennyiségének aranyaval eléallitha-

szerkezet.
Valés kiindulé mikroszerkezet

Ezeket a kiinduld szerkezeteket két
Iépésben hoztuk létre. El6szér egy
szemcsedurvulas szimulaciét fel-
hasznalva [13] tetsz6legesen eldurvi-
tott, egyfazisu szemcsehatar-haléza-
tokat allitottunk eld. A szimulaciok in-
ditdsakor minden képpont egy-egy
szemcse, ezek durvulnak el, létre-
hozva a nagyobb szemcséket (1. ab-
ra). A kapott szemcsehatarok ferrit
szemcsehatarként szolgalnak majd a
szferoiditos kiindulé szerkezetben. A
masodik [épésben digitalizalt felvéte-
leket hasznaltunk fel: opening mive-
lettel eltlintettiik az apré hibakat a
képekrél, majd raillesztettik a matrix-
ra a felvétel cementitrogjeit. Az igy
kapott szerkezetet lathatjuk a 70a
abran (fazisok: ferrit — fehér, cementit
— fekete), amelyre késébb térink ki
részletesen. A szerkezetre jellemz6
paraméterek:

- _ ZIH:I dléég
rog - n (1 )

a cementitrogok atlagos atmérdje;

d 7o, deX— a cementitrogok minima-

lis és maximalis atméroéi.
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B 1. abra. Szemcsedurvitott egyfazist szerkezetek

A csiraképz6dés modellezése

A folyamat termodinamikai hajtéereje
a ferrittcementit mikroszerkezet és
az ausztenit szabadentalpigja kozti
kulonbség:

AGa = GV_ Ga+cem (2)

A modell szerint minden sejtnek
(az atomokhoz hasonléan) termikus
szabadentalpidja (Gy) van, amely a
Maxwell-Boltzmann-eloszlast koveti.
A modell minden sejthez véletlen-
szerlien rendel hozza egy értéket
minden id6lépésben [13].

Kovetve a klasszikus csiraképzé-
dési elméletet, a csiraképzédés se-
bessége (1) a kovetkezé:

I =K1N£cxp(_w):
h RT
IAG
= K oxp(-=— (3)
2exp(=— o)
3
AG,="2n T @)
3 AG,
AG, =1 =T _ AT (5)
I, T,
e y'r; 1 1
AG =37 1, -1y Sra, -1y ©)
ahol N - terlletegységre esé

csiraképzd helyek szama; AG,, — a
hatar strukturajabol szarmazo szabad-
entalpia; T — abszolut hbmérséklet; T,
— az atalakulas egyensulyi h6mérsék-
lete; k — Boltzmann-allandd; R — egye-
temes gézallandd; i — Planck-allando;
y — ausztenit/ferrit hatarenergia; L — az
atalakulas latens héje; K, K, K; —
konstansok. Ausztenitcsira ott johet
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B 2. abra. Csiraképz6dés a ferrit szemcsék hataran (a), ferrit szemcsékben
(b) (1-ausztenitcsira, 2-cementit, 3-ferrit, 4-ferrit szemcsehatar)

létre, ahol Gt > ZAG. A csirak a gya-
korlati hékezelések esetében tobb-
nyire a ferrit szemcsehatarok és a
cementitrogok hatarain képzédnek, a
ferrit szemcsehataroktél tavolabb
csak ritkan jonnek létre. A szimu-
laciok kovetik a valésagot, a 2. dbran
a két kilonféle csiraképz6dési helyen
létrejovd, majd ndvekvd csirakat lat-
hatjuk.

A csiranovekedés modellezése

A 3a abran lathatjuk a szferoidit atala-
kulasat, ahol az egyik cementitrog
egy része mar feloldoédott, ausztenit-
burok veszi korul azt. A 3b abra a
koncentraciteloszlast mutatja az 1-5.
pontok kozétt (x irdny esetén). Az
egyensulyi koncentraciokat a vas-
karbon fazisdiagrambodl kapjuk. A
y.a,Fe;C fazisok dxy, dyy,dxf,‘jggc,
dyliple, dx 5, dyliS, vastagsaggal
térténd megvaltozasa x és y iranyok-
ban a (7-9) egyenletekbdl adédik:
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A hatarfelileten a koncentracio-
gradiensek kiszamitasahoz meg kell
oldani a Fick Il. egyenleteket is mind-
két fazisban:

ac oc, 8C,

LAY 5 N (e S S S 10
a{ u( axz + ayz ) ( )
ac, ac, o'¢

=D i ¥ 1
5 D 6yz) (11)

A kilonféle fazishatarok karbon-
koncentraciéit az ESTPHAD-mod-
szer [14] felhasznalasaval hataroztuk
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B 3. abra. Szferoidit atalakulasa (a), kon-
centracideloszlas (b)

meg, amely polinomokkal kozeliti a
fazisdiagramok, esetiinkben a vas-
cementit rendszer gorbéit.

Az egyenletrendszert explicit vé-
ges differencia mddszerrel oldottuk
meg. Neumann-szomszédsagot al-
kalmazva az i-, j-edik sejt koncentra-
cidja a h-adik id6lépésben:

Clo), = C@] + 47l +Cla

O

a b

c d

B 4. abra. Egy cementitrog és az azt koriilvevé ferrit ausztenitesedése. Novekedésnek
indult ausztenitcsira (a), a kdrbendvés elétti pillanat (b), kdrszerl névekedés (c) és az

atalakulas vége (d)
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B 5, abra. Az ausztenit ferrit felé valé elmozdulasa az id6 fliggvényében

FLaC@)! ) +C)!), -4-C)l) (12)

i+l §

i,f+l

ST PPN B D, -At b vy i1 oy Y- PR = R
CO)!, = Ca T+ (CO L, +Ca L, +C T + O —4-CN'T) (13)

Axl

ahol
h — id6lépések (CAS) szama; i —
sorok szama; j — oszlopok szama; D,,,
D, — az alfa és gamma fazisokba a
karbon diffuziés tényezbje; At — egy
id6élépés; Ax — egy cella (x és y ira-
nyu) mérete.

A J-, I-edik cella atlagkoncentracio-
ja a h-,-1-edik 1épésben:

Canmy=prcr ey (14)

és

J(?n-| » (E(Ct "'Y)J;;I _(,:_.._, ),((.u ==y (1 5)
ahol

f, és f, — a ferrit és az ausztenit t6-

meghanyada a cellaban. Az atlag-
koncentracio a h-adik |épésben:

= i = Dn’.tAt fi— oy
AC( /), = 17 S5 (O =G+
DAL _ i
+ ’f‘rf ] Al_x2 (C?—l]‘r'_c‘r Y (16)
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Az ausztenit tdbmeghanyadanak
valtozasa:

AfF=AC (/) (CHT —C2y (17

A sejt ausztenitté valik (ausztenit-fer-
rit hatar, gamma oldal), ha az atlagkon-
centracioja eléri a C;”” értéket. Hason-
I6an a cementit/ausztenit hatar esetén:

Cly | Fe,O)) = freCroe + 1/7'C 7 (18)

i

1" =(Crec —Cly | Fe,CY/Y(Cp, e —C1'™€) (19)

DAt

AC(y I Fe,O) = 1" e Cyl, = Crre)

A =AC(y | Fe,O)!, (CI'M = Cp o) (21)

A sejt ausztenitté valik (ausztenit-
cementit hatar, gamma oldal), ha
koncentracidja C}/F-re csokken. A
cementit/ferrit hatar esetén a folya-
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mat a (14-17) egyenletekkel irhato le
annyi kivétellel, hogy az egyenletek-
ben kicseréljiik C}/"®Ct C&FeCre,

illetve D,-t D,-ra.

Szimulacié egyszerili mikroszerke-
zeten

A koradbban emlitett modszerrel
kiindulo szerkezetet modelleztink.
Ennél az 6sszetételnél Azhémérsék-
let alatt a szerkezet nem képes
teliesen ausztenitesedni, a cementit
feloldédasa utan a még meglévé fer-
rit egy része atalakul, majd a nove-
kedés megall, ahogy az egyensulyi
fazisdiagram adott izotermajan lévé
egyensulyi allapot beall. Ezzel a
szerkezettel tesztelhettlk,
hogy a szimulaciéban is
igy torténik-e a ndvekede-
si folyamat.
Csiraképz6dési modellt
ilyen egyszerl szerkeze-
ten nem alkalmaztunk,
csak a novekedés kine-
tikajat kivantuk vizsgalni.
Ahhoz, hogy a névekedés
elindulhasson, egy ausz-
tenitcsirat kellett elhelyez-
nunk a ferrit‘cementitrdg hataranak
egy pontjan, amely aztan ndveke-
désnek indult. A szimulaciobal
kiragadott képeken (4. abra) medfi-

(20)
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R?=0,9314
R?=0,9081
30 - R*=0,9229 .
-u.“E:, —— Expon.
=20 (780°c)
g ——Expon.
(800°C)
B 6. abra. Az egyszer( szerkezet atala- 0 —{E;;gr:(:] i
kulasa. Egy képzeletbeli egyenes men- : v s ded
tén: 1 — az ausztenitcsira ,képz6dési he- SRR
lye”, ausztenit/ferrit és ausztenit/cementit 0 -
hatar a folyamat kezdetén, 2 — auszte- 0,00001 0,0001 0,001 0,01 0,1 1
nit/ferrit hatar a novekedés elérehalad- lg(t)
taval, 3 — cementit/ausztenit hatar a folya-
mat elérehaladtaval B 7. abra. A ferrit felé névekvé ausztenitfront sebessége
gyelhetd, hogy az ausztenitcsira el6-
szor kdrbendvi a cementitrogot, majd 91 A
teliesen elfogyasztja azt. A néveke- =—=780°C :
dés tobbféle kinetikaval zajlik. Amig R b W R, S— i ——gO0 T
az ausztenit nem novi teljesen korbe
a rogot, addig a ndévekedése ferriten e 820 °C
és auszteniten keresztli karbondiffu- 0,06 ", PN ::
zibval megy végbe. Ezutan andveke- | g
dés mar csak auszteniten keresztiili | X \
karbondiffuziéval zajlik. A cementit az 0,04 Ny
atalakulas soran teljesen feloldodik, :
de elfogyasanak pillanataban az \ \
ausztenit névekedése még nem all 0,02 N Wb
meg, az ausztenitben oldott karbon
egy része még az auszteniten ke- 0 i \
] |

resztll az ausztenit/ferrit hatarra dif-
fundal, a ferrit igy atalakul. A néveke-
dés csak az adott hémérsékletnek
megfelel6 egyensulyi 6sszetétel elé-
résekor fejezédik be.

Azért, hogy a névekedési modell
kinetikat ellenérizzik, kiulonbozé hé-
mérsékleten futtatasokat végezve
megvizsgaltuk az ausztenitfront moz-
gasat a ferrit felé, a cementitrog at-
mérdjének valtozasat és az ausztenit
mennyiségének valtozasat.

Az 5. abra gorbéi az ausztenit ha-
tar ferrit felé valo elmozdulasat irjak le
az id6 fuggvényében. Kétféle madd-
szerrel szamoltuk a front elmozdula-
sat, igy mindharom hémérséklethez
két gorbe tartozik. Az elsé esetben
(5. abra) egy egyenes mentén (ami
keresztilhalad a roég kdzéppontjan,
illetve a novekedésnek indult csiran)
vizsgaltuk a front mozgasat (6. abra),
mig a masik esetben (a 5. abra (2)
gOrbéi) az ausztenit és a mindenkori
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B 8. abra. A cementitrog sugaranak valtozasa az idé fliggvényében

cementitrdg terlletének kuldonbsége-
bdl hataroztuk meg az elmozdulast. A
kapott gorbeparok nem esnek telje-
sen egybe, kiilbndsen igaz ez a folya-
mat elején, ami azzal magyarazhato,
hogy a (2)-es esetben a ndvekedés
kezdetén az ausztenit mennyisége
még kevesebb, mint a nem feloldo-
dott cementitrogé, ezért ott nem tud-
juk a masodik modszerrel szamolni a
megtett (atlag)tavolsagot, mert az
ausztenit és cementit fazisok mennyi-
ségeének kulénbsége negativ szamot
eredményezne. Ez a magyarazat arra
is, hogy a (2) gérbék nem az origébol
indulnak. A romai szamokkal jeldlt tar-
tomanyok az eltérd kinetikaval torté-
nd novekedést jeldlik. Az |. szakasz-
ban az ausztenit kérbendvi a cemen-

ANYAGTUDOMANY

titrogot, a Il. tartomanyban a ndveke-
dés egyre inkabb kdrszerlen zajlik,
de mar csak auszteniten keresztili
diffaziéval. A lll. szakaszban a ce-
mentit mar elfogyott, a ndvekedés le-
lassul, majd befejez6dik, a gorbék el-
laposodnak. A 5. abra gorbéit derival-
va kapjuk meg az ausztenitfront moz-
gasanak sebességét a ferrit iranyaba.
A 7. abra a front novekedési sebes-
ségének id6tél valo fliggését mutatja
meg.

A 8. dbrén a cementitrég sugara-
nak valtozasat mutatjuk be az id6
flggvényében. A sugar valtozasa ko-
zel linearis, eltekintve a folyamat ele-
jétél és végétdl. Elébbinek oka, hogy
ekkor még (I. szakasz) az ausztenit
nem nétte kordl teljesen a cementit-
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régot, az auszteniten keresztili dif-
fuzio nem a rog teljes fellletérél
szallit karbont. Utobbi a cementitrog
geometriajaval magyarazhato. Ami-
kor mar csak néhany képpontbdl all
a rog, elveszti korszerlségét, ami
hatassal van sugardnak szamitasa-
ra. Az ausztenitfront cementitrog felé
mozgasat nem abrazoltuk, de belat-
hatd, hogy az szintén linearis, hi-
szen a megtett Ut a kiindul6 rég su-
garanak és a mindenkori rég suga-
ranak kilénbségébdl szamithato (6.
abra, az 1-es és 3-as pont tavolsaga).

Az ausztenit mennyiségének val-
tozésat lathatjuk a 9. dbran. Az |. sza-
kaszt elhagyva az atalakult hanyad
\t-vel aranyosan valtozik. A Ill. sza-
kaszt az eltér6 kinetika miatt nem
abrazoltuk.

A ndvekedés a cementit feloldoda-
sa utan is folytatodik még (4d abra),
de a folyamat lelassul, majd megall. A
780, 800 és 820 °C-on futtatott szi-
mulaciokbél a folyamat végén az
atalakult hanyadok értékeire 0,35,
0,45 és 0,64-ot kaptunk.

Szimulacio valos mikroszerkezeten

A 10. abra képsorozatan lathatjuk
egy valos, eutektoidos Osszetétell
(0,77% C) mikroszerkezet auszteni-
tesedését. A ferrit szemcsehatar/
cementitrog hatarokon ausztenitcsi-
rak jonnek létre, majd indulnak nove-
kedésnek. A csiraképz6désnél ZAG
értéke a ferrit szemcsehatar/cementit
hataron 125 kJ, a ferrit/cementit hata-
ron 145 kJ volt (lasd 2. abra). A ce-
mentitrégok feloldodnak a névekvé
ausztenitben, mikézben a ferrit matrix
atalakul. A folyamatra jellemz6 atala-
kult hanyad-idé, illetve azok logarit-
musainak gorbéit lathatjuk a 71. abran.
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B 9. abra. Az ausztenit mennyisége az id6 fliggvényében
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cementitrogot,
a folyamatot a
ferriten és az
auszteniten
keresztuli kar-
bondiffuzid
iranyitja, majd
a korbenodvés
utan mar csak
auszteniten

B 12, abra. Atalakulasi diagram izotermas ausztenitesedés esetén

: : : keresztlli dif-
775 T T T T 3 Y "
0 5 10 15 20 30 35 40 fl:IZ!Oval "tor
t,s ténik a nove-
kedés.

A valds szer-

A teljes folyamat kinetikajat a
Johnson—Mehl-Avrami—Kolmogorov-
egyenlet irja le:

F=1 —cxp[— B, cxp[—g’”_}‘”] (22)
RT

ahol F — az atalakult hanyad; By, Qg,
n — konstansok. Az eredményekbdl
lathaté, hogy a szimulacié a fenti
kinetikat koveti. Az egyenesekbdl
szamitott Avrami-kitevék 780, 800 és
820 °C-on: 2,59, 2,75 és 3,4.

A futtatasi eredményekbdl meg-
szerkesztheté a szferoiditos szerke-
zet izotermds ausztenitesedésének
atalakulasi diagramja, ezt lathatjuk a
12. abrén.

Kelléen sok, teljes futtatas esetén
a gorbék pontosithatoak, illetve a
diagram kiegészithet6 azzal a tarto-
mannyal, ahol a cementit teljesen fel-
oldodott.

Osszefoglalas

Célunk szferoiditos kiinduld szerke-
zettel bird acélok ausztenitesedésé-
nek leirasa, kozelitése volt szimulacio
alkalmazasaval. Kiindulé modell szer-
kezeteket készitettlink, ezeken vé-
geztik el a szimulaciokat. Kidolgoz-
tunk egy szabadentalpia alapu csi-
raképz6dési modellt, ami kildonbséget
tesz a ferrit szemcsehatarokon, illetve
a szemcsén belll keletkezd csi-
raképzédési helyek kozott. Csirand-
vekedési modellt készitettlink, amely
a ferriten és az auszteniten keresztili
karbondiffuziét is tudja szamolni.

Az egyszer( kiindulo szerkezete-
ken tortént futtatasok megmutattak,
hogy a ndvekedési folyamat két
eltéré kinetikaval irhato le. Kez-
detben az ausztenitcsira kdrbendvi a
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kezet futtatasai-
bol lathatjuk, hogy a teljes folya-
matra jellemzé atalakult hanyad id6-
beli valtozasat (11. abra) valéban a
(22)-es Johnson—Mehl-Avrami—Kol-
mogorov-egyenlet irja le. A kapott
eredményekbdél izoterm korulmé-
nyekre megszerkeszthet6 az auszte-
nitesedési diagram (12. abra).

A szimulaciokbol az adatok mellett
képek is nyerhet6k, amelyekkel az
egyes részfolyamatok (csiraképzé-
dés, csirandvekedés) is jol szem-
[éltethetbek.
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