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Abstract

The problems of development of an alternative computational tool, which is capable of including in
models the stochastic and discontinuous phenomena occurring in materials, are discussed in this paper.
The outlook of solutions, which are based on the Cellular Automata (CA) approach, is presented. Various
kinds of applications of the CA method to the modeling of metallurgical processes are described. Examples
of application of the multiscale methods based on the combination of the CA method and the macro scale
analysis techniques based on the finite element approach are discussed, as well. The purpose of CA techni-
que in multiscale analysis is a link between various phenomena in the microscopic scale and macroscopic
mechanical properties. Variety of practical applications makes this method a very powerful computational
tool. This paper is a study of possibilities given by those relatively new computational techniques. The
advantages and limitations occurring during metal forming applications of the methods are also discussed.

1. WPROWADZENIE

Zastosowanie metody automatow komorkowych w
zagadnieniach metalurgicznych jest stosunkowo nowym
zagadnieniem. Dlatego tez w celu wprowadzenia w
podstawy teoretyczne tej metody zostang podane jej
glowne definicje, jak rowniez w dalszej czgsci pracy
zaprezentowane zostang dotychczasowe zastosowania.
Coraz czgsciej rowniez tworzone sa modele analizy
wieloskalowej opartej na potaczeniu metody analizy
mikro, automatow komorkowych, z metodami analizy
makro, ktore opisuja zachowanie materiatu w skali glo-
balnej. Przeglad interesujacych zastosowan réznych
metod wieloskalowych wykorzystujacych automaty
komorkowe, rowniez przedstawiony jest w niniejszej

pracy.
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2. ZARYS TEORII METODY
AUTOMATOW KOMORKOWYCH

Za tworce automatéw komodrkowych uwaza sie
Johna von Neumann'a, Wegra pracujacego w Prince-
ton, autora Mathematical Foundations of Quantum
Mechanics. Wprowadzit on jako pierwszy do po-
wszechnego uzytku okreslenie automatu komorkowe-
go (Neumann, 1966). Definicja zaktada, ze determi-
nistyczny automat komorkowy okreslony jest poprzez
nastgpujace parametry:

« Siatke komorek, z ktérych kazda charakteryzuje
sig Scisle okreslonym stanem, dostgpnym ze skon-
czonego zbioru wszystkich stanow £,

+ Otoczenie, nazywane takze sasiedztwem, uniwer-
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salne dla wszystkich komorek, okreslajace najbliz-
szych sasiadow danej komorki (dla komorek sa-
siadujacych z rozpatrywana w danej chwili czaso-
wej komoérka wierzchotkiem lub tez krawedzia
przyjmuje sig, iz promien otoczenia » = 1),

« Zbior regut przejscia Q, Scisle okreslajacych za-
chowanie si¢ komoérki w czasie ¢t + 1 w zalezno$ci
od stanow swoich sasiadow oraz jej samej w cza-
sie t. Pojedyncza reguta przej$cia przyjmuje po-
stac:

vi(e+1)=7lv; () (1)

gdzie jeN (i), N(i) — otoczenie i-tej komorki, vy, —
stan i-tej komorki.

Podstawowa zaleta takiego podejscia jest zatoze-
nie skonczonych rozmiarow siatki komorek, ktorych
stany zmieniajq si¢ synchronicznie w dyskretnie zde-
finiowanym kroku czasowym. Poprzez zatozenie od-
dziatywania tylko z najblizszymi sasiadami pomijane
sa wptywy oddzialywan dalekiego zasiggu. Automa-
ty komorkowe moga by¢ rozpatrywane zarowno w
przestrzeni jedno, dwu, jak i trojwymiarowej, charak-
teryzujac si¢ przy tym roznorodnymi ksztattami ko-
morek i definicjami sasiedztwa.

» Przestrzen 1D automatéw komorkowych.

Automaty definiowane sa jako kolonia w ksztatcie
linii prostej (rysunek 1). Sa one utozone jeden obok
drugiego, a kazda komodrka posiada dwoch najbliz-
szych sasiadow (» = 1). Jest to grupa automatow de-
terministycznych o dwoch dostepnych stanach komor-
ki (k=2). W powszechnie stosowanej notacji automaty
te oznacza si¢ jako (2,1).

Jest to najprostsza forma automatu komorkowego
nazwana przez Wolfram'a (1994; 2002), automatami
elementarnymi. Stwierdzil on, ze przy istnieniu tylko
dwoch sasiadow, z ktorych kazdy moze przyjmowacé
dwa rézne stany, istnieje 256 regut przejscia dla ta-

kich automatow.

Rysunek 1. Otoczenie komorki w przestrzeni 1 D.
Figure 1. Surrounding of the cell in the 1 D domain.

» Przestrzen 2 D automatéw komoérkowych.

W tym przypadku ksztalt przestrzeni automatow
komorkowych okreslony jest poprzez ksztalt pojedyn-
czej komorki automatu. Zazwyczaj przyjmuje si¢
ksztatt kwadratu, w konsekwencji czego ksztalt prze-
strzeni automatow jest prostokatem, spotyka sig jed-
nak rowniez komoérki w ksztalcie szeSciokatow. Defi-
niowanie sasiedztwa w tym przypadku jest jedng z
kluczowych zagadnien wptywajacych na uzyskiwane
obliczenia. Najpowszechniej stosuje si¢ dwa typy sa-

siedztwa (Balakrishnan i Ranganathan, 1999):

+ Sasiedztwo von Neumann'a (rysunek 2) - charak-
teryzujace si¢ tym, iz kazda komorka otoczona jest
poprzez 4 sasiadow (r = 1). Reguty przejscia przyj-
muja wowczas postac:

Vi1 (0)

7 )= 7,00 7,0 7,.0)]@
Vi) (t )

« Sasiedztwo Moore'a (rysunek 3) — charakteryzuja-

ce si¢ tym, iz kazda komodrka otoczona jest poprzez
8 sasiadow (r=1):

Virut) v, @) vi,a()
v, t+)=| v () 7.0 y,.0) |3
7/1'+1,j—1 (t) 7/1'+1,j (t) 7i+1j+1 (t)

Rysunek 2. Schemat otoczenia von Neumann'a w przestrzeni dwu-
wymiarowe;j.
Figure 2. von Neumann neighborhood in the 2D domain.

Rysunek 3. Schemat otoczenia Moore'a w przestrzeni dwuwymia-
rowej.
Figure 3. Moore neighborhood in the 2D domain.

Wykorzystywane jest rowniez sasiedztwo stano-
wiace polaczenie sasiedztwa Moore'a oraz von Neu-
mann'a (rysunek 4), dla ktérego reguly przejécia uza-
leznione sa od stanu 12 komorek sasiednich:
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Rysunek 4. Schemat polqczonego otoczenia Moore'a oraz von
Neumann'a w przestrzeni dwuwymiarowej.

Figure 4. Combined Moore and von Neumann neighborhood in
the 2D domain.

Przedstawione wyzej typy sasiedztwa nie wyczer-
puja zbioru mozliwych otoczen w przestrzeni dwu-
wymiarowej. Szeroki przeglad mozliwych rodzajow
sasiedztwa, wystepujacych w metodzie automatow ko-
morkowych, przedstawiony zostat w pracy (Terrier,
2003).

»  Przestrzen 3D automatéw komoérkowych.

Najpopularniejszym otoczeniem trojwymiarowym
jest trojwymiarowa wersja otoczenia Moore'a (rysu-
nek 5), rozpigta na sze$cianach. Zatem pojedyncza
komorka centralna otoczona jest poprzez 26 sasiadow
tworzac szescian.

ra

Rysunek 5. Schemat otoczenia Moore'a w przestrzeni trojwymia-
rowej.
Figure 5. Moore neighborhood in the 3D domain.
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2.1. Klasyfikacja automatéw komorkowych

Najpowszechniej przyjeta klasyfikacje CA wprowa-
dzit Wolfram (1994), w wyniku jego wieloletnich ba-
dan nad zachowaniem uktadow automatéw komorko-
wych. Klasyfikacje swoja opart na dtugiej obserwacji
kolejnych stanoéw sieci, oraz na analizie wptywu cha-
otycznie ustalanych konfiguracji poczatkowych. W
konsekwencji wyroznit on 4 klasy automatow komor-
kowych:

« Klasa 1 — automat komoérkowy ewoluuje do stanu
jednorodnego, osiagajac punkty graniczne, w kto-
rych stan wszystkich komorek jest taki sam i nie
zmienia si¢ w przestrzeni czasu,

« Klasa 2 — automat komérkowy dazy do prostych
izolowanych struktur periodycznych,

+ Klasa 3 — automat komérkowy na drodze ewolucji
W przestrzeni czasu osiaga stan zachowan chaotycz-
nych, tworzac skomplikowane wzory. Klasa ta jest
bardzo wrazliwa na wszelkie zaktdcenia czy tez
zmiany warunkow otoczenia,

+ Klasa 4 — automat komérkowy na drodze ewolucji
W przestrzeni czasu osiaga stan trwatych konfigu-
racji o dtugich czasach zycia. O ile ze wzgledu na
duza wrazliwos¢ klasy 3, jej zastosowanie do obli-
czen czy tez przechowywania informacji jest moc-
no ograniczone, to automaty klasy 4 z powodu
matej wrazliwosci sa predestynowane do wykony-
wania obliczen.

Ide¢ metody automatéw komorkowych mozna zro-
zumie¢ analizujac najbardziej rozpoznawalny algo-
rytm oparty o t¢ metodg, jakim jest Gra w Zycie. Pod-
stawowe zatozenia algorytmu opracowane przez
Conway'a (1976) zaprezentowane sa w kolejnej czg-
$ci pracy.

2.2. Gra w Zycie (Game of Life)

Gra w zycie opracowana przez J.H. Conway'a w
1976 roku jest jednym z najbardziej rozpowszechnio-
nych algorytmow opartych o metodg automatéw ko-
morkowych. Mimo, iz obecnie stanowi gtdwnie zro-
dto fascynacjii zabawy, to jednak gra w zycie zrodzita
si¢ na drodze powaznych rozwazan, dotyczacych sfor-
mulowania matematycznego modelu opisujacego za-
chowanie si¢ niektorych organizméw zywych.

Wykorzystany w obliczeniach automat komorko-
wy W przestrzeni dwuwymiarowej oparto na otocze-
niu Moore'a (3). Kazda komoérka mogta przybiera¢ dwa
stany: 1 — zywy, 0 — martwy. Zastosowano zespot
trzech regut przejscia opisujacych ewolucje uktadu:

« Kazda komorka posiadajaca trzech zywych sasia-
dow (komorki w stanie 1), pozostaje zywa (utrzy-
muje stan 1), lub tez rodzi si¢ (zmienia swoj stan z
Onal),

% INFORMATYKA W TECHNOLOGII MATERIALOW




INFORMATYKA W TECHNOLOGII MATERIALOW

;1@-55

» Kazda zywa komorka posiadajaca dwoch zywych
sasiadow pozostaje zywa (utrzymuje swoj stan),

+ Kazda zywa komorka posiadajaca wigcej niz 3
zywych sasiadow umiera z ,,nattoku” (zmienia swoj
stan z 1 na 0), oraz kazda zywa komorka posiada-
jaca mniej niz dwdch sasiadow rowniez umiera, z
»samotnosci” (zmienia swoj stan z 1 na 0).
Poczatkowo prace nad rozwojem automatu prowa-

dzone byly gtéwnie w zakresie teoretycznym, jednakze
szybki rozwo6j technik komputerowych umozliwit
znaczny postgp w badaniach. Okazalo sig, iz na bazie
takich kilku prostych regut z powodzeniem mozna
modelowac zachowanie zywych populacji. Co cieka-
we, w wyniku zaburzania niektorych regut pojawiaty
si¢ bardzo nieoczekiwane zjawiska, co jednak w trak-
cie dalszych eksperymentdw byto potwierdzane przez
rzeczywiste zachowanie si¢ przyrody.

3. ZASTOSOWANIA METODY
AUTOMATOW KOMORKOWYCH

Metoda automatéw komorkowych znajduje coraz
wieksze zastosowanie w wielu dziedzinach nauki oraz
zycia codziennego:

+ fizyka magnetyzmu,
« socjofizyka — formowanie opinii spotecznej,
« fizyka powierzchni — modelowanie wzrostu warstw

i ich powierzchni,

» hydrodynamika — gaz sieciowy,

« fizyka medyczna — elektroforeza zelowa,

« chemia — modelowanie reakcji katalitycznych,

+ elektronika — modelowanie transportu tadunku w
poOtprzewodnikach,

« ochrona $rodowiska — modelowanie rozprzestrze-
niania si¢ pozarow,

» vurbanistyka — modelowanie natgzenia ruchu.

Szeroki opis wielu z w/w zastosowan mozna zna-
lez¢ w pracach (Malarz, 2003; Kutakowski, 2000).

Niniejsza praca jest poswigcona wykorzystaniu
automatoéw komoérkowych w kolejnej dziedzinie na-
uki — metalurgii. Przez kilka ostatnich lat w literatu-
rze naukowej pojawiaja si¢ informacje o nowych za-
stosowaniach metody automatéw komorkowych
wlasnie do modelowania zjawisk metalurgicznych,
takich jak:

» rekrystalizacja statyczna,

+ rekrystalizacja dynamiczna,
 inicjalizacja peknigc,

« zjawiska termomechaniczne,
« przemiany fazowe.

Ponizej zaprezentowano omdwienie opublikowa-
nych prac dotyczacych wybranych zagadnien. Stano-
wia one przeglad osiagnie¢ w tej stosunkowo nowej
dziedzinie obliczen, jaka jest aplikacja metody auto-
matow komorkowych oraz jej potaczenie z metodami

analizy makro w zagadnieniach metalurgii.

4. ZASTOSOWANIA AUTOMATOW
KOMORKOWYCH DO SYMULACJI
MIKROSTRUKTURY

Zawarta w tym rozdziale czg$¢ pracy ma na celu
wprowadzenie czytelnika w istniejace modele doty-
czace rekrystalizacji i zjawisk z nig zwigzanych, zbu-
dowane w oparciu o metodg automatéw komorkowych
(CA). Omawiane zagadnienie obejmuje stosunkowo
szeroka game zjawisk, w tym rekrystalizacje statycz-
na (SRX), dynamiczng (DRX) i metadynamiczna
(MDRX). Wy$mienitym przewodnikiem, prezentuja-
cym aktualny stan wiedzy dotyczacej rekrystalizacji,
jest praca (Doherty i in., 1997). Przeglad nowych do-
konan z zakresu badan teoretycznych i do§wiadczal-
nych nad dynamiczna rekrystalizacja przedstawiono
np. w pracy (McQueen, 2004).

Poniewaz zagadnienia te wiaza si¢ $cisle z powsta-
waniem i rozrostem nowych ziaren, cytowane beda
takze wybrane prace, dotyczace wzrostu ziaren w trak-
cie krzepnigcia. Nalezy przy tym pamigtaé, ze mecha-
nizmy fizyczne procesow krzepnigcia sg zasadniczo
odmienne od wystepujacych w materiatach w fazie
statej, podlegajacych rekrystalizacji. Jednakze niektore
elementy metodyki konstruowania modeli moga, po
odpowiednich modyfikacjach, zosta¢ przeniesione do
modeli rekrystalizacji.

4.1. Literatura podsumowujaca zagadnienie

Wezesniejsze prace (Rollett, 1997; Holm 1 Batta-
ile, 2001; Miodownik, 2002) podsumowujace rozwoj
modelowania zjawisk rekrystalizacji dostarczaja prze-
gladu stosowanych metod obliczeniowych. Publika-
cje te poswigcaja jednak automatom komorkowym
stosunkowo niewielka uwagg, koncentrujac si¢ gtow-
nie na metodzie Monte-Carlo (MC) Potts'a. Natomiast
praca (Raabe, 2002) poswigcona jest przegladowi za-
stosowan CA w symulacji rekrystalizacji. W ksiazce
(Raabe, 1998) jeden z rozdziatéw poswigcono zasto-
sowaniom automatéw komorkowych w inzynierii
materiatowej. Praca ta zawiera listg publikacji do roku
1998 oraz krotki przeglad literatury przedmiotu.

Stosunkowo obszerna grupg¢ modeli SRX oraz
DRX, zaré6wno klasycznych, jak i opartych o symula-
cje rozwoju mikrostruktury, oméwit w swojej rozpra-
wie doktorskiej Kroc (2001). Praca ta wprowadza takze
nowe modele SRX i DRX oparte o CA, ktore omo-
wione zostana w dalszej czesci pracy.

W literaturze polskojezycznej Burbelko opubliko-
wal monografi¢ (Burbelko, 2004), poswigcona kry-
stalizacji dendrytycznej. Praca ta zawiera bogaty prze-

—-22 —



glad bibliograficzny, pos§wigcony modelowaniu zja-
wisk krystalizacji, zarowno z wykorzystaniem mode-
li konwencjonalnych jak i przy uzyciu CA.

Automaty komérkowe stosowane w modelowaniu
zjawisk rekrystalizacji wykorzystuja podziat modelo-
wanego obszaru z wykorzystaniem regularnej siatki
komorek. W literaturze mozna napotka¢ w wigkszo-
sci modele dwuwymiarowe (2D), zdecydowanie rzad-
sze sa przyktady modeli trojwymiarowych (3D), m.in.
(Davies, 1997; Goetz i Seetharaman, 1998; Davies 1
Hong, 1999; Marx 1 in., 1999; Mukhopadhyay i in.,
2004). W przypadku modeli 2D siatka automatow
komoérkowych traktowana jest jako obraz zgtadu mi-
krostruktury, natomiast dla modeli 3D jako przestrzen-
nie utozone, sasiadujace ziarna.

Zasadniczym celem budowy modelu opartego o CA
jest powiazanie gestosci dyslokacji oraz parametrow
opisujacych mikrostrukturg z obrazem mikrostruktu-
ry. Przez obraz mikrostruktury nalezy rozumie¢ infor-
macj¢ o przestrzennym utozeniu ziaren oraz ich wiel-
kosci 1 orientacji. Przektada si¢ to na rozmieszczenie
na siatce CA informacji o stanie komorek, w tym ich
przynaleznosci do poszczegolnych ziaren, oraz innych
danych, potrzebnych w obliczeniach, np. lokalnej gg-
stosci dyslokacji, orientacji itp.

W przypadku symulacji DRX i SRX z wykorzy-
staniem CA wymagane jest utworzenie obrazu mikro-
struktury poczatkowej. Wszystkie dotychczasowe pra-
ce dotyczace tego zagadnienia wykorzystuja odrgbny
algorytm tworzenia mikrostruktur poczatkowych,
zwykle opierajacy si¢ na zatozeniu swobodnego roz-
rostu ziarna (Ding i Guo, 2001) lub np. w wyniku
wezesniejszej SRX (Kroc, 2001; Kroc, 2002). W przy-
padku symulacji SRX wykorzystywano takze obrazy
symulowanej probki, uzyskane za pomoca metody
EBSD (ang. Electron Back Scattered Diffraction) (Ra-
abe 1 Hantcherli, 2005).

W wigkszosci przypadkow dla siatki automatéw
komorkowych zaktada si¢ periodyczne warunki brze-
gowe, choc¢ niektdrzy autorzy prowadza obliczenia bez
ich wprowadzania (Svyetlichnyy i Milenin, 2005).

Definicje sasiedztwa wykorzystywane w roznych
pracach niejednokrotnie odbiegaja od standardowych
typow Moore'a i von Neumann'a. Wigcej informacji o
wykorzystywanych typach sasiedztwa oraz ich wply-
wie na uzyskiwane wyniki przedstawiono w rozdzia-
le 5.1.

4.2. Rekrystalizacja statyczna i wzrost ziaren
—modele CA

W ostatnich latach pojawit si¢ szereg publikacji,
zajmujacych si¢ symulacja rekrystalizacji za pomoca
CA. Warto zwroci¢ uwage, ze wigkszos¢ tych prac
koncentruje si¢ na modelowaniu SRX.

W jednej z pierwszych, wykorzystujacych nowo-
czesne podejscie do konstrukcji modeli wykorzystu-
jacych CA, przedstawiono opracowany przez Hessel-
barth'a i Gobel'a (1991) model rekrystalizacji
statycznej (SRX). W podejs$ciu tym zaktada sig, ze
komoérki CA moga znajdowac si¢ w jednym z dwoch
stanow: zrekrystalizowanym i niezrekrystalizowanym.
Autorzy przyjeli, ze proces rekrystalizacji sktada sig z
dwoch niezaleznych procesow — zarodkowania i wzro-
stu ziarna.

Davies (1995) rozwazat wptyw sasiedztwa na ki-
netyke procesu rekrystalizacji. Zaproponowat rowniez
zastosowanie nowego rodzaju sasiedztwa heksagonal-
nego, utworzonego przez losowe dobieranie par dia-
gonalnych sasiadow w sasiedztwie Moore'a.

Niewiele pdzniejsza praca (Baudin i in., 1996) pre-
zentuje zastosowanie CA do symulacji rozrostu zia-
ren. Pomimo stosunkowo prostej konstrukeji modelu
uzyskane wyniki wskazuja na poprawne odwzorowa-
nie co najmniej rozktadu wielko$ci ziaren w mikro-
strukturze wynikowej. W pracy tej zamiast wprowa-
dzania rownan okreslajacych kinetyke wzrostu ziaren
proponuje si¢ zastosowanie bariery energetycznej,
(podobnie jak w modelach MC), ktorej przekroczenie
warunkuje rozrost ziarna. Autorzy wprowadzaja tez
pojecie orientacji ziarna, cho¢ wykorzystywana jest
ona wytacznie do okreslenia zderzenia ziaren, a nie
do wyznaczenia predkosci ruchu granicy. Natomiast
wydaje sig, ze autorzy mylnie interpretuja reguty przej-
scia stanu komorek, prowadzace do migracji granicy
ziarna w wyniku jej krzywizny. Nie umniejsza to za-
let przedstawionej w pracy metody, co pozwala na jej
wykorzystanie jako wydajnego sposobu generowania
poczatkowych mikrostruktur dla dalszych obliczen
symulacji DRX.

Davies (1997) opracowal dwa modele 3D dla wzro-
stu ziarna, r6znigce si¢ rownaniem predkosci ruchu
granicy ziarna. W pracy tej zastosowano probabili-
styczne reguly wzrostu ziarna. Zarodkowanie zostato
uwzglednione za pomoca arbitralnie dobranego row-
nania. Utamki rekrystalizacji uzyskane z obu modeli
zostaty porownane z wynikiem doswiadczalnym oraz
rozwigzaniem analitycznym. Pordwnanie to wskazu-
je na dobra zdolno$¢ obu modeli do odtworzenia za-
chowania si¢ materiatu.

Kinetyka zarodkowania homogenicznego i hete-
rogenicznego w materiale jednofazowym byla przed-
miotem pracy (Goetz i Seetharaman, 1998a). Opraco-
wany zostal model zaréwno 2D jak i 3D. Rozwazano
zarodkowanie w schemacie z wysyceniem miejsc za-
rodkowania oraz ze stata predkoscia zarodkowania.
Na podstawie przeprowadzonych eksperymentow ob-
liczeniowych autorzy stwierdzili, ze dla zarodkowa-
nia o statej predkosci uzyskiwane sa mikrostruktury
blaszkowe. Ponadto stwierdzono, ze dla niskich pred-
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kosci zarodkowania uzyskiwane sa struktury z ziar-
nami grupujacymi si¢ w klastry. Natomiast dla wyso-
kich predkosci zarodkowania uzyskano strukture na-
szyjnikowa (ang. Necklace Structure), podobna do
mikrostruktur uzyskiwanych w wyniku DRX.

Kolejny model 3D zaproponowali Marx i in.
(1999). Praca ta wnosi interesujace uwagi zarowno do
konstrukcji obliczeniowej modelu jak i do zarodko-
wania oraz wzrostu ziaren. W pracy tej proponuje si¢
m. in. nowe rodzaje sasiedztwa wraz z kryteriami ich
stosowalno$ci (rozdziat 5.1) Ponadto przedstawiono
przyktad implementacji, w ktdrej zastosowano pota-
czenie szybkiej pamigci operacyjnej, wykorzystywa-
nej do §ledzenia frontu ruchu granic ziaren, oraz wol-
niejszej pamigci dyskowej, stuzacej do
przechowywania informacji o wngtrzu ziaren. Rozwia-
zanie to pozwala na prowadzenie obliczen dla siatek
o duzej gestosci. Model ten pozwalal na symulacje
zachowania mikrostruktury w trakcie rekrystalizacji i
obejmowat rozwoj tekstury oraz anizotropi¢ wzrostu
ziaren poprzez zréznicowanie predkosci wzrostu zia-
ren w zaleznosci od orientacji.

W kolejnej pracy Davies i Hong (1999) zaprezen-
towali model, pozwalajacy na symulacj¢ rekrystaliza-
¢ji z uwzglednieniem sktadowych tekstury. Uzyskane
wyniki zostaly porownane z rezultatami doswiadcze-
nia. Otrzymano dobra zgodnos$¢ oszacowanej kinety-
ki zjawiska, natomiast rozktad rozmiaru ziarna cecho-
walt si¢ rozbiezno$ciami.

Kroc poswiecit swoja rozprawe doktorska (Kroc,
2001) gtownie budowie modelu dynamicznej rekry-
stalizacji. Poniewaz jednak potraktowatl on symulacje
DRX jako uogolnienie SRX, w pracy tej znalez¢ moz-
na takze propozycj¢ nowego modelu dla tego zjawi-
ska. Nowoscia w modelu jest wlaczenie parametrow
probabilistycznych do regut przejscia, opisujacych
zaréwno zarodkowanie jak i rozrost ziaren. Takie sfor-
mutowanie problemu pozwolilo m.in. na uzyskanie
globularnego ksztaltu rosnacych ziaren z wykorzysta-
niem standardowego sasiedztwa Moore'a. W pracy tej
zaproponowano takze wprowadzenie dodatkowe;j
zmiennej stanu, okreslanej jako czas oczekiwania (ang.
Wait Time), pomagajacej w kontrolowaniu kinetyki
procesu.

Rollett i Raabe (2001) opracowali hybrydowy
model rekrystalizacji, taczacy model MC Potts'a i au-
tomaty komorkowe. Motywacja tej pracy byta perspek-
tywa wyeliminowania wad poszczegdlnych modeli
obliczeniowych w zakresie uwzglednienia sit pednych
rozrostu ziaren. Wedtug (Rollett i Raabe, 2001) ogra-
niczeniem CA jest brak mozliwosci uwzglednienia
krzywizny granicy ziarna jako sily pednej rozrostu
ziarna, z kolei MC nie daje zadowalajacych mozliwo-
$ci w zakresie uwzglednienia energii zmagazynowa-
nej w postaci defektow struktury. Oprocz opisu mo-

delu hybrydowego praca zawiera interesujacy rozdziat
dotyczacy skalowania parametrow modelu dla uzy-
skania wartos$ci fizycznych.

4.3. Rekrystalizacja dynamiczna — modele CA

Przedstawiony w poprzednim rozdziale przeglad
prac dotyczacych SRX $wiadczy o stosunkowo dtu-
gim zainteresowaniu badaczy rozwojem CA w tym
zakresie. Zdecydowanie mniejszym zainteresowaniem
cieszyto si¢ DRX, $wiadczy o tym fakt, ze do roku
2000 ukazata si¢ zaledwie jedna szerokodostgpna pra-
ca (Goetz 1 Seetharaman, 1998), poruszajaca ta tema-
tyke.

W pracy (Goetz i Seetharaman, 1998) zapropono-
wano pierwszy model DRX oparty o automaty komor-
kowe. Zademonstrowano w niej m.in. zmiang charak-
teru krzywej naprezenia w zaleznos$ci od stosunku
rozmiaru ziarna poczatkowego i koncowego. Uzyska-
ne wyniki (rysunek 6) zgodne sa z tezami pracy (Sa-
kai, 1995), w ktdrej przedstawiono kryterium przej-
scia charakterystyki krzywej ptynigcia materiatu z
jednopikowej do wielopikowej. Kryterium to zakta-
da, ze dla co najmniej dwukrotnego rozdrobnienia ziar-
na na krzywej naprezenia uzyskuje si¢ pojedynczy pik,
natomiast dla mniejszego rozdrobnienia krzywa ta
zawiera oscylacje. Spetnienie kryterium Sakai stano-
wilo duzy postep w poréwnaniu do wczesniejszych
prac, wykorzystujacych metod¢ MC, (np. (Peczak,
1995)), ktorych kryterium spetnione bylo jedynie z
duzym przyblizeniem. Praca (Goetz i Seetharaman,
1998) przynosi takze propozycje nowego typu sied-
mioelementowego sasiedztwa, prowadzacego do glo-
bularnego ksztattu ziaren. Ponadto zaprezentowano
tworzenie si¢ struktur naszyjnikowych dla duzych
predkosci odksztalcenia. Struktura naszyjnikowa po-
wstaje w wyniku zarodkowania na granicach rozra-
stajacych si¢ niewielkich ziaren wtornych. W ten spo-
sOb na granicach ziaren pierwotnych obserwuje si¢
duza ilo$¢ niewielkich ziaren, uktadajacych si¢ war-
stwami w charakterystyczne pierscienie. Kolejne war-
stwy ziaren wrastaja w obszar ziaren pierwotnych.
Mechanizm powstawania takiej mikrostruktury w trak-
cie DRX omdéwiono w pracy (Ponge i Gottstein, 1998).
Schematyczna ilustracj¢ zaczerpnigta z tej pracy po-
dano na rysunku 7. Dla poréwnania na rysunku 8.
przedstawiono przyktadowe obrazy mikrostruktur
otrzymanych w wyniku symulacji (Goetz i Seethara-
man, 1998) Mikrostruktury te wskazuja, ze wraz ze
wzrostem dp/dt od 10 do 1000 predkos¢ zarodkowa-
nia znaczaco rosnie, natomiast rozrost ziaren jest w
coraz wigkszym stopniu ograniczany odksztalceniem.
W wyniku tego uzyskiwane sa drobnoziarniste struk-
tury naszyjnikowe.
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niem umocnienia i zdrowienia. Oprocz rownania,
opracowanego oryginalnie przez Kocks'a i Mec-
king'a, przetestowal on szereg jego wariantow. W
pracy tej podj¢to takze temat wptywu zmiany pred-
kosci odksztalcenia na przebieg DRX. Przyktady
uzyskanych wynikow przedstawiono na rysunku 9.
Podsumowanie najistotniejszych zagadnien poru-
szanych w (Kroc, 2001) mozna odnalez¢ w p6z-
niejszych pracach (Kroc, 2002; Kroc i Paidar,
2003). Wada pracy jest brak uzyskanych wynikoéw
dla realistycznych materiatow. Otrzymane wyniki
maja wigc charakter jako$ciowy — autor pozostaje
na etapie obliczen dla arbitralnych jednostek cza-
su, odksztalcenia, naprezenia itp. Utrudnia to za-
réwno praktyczne zastosowanie rezultatow pracy,
jak 1 weryfikacje poprzez poréwnanie z danymi li-

Rysunek 6. Krzywe naprezenia dla dp/dt=10 i czterech roznych rozmia- teraturowymi.
row ziarna poczqtkowego D, i ustalonym rozmiarze ziarna koncowego Dy, Ding i Guo ze wspotpracownikami opubliko-

(Goetz i Seetharaman, 1998).

Figure 6. Flow stress for dp/dt =10 and four different initial grain size D,

and the same final grain size Dy, (Goetz i Seetharaman, 1998).
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Rysunek 7. Schematyczna ilustracja rozwoju mikrostruktury na-
szyjnikowej w trakcie DRX (Ponge i Gottstein, 1998).
Figure 7. Schemtic illustration of necklace microstructure evolu-
tion during DRX (Ponge i Gottstein, 1998).

Kroc (2001) jako pierwszy wprowadzit do symu-
lacji DRX metoda CA rozwiazanie rownania réznicz-
kowego, opisujacego rozwoj dyslokacji z uwzglednie-

wali cykl artykutow (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002; Qian i Guo, 2004), prezentujacych zaawan-
sowany model DRX. W pracy (Ding i Guo, 2001),
niezaleznie od (Kroc, 2001), pojawia si¢ koncep-
cja wykorzystania rownania Kocks'a-Mecking'a.
Przedstawiony model uwzgledniat rowniez orientacjg
ziaren i wptyw dezorientacji granic na kinetyke wzro-
stu ziaren. Uzyskane wyniki symulacji poréwnano z
rezultatami do$wiadczen, otrzymujac zadowalajaca
zgodno$¢ (rysunek 10). Model ten pozwalal takze na
sledzenie rozwoju mikrostruktury dla réznych od-
ksztatcen (rysunek 11).

Kugler i Turk (2004) opracowali model, podsumo-
wujacy poprzednio przedstawione rozwiazania doty-
czace DRX. W pracy wprowadzono generalizacje
wczesniejszych modeli (Goetz i Seetharaman, 1998;
Kroc, 2002; Ding i Guo, 2001), pozwalajaca na
uwzglednienie migknigcia materiatu w trakcie rekry-
stalizacji metadynamicznej (MDRX). Rysunek 12
przedstawia rozwdj mikrostruktury w trakcie proce-
su. Przerwa w odksztatceniu i towarzyszace jej wy-
trzymanie w podwyzszonej temperaturze skutkuje roz-
rostem ziarna (rysunek 12¢). W pracy przedstawiono
takze kolejne potwierdzenie dla kryterium zmiany
charakteru krzywej ptynigcia, podanego w (Sakai,
1995).

W pracy (Madej i in., 2004) przedstawiono powia-
zanie modelu zmiennej wewngetrznej IVM (ang. Inter-
nal Variable Model) z CA. W pracy tej wykorzystano
uprzednio zidentyfikowane parametry modelu IVM
jako zmienne wejsciowe dla symulacji CA. Uzyskane
z obu modeli krzywe naprezenia nie zostaly jednak
poréwnane, gdyz rezultat obliczen CA przedstawio-
no w jednostkach umownych.

Gawad i in. (2004; 2005) przedstawili kolejna pro-
pozycje modelu DRX. W pracy wykorzystano wspot-
czynniki otrzymane z modelu IVM jako zmienne wej-
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Rysunek 8. Obrazy mikrostruktury dla roznych predkosci generowania dyslokacji oraz utamkow rekrystalizacji x,..: a) dp/dt = 10, x,.. = 0,1
b) dp/dt = 1000, x.,.. = 0,1 ¢) dp/dt = 10, x,.. = 0,5 d) dp/dt = 1000, x,.. = 0,5 (Goetz i Seetharaman, 1998).

Figure 8. Images of microstructure for various rates of nucleation of dislocation and various recrystallization volume fractions X,,.:
a) dp/dt = 10, x,,. = 0,1 b) dp/dt = 1000, x,,. = 0,1 ¢) dp/dt = 10, x,.. = 0,5 d) dp/dt = 1000, x,.. = 0,5 (Goetz i Seetharaman, 1998).
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Rysunek 9. Wplyw zmiany predkosci odksztatcenia w cyklu 1,4-10° s, 3,7-107 s i ponownie 1,4-107° s a) Krzywe naprezenia dla trzech
roznych Srednich rozmiarow ziarna poczqtkowego (MSG), b) Porownanie krzywych naprezenia i predkosci zarodkowania pod wplhywem
zmiany predkosci odksztalcenia (Kroc, 2001).

Figure 9. Effect of change of strain rate during a cycle 1,4-107 57, 3,7-107 s and again 1,4-10° s a) Flow stress curves for three different
initial average grain sizes (MSG), b) Comparison of flow stress curves and nucleation rates influenced by changes of strain rate (Kroc,
2001).
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Rysunek 10. Poréwnanie krzywych plyniecia materiatu dla zestawu temperatur (725-1075 K) i predkosci odksztalcenia 2,0-107: a) wyniki

symulacji, b) wyniki doswiadczalne (Ding i Guo, 2001).

Figure 10. Comparison of flow stress curves for temperatures (725-1075 K) and strain rates 2,0-1073: a) results of simulation, b) experimen-

tal data (Ding i Guo, 2001).
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Rysunek 11. Rozwdj mikrostruktury na poszczegélnych etapach umocnienia dla stali HY-100 (T = 11000C, € = 0,01 s™') (Qian i Guo, 2004).
Figure 11. Microstructure evolution at subsequent stages of hardening for steel HY-100 (T = 1100°C, &€ = 0.01 s7') (Qian i Guo, 2004).

sciowe symulacji CA. Uzyskane wyniki pordéwnano z
danymi doswiadczalnymi, uzyskujac dos¢ dobra zgod-
no$¢ dla matych predkosci odksztatcenia (0,1s-1) oraz
znaczace rozbieznosci dla wigkszych predkosci (1s-
1). W pracy (Gawad i in., 2005) przedstawiono takze
kolejne potwierdzenie dla kryterium Sakai (1995).
Ponadto zaprezentowano przyktady wptywu sasiedz-
twa zaréwno na otrzymywane mikrostruktury jak i
uzyskiwane wykresy naprezenia.

Svyetlichnyy i Milenin (2005) badali wptyw pred-
kosci zarodkowania i predkosci rozrostu ziaren na
charakter krzywej naprgzenia. W pracy wskazano
m.in., ze krytyczna gesto$¢ dyslokacji nie wyznacza
jednoznacznie ani odksztatcenia pikowego, ani napre-
zenia pikowego. Uzyskane w pracy wyniki wskazuja
dobra jakosciowa zgodnos¢ z danymi dostepnymi w
literaturze.
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Rysunek 12. Symulacja mikrostruktury: a) przy odksztatceniu 0,17ib) 0,4, c)
po wytrzymaniu w temperaturze 750 K przez 100 s, d) przy dalszym odksztat-

ceniu 0,9 (Kugler i Turk, 2004).

Figure 12. Simulation of microstructure: a) after the strain of 0,17 and b)
0,4, c) after maintaining in the temperature 750 K for 100 s, d) after further

deformation with the strain of 0,9 (Kugler i Turk, 2004).

5. WYBRANE ZAGADNIENIA
MODELOWANIA CA PROCESOW
REKRYSTALIZACJI

Kolejny rozdziat poswigcony jest kluczowym pro-
blemom, ktore napotyka si¢ w trakcie budowy modeli
rekrystalizacji. Wybor ten zostal poprzedzony wcze-
$niejszymi doswiadczeniami Autordw niniejszej pra-
cy w tworzeniu wtasnych modeli, opartych o CA.
Autorzy starali si¢ przedstawi¢ zakres problemow, dla
ktérych napotyka si¢ w literaturze przedmiotu rozbiez-
ne rozwigzania.

5.1. Wplyw doboru sasiedztwa

Dobor sasiedztwa wptywa w duzym stopniu na za-
chowanie modelu. Wplyw ten obserwowa¢ mozna za-
réwno w kinetyce procesu jak i w uzyskanym ksztalcie
symulowanych ziaren i co za tym idzie w koncowe;j
mikrostrukturze. Szczegolnie istotne jest uzyskanie zia-
ren o ksztalcie globularnym (np. heksagonalnych lub
oktagonalnych) na etapach symulacji poprzedzajacych
zderzenie rozrastajacych si¢ ziaren. Autorzy poszcze-
golnych prac proponuja rozmaite strategie, prowadza-
ce do odtworzenia realistycznego ksztaltu ziaren w trak-
cie wzrostu.

Dobor sasiedztwa jest arbitralnie obieralna czgsécia

konstrukcji modelu, cho¢ uzalezniony jest od
rodzaju siatki i ilosci wymiarow. Autorzy przyj-
muja rézne typy sasiedztwa, jak sasiedztwo von
Neumann'a (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002) lub Moore'a (Kroc, 2001; Svyetlichnyy i
Milenin, 2005). Goetz i Seetharaman (1998)
zastosowali sgsiedztwo zbudowane z 7 komo-
rek, dzigki czemu uzyskano ksztalt ziaren przed
zderzeniem zblizony do o$miokatnego. W pra-
cy (Hesselbarth i Gobel, 1991) przetestowano
kilka rodzajow sasiedztwa, zarowno klasyczne
von Neumann'a i Moore'a jak i rozszerzone sa-
siedztwo Moore'a o szerokosci ,,Sciany” r = 2,
oraz sasiedztwo heksagonalne. Ten ostatni typ
sasiedztwa wykorzystywano takze w pracy (Ga-
wad i in., 2004).

Odmienne podejscie do odtworzenia globu-
larnego ksztaltu ziaren zaproponowano w (Kroc,
2001). Wykorzystuje si¢ tam sasiedztwo Mo-
ore'a, natomiast w regutach przejscia uwzgled-
niono probabilistyczne zachowanie ruchu gra-
nic ziaren. Podejscie to zastosowano zaréwno
w modelu SRX jak i DRX, przedstawionym w
tej pracy. W obu przypadkach zachowano glo-
bularny ksztatt ziaren w trakcie rozrostu. Meto-
de podang w (Kroc, 2001) z powodzeniem za-
stosowano po6zniej w pracy (Kugler i Turk,
2004), z tym, ze jako sasiedztwo bazowe wy-
korzystano sasiedztwo von Neumann'a.

Davies (1995) rozwazal wptyw rodzaju sasiedztwa
na kinetyke modelu rekrystalizacji. Przedmiotem jego
badan byly standardowe sasiedztwo von Neumann'a
oraz zmodyfikowane sasiedztwo Moore'a. Modyfika-
cja tego ostatniego polegata wykorzystywaniu jedyne
6 komorek, poprzez odrzucenie losowo jednej spo-
$rod diagonalnych par komorek. Konkluzja z pracy
jest brak wptywu rodzaju sasiedztwa na kinetyke zja-
wiska. Autor zastosowatl statystyczny test t-test, w
wyniku ktérego stwierdzil, ze z 95% pewnoscia ro-
dzaj sasiedztwa nie wplywa na warto$¢ parametru eks-
ponenty czasowej (eksponenty Avramiego) w mode-
lu Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK).

Poréwnanie sasiedztwa Moore'a i heksagonalnego
zostato przedstawione w pracy (Kroc, 2005). Rozwa-
zano tam wptyw rodzaju sasiedztwa na przyktadzie
kurczenia si¢ doskonale okragltych ziaren (przez do-
skonale okragle nalezy rozumie¢ w tym wypadku:
doskonale okragle w granicach rozdzielczos$ci siatki
obliczeniowej). Stwierdzono, ze catkowity obszar zaj-
mowany przez ziarna jest liniowa funkcja czasu dla
obydwu rodzajéw sasiedztwa. Podobne wyniki uzy-
skali autorzy pracy (Baudin i in. 1996), wykorzystu-
jac sasiedztwo von Neumann'a. Nowos$cig w pracy
(Kroc, 2005) jest wskazanie, ze wspotczynnik kierun-
kowy (nachylenie) tej funkcji liniowej silnie zalezy
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od przyjetego sasiedztwa.

Wptyw doboru sasiedztwa na symulowany rozwoj
mikrostruktury oraz na przebiegi krzywych napreze-
nia badano w pracy (Gawad i in., 2005). W pracy tej
potwierdzono znany wczesniej wplyw sasiedztwa na
ksztalt ziaren. Ponadto wskazano, ze wykresy napre-
zenia, uzyskiwane w symulacjach rézniacych si¢ wy-
facznie typem sasiedztwa, odbiegaja znaczaco prze-
biegami. Wynik ten ttumaczono wplywem tacznej
dtugosci granic ziarna, ktora jest efektywnie rdzna dla
sasiedztwa von Neumann'a i heksagonalnego.

W przypadku modeli 3D interesujaca koncepcje
przedstawili Marx i in. (1999). Zastosowali oni spe-
cjalny parametr Ax, okreslajacy maksymalny mozli-
wy przyrost wielko$ci ziarna w trakcie pojedynczego
kroku CA. Dla poszczegdlnych rodzajow sasiedztwa
obliczono odpowiadajace im zakresy wartos$ci Ax, a
nastepnie dobierano takie rozszerzenie sasiedztwa, aby
przyrosty ziarna nie przekraczaty dopuszczalnych
warto$ci. Praca (Marx 1 in., 1999) zawiera tez analiz¢
wplywu rozmiaru sasiedztwa na ksztalt ziaren przed
zderzeniem. Sugeruje si¢, ze zadowalajace wyniki (tj.
sferyczny ksztalt ziaren) uzyskiwane sa dla sasiedz-
twa o promieniu ok. 7 komorek.

5.2. Zarodkowanie

Proces zarodkowania jest kluczowy dla proceséw
rekrystalizacji. Paradoksalnie, wlasnie ten element
sprawia najwigksze trudnosci w budowie modeli opar-
tych o CA. Jak zostanie wykazane dalej, w szeregu
prac sktadowa ta jest wyznaczana przy pomocy od-
dzielnego modelu, ktory jedynie wspotdziata z CA.
Jedna z przyczyn takiego postgpowania jest trudno$é
w poprawnym uwzglednieniu w modelu zjawisk pro-
wadzacych do pojawienia si¢ zarodka, zachodza one
bowiem w skali o rzedy wielko$ci mniejszej niz skala
uzywana w symulacji. Wyodrebnienie osobnego mo-
delu zarodkowania znalez¢ mozna takze w pracach
dotyczacych krystalizacji, np. dla polimeréw (Raabe,
2004) lub struktur globularnych, wykorzystywanych
w formowaniu tiksotropowym (Gawad 1 in., 2005).

5.3. Zarodkowanie SRX

Algorytm zarodkowania przedstawiony w (Marx i
in., 1999) zaktada, ze zarodki nowych ziaren tworzo-
ne sa na poczatku symulacji. Jako zarodek w pracy tej
rozumiana jest sfera o okreslonym rozmiarze (co ozna-
cza, ze zarodek sktada si¢ z wielu komorek CA), orien-
tacji krystalograficznej 1 polozeniu w przestrzeni.
Wprowadzana jest takze funkcja N, = f(7,t;), okresla-
jaca ile zarodkdw pojawi si¢ w punkcie czasowym
symulacji ¢; 1 w temperaturze 7.
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Model SRX przedstawiony w (Kroc, 2001) zakta-
da, ze ilo$¢ zarodkow generowana jest na podstawie
roOwnania:

AN
—=N(1-F
- N(-F) 5)

gdzie AN — liczba zarodkow powstatych w trakcie kro-
ku czasowego, N — predkos$¢ zarodkowania, F —

wspolczynnik skalujacy. Utworzone zarodki sa nastep-
nie rozmieszczane losowo w siatce CA. Poniewaz
model zaktada, ze jest mozliwe utworzenie zarodka
wylacznie wewnatrz osnowy, rzeczywista ilos¢ po-
wstalych zarodkow sukcesywnie spada w trakcie sy-
mulacji. Jak wida¢, ponownie model kinetyki zarod-
kowania zostat przeniesiony na zewnatrz CA.

W pracy (Raabe i Hantcherli, 2005) przyjeto, ze
miejsca zarodkowania wyznaczane sg jedynie na po-
czatku symulacji. Odpowiada to schematowi wysyce-
nia miejsc zarodkowania (ang. Site Saturated Nucle-
ation). W pracy tej przyje¢to, ze do zajscia zarodkowania
wymagane jest spetnienie kryteriow termodynamicz-
nej i kinetycznej niestabilnosci. Okreslenie miejsc za-
rodkowania zostato zrealizowane przez dodatkowy al-
gorytm, pracujacy poza zestawem regut CA.

Zarodkowanie homogeniczne i heterogeniczne byto
przedmiotem badan w pracy (Goetz i Seetharaman,
1998). W homogenicznym schemacie zarodkowania
przyjeto, ze zarodki pojawiaja si¢ w losowych miej-
scach na poczatku symulacji. Natomiast zarodkowa-
nie heterogeniczne zasymulowano dwuetapowo. W
pierwszym etapie za pomocg zarodkowania homoge-
nicznego wygenerowano struktur¢ poczatkowa dla
etapu drugiego. W drugim etapie wprowadzono zasa-
de, ze nowe zarodki moga pojawiac si¢ wytacznie na
granicach wczesniejszych ziaren. W tym etapie prze-
prowadzono obliczenia dla schematu z wysyceniem
miejsc zarodkowania oraz ze stala predkoscia zarod-
kowania.

5.4. Zarodkowanie DRX

Proces zarodkowania DRX wydaje sig¢ bardziej zto-
zony niz w przypadku symulacji rozrostu ziarna. Zwy-
kle nie jest mozliwe wykorzystanie zatozenia o wysy-
ceniu miejsc zarodkowania, a tworzenie zarodkow
odbywa si¢ heterogenicznie i z 16zna w czasie kinety-
ka, zalezna od przebiegu procesu odksztatcenia. W
praktycznie wszystkich pracach powstanie zarodka
nowego ziarna uzaleznione jest od jednoczesnego spet-
nienia szeregu warunkoéw. Ponizej omowiono pokrot-
ce najezesciej wykorzystywane sposrod nich.

Jako pierwszy warunek przyjmuje sig, ze zarodko-
wanie nastepuje wyltacznie na granicach ziaren, za-
réowno pierwotnych jak i wtérnych. Zatozenie to od-
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powiada zarodkowaniu w wyniku wybrzuszenia gra-
nic ziaren (Ding i Guo, 2001). Mechanizm ten znaj-
duje dobre potwierdzenie eksperymentalne (Ding i
Guo, 2001), jednakze wiadomo tez, ze uprzywilejo-
wanymi miejscami zarodkowania sg rowniez wtrace-
nia obcych faz, granice podziaren i struktur bliznia-
czychiin. Jak dotad zostat opracowany zaledwie jeden
model DRX (Goetz, 2005) oparty o CA, wykorzystu-
jacy inne miejsca zarodkowania niz granice ziaren. W
pracy tej wprowadzono do modelu zarodkowanie na
wydzieleniach (PSN) (ang. Particle Stimulated Nuc-
leation).

Kolejny warunek zwiazany jest z krytyczna gesto-
scig dyslokacji. Sprawdzany jest warunek, czy gestos$é
dyslokacji przekracza warto$¢ krytyczna dla zarodko-
wania rc. Wartosc¢ ta jest przyjmowana jako stata (Ku-
gler i Turk, 2004; Svyetlichnyy i Milenin, 2005) lub
obliczana na podstawie rownan, np. Roberts'a i Ahl-
blom'a (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo, 2002; Ding i
Guo, 2004; Qian i Guo, 2004). W odroznieniu od po-
zostatych prac dotyczacych DRX, w pracy (Kroc, 2001)
przyjeto, zamiast przekroczenia krytycznej gestosci
dyslokacji, przekroczenie krytycznej rdznicy gestosci
dyslokacji pomiedzy komorka a tym sposrdd sasiadow,
ktory posiada najwigksza gestos¢ dyslokacii.

Najwigksza trudno$cia wydaje si¢ okreslenie ilo-
$ci zarodkow, pojawiajacych si¢ w kolejnych krokach
symulacji oraz ich rozmieszczenia w siatce oblicze-
niowej. Szczegolnie istotne jest to w przypadku, gdy
wartosci gestosci dyslokacji sa identyczne w catych
ziarnach badz np. w komorkach, ktore dotaczaja do
ziaren w tych samych krokach czasowych. W litera-
turze mozna wyrézni¢ cztery rozwigzania tego pro-
blemu.

Pierwszym z nich jest wprowadzenie rownania,
pozwalajacego na obliczenie ilosci zarodkéw N lub
predkosci zarodkowania w kroku czasowym ti. War-
tosci te uzalezniane sa od parametréw symulowanego
procesu, takich jak temperatura i predkos¢ odksztal-
cenia. Nastgpnie obliczona ilo§¢ zarodkoéw jest roz-
mieszczana losowo w przestrzeni automatow komor-
kowych poprzez zmienienie stanow wybranych w ten
sposob komorek. Zatem wybrane komorki sa ,,wyzna-
czane” do zostania zarodkiem nowego ziarna. Roz-
wigzanie to wykorzystano np. w pracach (Ding i Guo,
2001; Ding i Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Svyetlich-
nyy i Milenin, 2005). Mozna wigc stwierdzi¢, ze two-
rzenie zarodkow jest rola modelu zewngtrznego wzgle-
dem CA. Co wigcej, przeczy ono zatozeniu lokalnosci
oddzialywan w modelach CA, gdyz zaklada ingeren-
cje zewngtrznego modelu, dysponujacego globalna
wiedza o catym ukladzie. Wiedza ta obejmowac¢ musi
efektywna predkos¢ zarodkowania. Podejscie takie
pomimo podanego wczesniej zastrzezenia posiada tak-
ze wazna zalete, jaka jest do§¢ doktadna kontrola nad

procesem zarodkowania.

Drugie rozwiazanie zostato zaproponowane w pra-
cy (Goetz i Seetharaman, 1998). Wykorzystuje ono
dwa jednoczesne mechanizmy: pierwszym jest zapew-
nienie niejednorodnosci poprzez wyznaczenie N lo-
sowych komorek do obnizenia ggstosci dyslokacji w
wyniku zdrowienia. Postgpowanie to wynika z faktu,
ze w pracy tej celowo nie wykorzystano do obliczania
gestosci dyslokacji zadnego wariantu modelu Kocks'a-
Mecking'a, stad konieczne bylo uwzglednienie pro-
cesOW umocnienia i zdrowienia w inny sposob. Drugi
mechanizm polega na wyznaczeniu M komorek jako
potencjalnych miejsc zarodkowania. Rozwiazanie to
cechuje si¢ podobnymi stabo$ciami co podejscie
pierwsze, wynikajacymi z ingerencji w przestrzen CA
na podstawie wiedzy dostgpnej wytacznie globalnie.
Krytyka tego mechanizmu podana zostata tez w (Kroc,
2001).

Trzecie rozwiazanie zdecydowanie lepiej wkom-
ponowane jest w paradygmat CA. Zaktada sig, ze
utworzenie zarodka wymaga przekroczenia pewnej
dodatkowej bariery, realizowanej za pomoca liczby
losowej skorygowanej o pewien wspotczynnik. Po-
dejscie to pozwala na wbudowanie zarodkowania w
reguty przejscia CA, stosowane lokalnie w obrgbie
sasiedztwa. Rozwiazanie to zostato wykorzystane w
pracach (Kroc, 2001; Kugler i Turk, 2004).

Odmienne od przedstawionych wyzej jest rozwia-
zanie ostatnie, wykorzystywane w pracach (Gawad i
in., 2004; Gawad 1 in., 2005). Jego gtowna ideq jest
ominigcie utrudnien, wynikajacych z lokalnej (w ob-
rebie ziarna lub jego strefy) jednorodnosci zmienne;j
stanu, determinujacej zaj$cie zarodkowania w wyni-
ku przekroczenia wartos$ci krytycznej. Metoda ta po-
lega na zapewnieniu niejednorodnosci tej zmiennej w
calym obszarze lub w obszarze powiazanym z poje-
dynczym ziarnem, dzigki czemu proces zarodkowa-
nia mozna sprowadzi¢ do deterministycznych regut
przejscia. W odroznieniu od rozwigzania drugiego, nie
jest konieczne losowe wyznaczanie zarodkow. Wada
metody jest konieczno$¢ zmiany sposobu obliczania
gestosci dyslokacji na taka, ktora zapewni jednocze-
sng zgodno$¢ ilosciowa z réwnaniami rozwoju dyslo-
kacji i niejednorodna ich dystrybucje.

5.5. Rozrost ziarna

Rozrost ziaren jest drugim najistotniejszym proce-
sem w trakcie rekrystalizacji i zwiazany jest Scisle z
migracjg granic ziaren (Gottstein i Shvindlerman,
1999).

Stosowane w wigkszos$ci omawianych prac mode-
le kinetyki rozwoju ziaren zakltadaja, ze predkosc
wzrostu ziarna jest proporcjonalna do iloczynu mo-
bilnosci granicy ziarna M oraz sity napedowej F:
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Rysunek 13. Rozwdj mikrostruktury dla przykladowej konfiguracji ziaren w kolejnych krokach czasowych, a) t = 2-10°, b) t = 2-10¢, ¢) t =

3,6:10¢, d) t = 4-10" (Kroc i Paidar, 2001).

Figure 13. Microstructure evolution for the arbitrary configuration of grains in subsequent time steps, a) t = 2-10°, b) t = 2-10¢, ¢) t =

3,6:10¢,d) t =4-10° (Kroc i Paidar, 2001).

v=MF (6)

Odmienne podejscie prezentuje praca (Raabe i
Liicken, 2002), w ktorej wykorzystywane jest termo-
dynamicznie umotywowane rownanie Turnbull'a.

Davies (1997) uzaleznia wzrost ziarna od parame-
tru probabilistycznego, zwigzanego z rownaniem pred-
kos$ci wzrostu. W pracy tej wskazano mozliwos¢ wia-
czenia arbitralnego modelu predkosci wzrostu ziarna
do modelu opartego o CA. Praca ta nie prezentuje jed-
nak metody uwzglednienia duzych predkosci wzro-
stu, przekraczajacych mozliwosci kinetyki wynikaja-
ce z topologii siatki i sasiedztwa. Probg uniezaleznienia
od topologii siatki podjgto w pracy (Marx i in., 1999),
w ktorej rozwazano problem wzrostu kierunkowego.
Zaproponowano tam rozszerzenie sasiedztwa w taki
sposob, aby wyeliminowac problemy z oszacowaniem
predkosci wzrostu wystepujace dla standardowych
typow sasiedztwa.

Uproszczony model ruchu granic ziarna przedsta-
wiony w (Kroc i Paidar, 2003) zademonstrowano na
przyktadzie uktadu, ztozonego z czterech ziaren o r6z-
nej orientacji. W symulacji wykorzystywano jako je-
dyna sit¢ napedowa ruchu granicy zasad¢ minimali-
zacji dtugosci linii granicy ziarna w obrgbie
sasiedztwa. Pomimo daleko idacych uproszczen mo-
delu udato si¢ uzyska¢ efekt formowania ztaczy po-
migdzy trzema ziarnami (ang. Triple Junctions). Wig-
cej uktadow granic pomigdzy ziarnami przedstawiono
w pracy (Kroc i Paidar, 2001). Przyktadowe wyniki

przedstawiono na rysunku 13.

Mobilno$¢ (ruchliwos¢) granicy ziarna w pracach
dotyczacych DRX (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002; Ding i Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Kugler i
Turk, 2004; Svyetlichnyy i Milenin, 2005) traktuje si¢
jako aktywowana termicznie i niezalezna od dezorien-
tacji granicy ziarna. Z kolei w pracy (Raabe i Hant-
cherli, 2005), zajmujacej si¢ rekrystalizacja statycz-
na, wykorzystywana jest empiryczna zalezno$¢
mobilnosci granicy ziarna od kata dezorientacji, z po-
minigciem wpltywu temperatury.

W wielu opisywanych wczesniej pracach energig
granicy ziarna traktuje sig jako sktadowa sity napgdo-
wej rozrostu ziarna. Znajduje to potwierdzenie w roz-
wazaniach teoretycznych (Winning i in., 2002). W
pracach (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo, 2002; Ding i
Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Kugler i Turk, 2004;
Raabe i Hantcherli, 2005) wykorzystuje si¢ rownanie
Read'a-Shockley'a, opisujace zalezno$¢ energii grani-
cy ziarna od dezorientacji granicy. Rownanie to jest z
powodzeniem wykorzystywane w takze w pracach
stosujacych metodg MC, np. w (Yu i Esche, 2002).

5.6. Rozwoj tekstury

W pracy (Davies i Hong, 1999) zaproponowano
model 3D statycznej rekrystalizacji. Wprowadzone
zostaty trzy klasy tekstury, kubiczna, losowa oraz tek-
stura walcowania. Dane o teksturze zostaty powiaza-
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ne z predkoscia migracji granicy ziaren. Wyniki sy-
mulacji dla trzech tekstur osobno oraz rozwazanych
tacznie zostaty poréwnane z danymi doswiadczalny-
mi w postaci rozktadow wielkos$ci ziarna. Rozbiezno-
sci pomigdzy wynikami doswiadczalnymi i oblicze-
niami wyjasniono przez pominigcie w modelu
termodynamicznie niestabilnych ziaren, ktore w rze-
czywistym doswiadczeniu pochlaniane sa przez inne
ziarna.

W pracy (Marx i in., 1999) przedstawiono wyniki
modelowania 3D rekrystalizacji. Mikrostrukturg po-
czatkowa wygenerowano na podstawie informacji
uzyskanych doswiadczalnie, z zalozeniem losowego
rozktadu orientacji oraz zarodkowania z wysyconymi
miejscami zarodkowania. Wyniki obliczen pozostaja
w dobrej zgodnosci z wynikami do$wiadczalnymi,
otrzymanymi dla materialu o losowym rozktadzie
orientacji ziaren, w ktorym zarodkowanie rekrystali-
zacji nastepuje na wtraceniach faz obcych. Warto jed-
nak zaznaczy¢, ze w modelu nie uwzgledniano zarod-
kowania na wtraceniach, zatem poréwnanie wynikow
nie wydaje si¢ do konca wiarygodne.

Niedawno Raabe i Hantcherli (2005) zademonstro-
wali wykorzystanie CA do symulacji rozwoju tekstu-
ry w trakcie SRX w stalach IF. Do wygenerowania
mikrostruktury poczatkowej wykorzystat dane, pocho-
dzace z metody EBSD, w tym informacje o sktado-
wych tekstury w prébcee.

W pracach dotyczacych modelowania DRX wy-
stepuja co prawda zagadnienia orientacji ziaren oraz
rozrostu zaleznego od orientacji, jednak zadna dotych-
czasowa praca hie przedstawia wyczerpujacej analizy
uzyskanych tekstur.

Podsumowujac podrozdzial mozna stwierdzi¢, ze
metoda CA stanowi uzyteczne i efektywne narzedzie
modelowania zjawisk takich jak np. rekrystalizacja.
Mozliwosci zastosowania tej metody sa szerokie, a jej
zalety sprawiaja, ze jest stosunkowo powszechnie sto-
sowana.

6. METODA CAFE

W literaturze napotka¢ mozna proby tworzenia
modeli wykorzystujacych CA, ktdre nie ograniczaja
si¢ jedynie do opisu materiatu na poziomie mikro. Do
tej grupy modeli naleza potaczenia metody CA z roz-
nymi metodami analizy makro, np. z Metoda Elemen-
tow Skonczonych (MES) lub Metoda Roznic Skon-
czonych (MRS). Opracowane w ten sposob modele
maja charakter wieloskalowy i oferuja, w poréwna-
niu do modeli konwencjonalnych, bardziej komplek-
sowa informacj¢ o stanie materiatu.

W tej czescei pracy przedstawiono przeglad zasto-
sowan metod wieloskalowych, opartych o metode CA.
Dzigki skojarzeniu dwoch metod obliczeniowych,

metody analizy mikro, jaka jest szeroko opisana w
poprzednich rozdziatach metoda automatéw komor-
kowych, z metodami analizy makro, uzyskano bar-
dzo rozbudowane narze¢dzie obliczeniowe, ktdrego
podstawowa zaleta jest mozliwo$¢ potaczenia symu-
lacji zjawisk w materiale, zachodzacych jednoczesnie
w roznych skalach. Przyktadem takiej metody anali-
zy wieloskalowej jest metoda okreslona akronimem
CAFE - Cellular Automata in Fininte Element.

W dotychczasowej literaturze dotyczacej zagadnien
zwiazanych z rekrystalizacja nie odnaleziono prac,
prezentujacych potaczenie metody elementdéw skon-
czonych (MES) i automatéw komorkowych. Prace
takie publikowano natomiast dla zagadnien krzepnig-
cia. W pracy (Gandin i Rappaz, 1994) przedstawiono
polaczenie symulacji MES i CA dla rozwoju struktur
dendrytycznych podczas krzepnigcia wlewka. W po-
dejsciu tym rownanie rozniczkowe opisujace pole tem-
peratur rozwigzywane jest za pomoca MES. Natomiast
CA wykorzystano do opisu rozwoju mikrostruktury i
uwalniania w wyniku krzepnigcia ciepta utajonego.
Modelowany obszar zostatl w calosci zdyskretyzowa-
ny oddzielnymi siatkami MES i CA. Wykorzystywa-
na byla regularna, czworokatna siatka CA, wielokrot-
nie gestsza od siatki MES, wykorzystujacej elementy
trojkatne. Dla tak zdefiniowanej dyskretyzacji obsza-
ru okreslone zostaty funkcje interpolujace pomigdzy
punktami weztlowymi MES i komoérkami CA.

Rozwinigciem koncepcji przedstawionej wczesniej
jest praca (Gandin i in., 1999). Wykorzystano w niej
symulacje 3D MES oraz CA oraz zaproponowano
zaawansowana technike podzialu obszaru ze wzgledu
na zachodzace zjawiska. Stuzy temu wprowadzenie
dodatkowych pozioméw grupowania komorek CA.
Autorzy wyodrebnili bloki, bedace zbiorami komo-
rek, oraz okna, powstate przez zgrupowanie blokow.
Ponadto wprowadzone zostaly zmienne w czasie i
uzaleznione od przebiegu procesu powiazania pomig-
dzy elementami skonczonymi i blokami komorek.
Schemat taczenia elementow i blokow przestawiono
na rysunku 14. Obliczenia pola temperatur s uzywa-
ne do okreslenia lokalnego przechtodzenia w skali
mikrostruktury, wprowadzajac sit¢ napedowa do wzro-
stu dendrytow. Prezentowany model uwzglednia tez
powstawanie 1 rozwoj tekstury. W pracy (Gandin,
2001), bedacej kontynuacja omawianych wczesniej
badan, przedstawiono pordwnanie wynikow symula-
cji oraz pomiaréw metoda EBSD probek wykonanych
z réznych materialow i poddanych réznego rodzaju
obrobcee. Zarowno obrazy mikrostruktury jak i otrzy-
mane figury biegunowe wskazuja na bardzo dobra
zgodnos¢ obliczen i prob doswiadczalnych. Podane
w pracy doktadne informacje o rozmiarze obliczane-
go problemu (ilosci komorek CA i elementow MES)
oraz czasie obliczen na maszynie o przecigtnej wy-
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Rysunek 14. Schemat dynamicznego przyporzadkowania komorek i elementow skorniczonych w modelu 3D CAFE. Przedstawiono bloki,
okna i komorki. Zaznaczono takze stan weztow, elementow i blokow (Gandin i in., 1999).
Figure 14. Scheme of dynamic allocation of cells and finite elements in the 3D CAFE model. Blocks, windows and cells are presented. State

of nodes, elements and blocks is marked (Gandin i in., 1999).

dajno$ci pozwalaja na bardzo pozytywna oceng za-
stosowanych usprawnien modelu, zaczerpnigtych z
(Gandin i in., 1999).

Zatozenia przyjete w pracy (Gandin i in., 1999)
zostaly zweryfikowane w pracy (Guillemot i in., 2004).
Obliczenia wykonane modelem CAFE poréwnano z
wynikami obliczen metoda $ledzenia frontu FT (ang.
Front Tracking). Jako gtdéwne stabosci przyjetej me-
tody taczenia obliczen CA 1 MES uznano przeszaco-
wanie ciepta uwalnianego w trakcie krzepnigcia. Jako
remedium zaproponowano wprowadzenie korekty,
uwzgledniajacej stopniowe oddawanie ciepta i biora-
cej pod uwage lokalna entalpig objetosciowa i utamek
objetosci komorek w regionie krzepnigcia.

Zdecydowanie odmienne podejscie do taczenia
symulacji skali makro i mikro zaprezentowano w pra-
cy (Yu i Esche, 2005). Autorzy rozwazaja tam pola-
czenie symulacji MC rozrostu ziaren (Yu i Esche,
2002) z symulacja MES procesu kucia stopu Waspa-
loy. Nalezy zaznaczy¢, ze w pracy tej nie uwzglednia-
no zaj$cia dynamicznej rekrystalizacji. Model MC
wykorzystywano do obliczenia energii zmagazynowa-
nej w materiale. W potaczonym modelu zatozono, ze
obliczenia MC sg prowadzone jedynie dla tzw. repre-
zentatywnych rejondw materiatu, wybieranych na
podstawie analizy warto$ci maksymalnych, minimal-
nych oraz gradientdw energii zmagazynowanej w
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materiale, uzyskanych z MES. Niestety autorzy nie
podaja metody propagowania uzyskanych wynikow
do pozostatej czgSci materiatu.

Prace (Beynon i in., 2000; Beynon i in., 2002; Das i
in., 2002; Das 2002) sa natomiast pierwszymi wyko-
rzystujacymi mozliwo$ci metody CAFE do zagadnien
zwigzanych z mechanikg pgkania. Autorzy stworzyli
model rozwoju mikrostruktury w trakcie walcowania
oraz propagacji pekni¢¢ w warstwie przypowierzchnio-
wej. Dzigki wykorzystaniu metody automatow komor-
kowych mozliwe byto uwzglednianie elementow struk-
tury takich jak granice ziaren, wtracenia obcej fazy,
wnetrze ziarna, oraz ich wptywu na zachowanie struk-
tury materiatu w trakcie odksztatcenia. Opracowany
algorytm zaktada trzy gtowne ectapy analizy: rozwdj
pierwotnej mikrostruktury, przekazanie warto$ci makro-
skopowych uzyskanych z MES do mezoskali, oraz w
koncowej fazie obliczen zwrotne przekazanie wartosci
obliczonych w CA do MES. Informacja do przestrzeni
automatow komorkowych przekazywana jest z kazde-
go punktu catkowania Gaussa.

W przypadku tworzenia pierwotnej mikrostruktu-
ry wykorzystano podejécie zaproponowane w pracy
(Davis, 1997). W przestrzeni automatow komorko-
wych w sposob losowy wygenerowano komorki sta-
nowiace zarodki ziaren. W kolejnych iteracjach za-
rodki te ulegaja rozrostowi z predkoscia vgb, wyrazona
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réwnaniem:
i,=Ct" (7)

gdzie: C, — stata, n — wyktadnik rowny 0,6.

W przypadku spotkania dwoch rozbudowujacych
si¢ granic ziaren rozrost zostaje zatrzymany. Jest to
czesto stosowany algorytm wykorzystywany do okre-
$lenie pierwotnej mikrostruktury, w ktéorym rozmiar
ziarna jest zalezny od poczatkowej liczby rozlosowa-
nych zarodkow.

Tak utworzona mikrostruktur¢ w skali mikro w
przestrzeni CA potaczono z siatka elementéw skon-
czonych. W modelu tym przestrzen automatéw ko-
moérkowych nie jest w sposob sztywny zwigzana z
danym punktem catkowania Gaussa. Ponadto prze-
strzen ta ulega deformacji w trakcie odksztatcenia, co
jest niewatpliwa zaleta tego rozwiazania. Do okresle-
nia przynalezno$ci komoérek do danego punktu catko-
wania oraz okreslenia komorek sasiednich wykorzy-
stywana jest procedura triangulacji, szeroko opisana
w (Das, 2002).

W kolejnych etapach informacje dotyczace rozkta-
du naprezen i temperatury wewnatrz materiatu, zawarte
w weztach siatki, wykorzystano jako dane wejsciowe
dla przestrzeni automatow komorkowych, modeluja-
cych rozwd6j mikrostruktury lub propagacje peknigé
w oparciu o warunki panujace w materiale. Odksztat-
cenie obliczane w symulacji CA powiazano z odksztat-
ceniem makroskopowym, uzyskanym z MES, za po-
moca rownania skalujacego:

€ca = [erp ®)
gdzie: f— wspolczynnik skalujacy, zalezny od rodzaju
elementu struktury (f= 1 dla wngtrza ziarna, 1,2 dla
granicy ziarna, 3 dla wtracen), j — numer punktu cat-
kowania (np. j = 1; 2; 3; 4 dla czterech punktow cal-
kowania Gaussa).

W pracy tej zatozono, iz zjawiska migracji dyslo-
kacji oparte sg o przeciwstawne procesy generowania
i anihilacji dyslokacji o przeciwnych znakach. Sko-
rzystano z przystosowanego do nomenklatury auto-
matéw komoérkowych réwnania:

dpey = dpcy —dpcy = E% — Apcy eXP%QJSICA ©)
gdzie: p — gestos¢ dyslokacji, M — stala, Q — energia
aktywacji, R — stala gazowa, T—temperatura, b — wek-
tor Burgersa, / — §rednia droga linii dyslokacji.

W wyniku obliczen uzyskano pela informacj¢ o
gestoscei dyslokacji w kazdej komorce przestrzeni au-
tomatéw komorkowych z uwzglednieniem proceséw
takich jak powstawanie peknig¢ oraz rozwoj rekrysta-
lizacji dynamicznej. Zatozono, ze w przypadku osia-
gnigcia krytycznej warto$ci odksztatcenia komorka CA

moze sta¢ si¢ zarodkiem rekrystalizacji dynamicznej, a
wowczas gestos¢ dyslokacji spada do poziomu przed
odksztatceniem. Jest to czgsto wykorzystywany mecha-
nizm uwzgledniajacy zjawisko DRX w skali mikro. W
przypadku modelowania warstwy przypowierzchnio-
wej uwzgledniono roéwniez proces propagaciji peknigc.
Czynnikiem kontrolujacym powstanie pgknigcia jest
krytyczna warto$¢ odksztatcenia, po przekroczeniu kto-
rej komorka oznaczana jest jako zawierajaca peknig-
cie. Do modelowania propagacji peknig¢ w warstwie
przypowierzchniowej zdefiniowano zmodyfikowane
sasiedztwo Moore'a. Modyfikacja ta miata na celu po-
prawniejsze odwzorowanie opisywanego zjawiska, co
jednak wydaje si¢ by¢ pewnym sztucznym zabiegiem
autora. W rezultacie wynikiem rozwijajacego si¢ pek-
nigcia jest zwigkszajacy sie wspotczynnik FFI (ang.
Final Failure Index) okre$lajacy stosunek komoérek CA
z peknigciem do catkowitej liczby komorek w przestrze-
ni.

Ostatnim krokiem jest przekazywanie informacji
z uktadu CA do uktadu FE, zatem uzyskane jest petne
sprzezenie zwrotne pomiedzy modelami sktadowymi
skali makro 1 mikro. Aby przekaza¢ ta informacj¢ do
przestrzeni elementow skonczonych dokonano ich
aglomeracji w celu uzyskania pojedynczych wartosci
umozliwiajacych przestanie do skali makroskopowe;.
Przyktadem moze by¢ obliczana warto$ci naprgzenia
uplastyczniajacego zgodnie ze wzorem:

O =0y +0G(T )by P (10)

ple =43 an

gdzie: a — stala, G(T) — modut $cinania, N, — liczba

komorek skojarzona z punktem catkowania Gaussa.
W przypadku modelowania propagacji pgknigé

modyfikowana jest sztywnos$¢ w skali makro:

E*\(r)=E'(7)i - FFI') (12)

gdzie: ¢ — krok czasowy.

Dzigki temu autor nie musiat wprowadza¢ mecha-
nizmu usuwania poszczegolnych elementow skonczo-
nych z siatki MES w trakcie odksztatcenia.

W wyniku propagacji peknig¢ model CA zapew-
nia rowniez informacje o modyfikacji wspotczynnika
tarcia oraz wspotczynnika przewodnosci cieplnej po-
migdzy pasmem a walcami zgodnie z rownaniami:

uCAFE = ulower +FFI(}‘lupper - p‘lower) (13)

hCAFE = hlower +FFI (hupper _hlower) (14)
gdzie indeksy upper i lower okre$laja dolng i gorna
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Rysunek 15. Schemat modelu walcowania z wykorzystaniem metody CAFE (Das, 2002).
Figure 15. Scheme of model of rolling using CAFE method (Das, 2002).

granicg¢ dopuszczalnych zmian wspdtczynnikow, u —
wspotczynnik tarcia, # — wspotczynnik przewodnosci
cieplne;j.

Opracowany model (Das, 2002) charakteryzuje si¢
duza innowacyjnos$cia i stopniem skomplikowania.
Uwzglednia réwnoczesnie zjawiska rozwoju mikro-
struktury w walcowanym pasmie jak rowniez powsta-
wanie pekni¢¢ w warstwie przypowierzchniowej (ry-
sunek 15), co zapewnia szczegotowa analizg zjawisk
zachodzacych w trakcie procesu walcowania.

Podejscie polegajace na aglomerowaniu informa-
cji ze skali mikro (przestrzeni CA) i przekazywaniu
jej do skali makro (MES) jest szeroko stosowane do
modelowania wielu procesow termomechanicznych
takze przez innych autoréw, rozwijajacych metody
CAFE.

Schterenlikht (2003) zaproponowal analogiczne
podejscie analizy wieloskalowej do zjawiska pgkania.
W pracy tej pewne rozwiazania zostaty oparte o prace
(Das, 2002), natomiast opracowany model dedykowa-
ny byt zjawisku powstawania i propagacji kruchych
oraz plastycznych peknig¢ podczas testu Charpy'ego.
W tym przypadku zjawisko zmian mikrostruktury
odksztalcanego materiatu nie byto brane pod uwagg.

W pracy (Schterenlikht, 2003) rozpatrywane zja-
wiska przebiegaja w materiale w dwoch réznych ska-
lach, dlatego wykorzystanie modelu CAFE byto wska-
zane. Ciagliwe peknigcia propaguja sig na odleglosci
0,1-0,5 mm natomiast kruche na odlegtos¢ 0,005-0,05

P 2

L 1 L

3 3

Przestrzen Brittle Przestrzen Ductile

Rysunek 16. Przestrzenie automatow komorkowych w modelu
(Schterenlikht, 2003).
Figure 16. Spaces of cells in the model (Schterenlikht, 2003).
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Zhidr elementdw

mm. Tradycyjnie problem ten
rozwiazuje si¢ wprowadzajac
posredni rozmiar elementu
skonczonego opisujacy zaro6w-
no zjawisko kruchego oraz
plastycznego pekania (Sheryy
1 in., 1998; Howard 1 in.,
2000). Wiaza si¢ z tym natu-
ralnie problemy z czasem i do-
ktadnoscia obliczen.

Aby unikna¢ podobnych
problemow w pracy (Schteren-
likht, 2003) zdecydowano si¢
na zastosowanie dwoch prze-
strzeni 3D automatéw komorkowych, symulujacych
te zjawiska (rysunek 16). Przestrzenie roznig sig ilo-
$cia komorek, co bezposrednio zwiazane jest ze skala
modelowanych zjawisk.

Pierwsza przestrzen nazwana ductile, oparta jest
na dwoch mozliwych stanach komorek (alive — ko-
morka bez peknigcia, dead — komorka z peknigciem)
oraz pojedynczej regule przejscia:

alive B, (t.,,)<f
Yoo (1) = oad (15)

gdzie: Y, p(fy,) — stan komoérki m z przestrzeni

ductile w czasie t,;, f — zmienna okre$lana z modelu
Rousselier'a, opisujacego zjawisko ciagliwego peka-
nia.

Informacje o propagujacym peknigciu przesylane
sa do drugiej przestrzeni automatoéw nazwanej brittle,
gdzie modelowane jest powstawanie i propagacja kru-
chego peknigcia. Przestrzen brittle opisana jest przez
cztery mozliwe stany komorek (alive — komorka bez
peknigcia, aliveC — komorka z wtraceniem, deadB —
komorka z peknigciem powstatym zgodnie z mecha-
nizmami kruchego pekania, deadD — komorka z pek-
nigciem powstatym zgodnie z mechanizmami pla-
stycznego pekania) oraz pojedyncza regute przejécia:

deadB < A

Ym(B) (ti+1) =

Y, ()

(16)

gdzie:
o/ (t)>0o} D{(Y,,,(B) ()= aliveC) 0
(ET{'”;(B) (t,) = deadB H) g (t,) = deadD HD

|am _al| <6;)}

Yoz (Lis1) — stan komorki m z przestrzeni brittle w
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czasie t;;, 0; — maksymalne naprgzenie
gldwne, o — naprezenie pekania, a — kat
dezorientacji, Qr — warto$¢ graniczna kata
dezorientacji.

Ilos¢ dostgpnych stanéw komorek w
przestrzeni brittle wiaze sig z synchroniza-
cja stanow komorek pomigdzy dwiema
przestrzeniami automatow komorkowych.
Informacje pomigdzy elementem skonczo-
nym a warstwami automatow komorko-
wych przesylane sa przy wykorzystaniu
pojedynczego punktu catkowania Gaussa

(rysunek 17).

Komunikacja oparta jest na prostej re-

gule zaktadajacej, ze gdy liczba martwych

komoérek, w ktoérejkolwiek z przestrzeni
osiagnie okreslona warto$¢ krytyczna, wow- 3
czas element skonczony usuwany jest z siat-
ki i nie bierze udziatu w dalszych oblicze-
niach. Autor zastosowat wersje kodu MES
z wbudowanym algorytmem usuwajacym
elementy z siatki, co w pracy (Das, 2002)
bylo niemozliwe.

Model, nazwany przez autorow ASCAFE, oparty
jest na prostych zatozeniach i bardzo dobrze przewi-
duje zjawisko propagacji peknig¢ w trakcie testu Char-
py'ego (rysunek 18), a czas obliczen ulegt kilkukrot-
nemu zmniejszeniu w porownaniu z tradycyjnymi
modelami opartymi na MES. Wiaze si¢ to z mozliwo-
Scig zastosowania mniejszej liczby elementéw skon-
czonych, poniewaz zjawisko pgkania modelowane jest
na nizszych poziomach w przestrzeniach CA.

Wykorzystanie metody wieloskalowej CAFE do
rozwiazywania podobnych problemoéw wydaje si¢ bar-

Rysunek 18. Schemat testu Charpy'ego wykorzystany w pracy
(Schterenlikht, 2003).

Rysunek 18. Scheme of the Charpy test used in (Schterenlikht,
2003).

FE
.
A
2
Tm(S ) (tr+l )
. -
Ym(Ms) (’m )
Mezoskala 3 Microskala

Rysunek 17. Schemat wieloskalowego modelu pekania, wykorzystujqcego metode
CAFE (Schterenlikht, 2003).

Figure 17. Scheme of the multiscale model of fracture, based on the CAFE method
(Schterenlikht, 2003).

dzo praktyczne, poniewaz jest ona w stanie uwzgled-
nia¢ zjawiska trudne w symulacji z uzyciem tradycyj-
nych metod modelowania. Dodatkowo w takich za-
stosowaniach uzyskiwana jest znaczna redukcja czasu
obliczen w poréwnaniu z modelami FE, wiaze sig to z
mozliwo$cia zastosowania mniejszej liczby elemen-
tow skonczonych. Zalety te sa wykorzystywane row-
niez w innych zastosowaniach, ktore niejednokrotnie
zwiazane sa ze zjawiskami opisanymi powyzej.

Przyktadem moze by¢ powstawanie pgknigc, kto-
re jest nierozerwalnie powiazane ze zjawiskiem loka-
lizacji odksztalcenia, a to niejednokrotnie jest przy-
czynkiem do uszkodzenia materialu. Zjawisko
lokalizacji odksztatcenia z wykorzystaniem tradycyj-
nych metod FE réwniez jest trudne do symulacji ze
wzgledu na swdj nieciagly charakter oraz wieloskalo-
wos$¢. Dlatego naturalng proba opisania takich mecha-
nizmoéw jest metoda analizy wieloskalowej oparta o
metode automatéw komodrkowych. Podejscie oparte
w duzej mierze o metodg¢ CA polaczong z metoda ana-
lizy makro, jaka jest metoda roznic skonczonych, za-
prezentowano w pracy (Makarov i Romanova, 2000).
Autorzy wykorzystujac elementy metody CA
uwzglednili zjawiska zachodzace na poziomie mezo:
poslizgi zachodzace w pojedynczych krysztatach, po-
wstawanie i propagacj¢ pasm $cinania oraz rotacj¢ ele-
mentdéw struktury. W pracy tej zalozono dwa mozli-
we stany komoérek w przestrzeniach CA, komorki
moga przyjmowac¢ dwa stany elastic oraz plastic. W
pracy tej sformutowano réwniez odpowiednie reguty
przejscia umozliwiajace modelowanie propagacji pla-
stycznego odksztalcenia w materiale. Reguty te sche-
matycznie przedstawiono na rysunku 19.
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NIE

tow skonczonych wykorzystano do ob-
liczen spgczania na goraco probki sta-
lowej C-Mn. Kazde ziarno w materiale
opisano przez kilka elementéw skon-
czonych przez co rozmiar symulowa-
nego obszaru ograniczono do kilku zia-

TAK NIE

Komoérka
na granicy

Gdy w
sgsiedniej
komorce

gef'f >Sc

TAK

plastic

Rysunek 19. Ilustracja regut zmiany stanu, zdefiniowanych w pracy (Makarov i in., 2001).
Figure 19. Illustration of the rules of changes of state, defined in (Makarov i in., 2001).

W pracach (Makarov i Romanova, 2000; Makarov,
2000; Makarov i in., 2001) zalozono, ze propagacja
plastycznego $cinania moze zosta¢ zainicjowana na
granicach ziaren, wtraceniach lub granicach migdzyfa-
zowych. Wowczas aby komorka CA przeszia w stan
plastic warto$¢ intensywnosci naprezenia o, musi 0sig-
gna¢ pewna wartos¢ krytyczna o,. Wartos¢ ta moze by¢
rézna dla poszczegolnych elementéw struktury. Zato-
zono rowniez, ze komorki lezace wewnatrz ziarna moga

zmieni¢ stan na plastic gdy warto$¢ odksztalcenia ¢,

w ktorejkolwiek komorce sasiedniej przekroczyta war-
tos¢ krytyczna €.,. W przypadku gdy te warunki nie sa
spelnione komorka odksztalca sig jako komoérka w sta-
nie elastic. W sytuacji gdy warto$¢ naprezenia osiagnie
warto$¢ wytrzymatosci na Scinanie 0© komorka prze-
chodzi w stan plastic niezaleznie od potozenia w ziar-
nie. Wyniki uzyskiwane przez w tych pracach sg nie-
zwykle interesujace i zachgcaja do dalszego stosowania
metod dyskretnych do zagadnien lokalizacji odksztat-
cenia. Podstawowa wada tego podejscia jest brak wy-
nikéw uzyskanych w trakcie modelowania rzeczywi-
stego procesu przerobki plastyczne;.

Kolejnym zjawiskiem do modelowania ktérego
wykorzystano z powodzeniem metody oparte na po-
faczeniu metody FE i metody CA jest zjawisko prze-
mian fazowych. Przemiana fazowa jest zjawiskiem
bardzo dogodnym do symulacji z wykorzystaniem
metody automatow komorkowych (Zhang i in., 2003).
W pracy (Lan i in., 2005) szczegdtowo przedstawio-
no sposob polaczenia dwoch metod analizy, ktory
odbiega od prezentowanego w dotychczasowych pra-
cach podejscia (Makarov i in., 2001; Das, 2002; Schte-
renlikht, 2003). Autor wykorzystal bowiem metode
FE oraz CA praktycznie niezaleznie. Metodg elemen-

ren. Wynikiem obliczen modelu MES
jest warto$¢ energii zakumulowanej
oraz orientacja krystalograficzna ziaren
w materiale. Dane te stanowig dane
wejsciowe do dalszej analizy zachowa-
nia materiatu po odksztalceniu. Z kolei
zadaniem modelu opartego o automaty
komoérkowe jest symulacja przemiany

fazowej austenit-ferryt po odksztatce-
niu (rysunek 20).

elastic

Mikrostruktura w przestrzeni CA
jest dyskretyzowana z wykorzystaniem
komorek heksagonalnych. Kazda ko-
morke okreslono poprzez 5 zmiennych
wewngtrznych: zmienna okres$lajaca
orientacje krystalograficzna zarodka ziarna ferrytu,
zmienna okre$lajaca warto$¢ zakumulowanej energii,
zmienna okreslajaca fazg do ktorej przynalezy dana
komorka (ferryt, austenit, faza g-a), zmienna okre$la-
jaca koncentracje wegla oraz zmienna okres$lajaca frak-
cje ferrytu w komorce. Kinetyke proponowanego
modelu oparto na regulach przejscia bazujacych na
modelu zarodkowania oraz rozrostu nowych ziaren
ferrytu. Zatozono, ze zarodkowanie nowych ziaren
ferrytu zachodzi na granicach oraz we wngtrzu ziaren
austenitu. Atomy wegla z ferrytu sa przekazywane do
komorek w stanie y-a, a warto$¢ zakumulowanej ener-
gii spada do 0 w danej komorce ferrytu. Dyfuzja we-
gla oraz ruch granicy austenit-ferryt okre§lono w opar-
ciu o modele analityczne (Lan i in., 2005). W
przypadku gdy w komorce w stanie y-a warto$¢ zmien-
nej okreslajacej utamek ferrytu przekroczy 1, wow-
czas komorka taka zmienia stan na ferryt, a komorki
sasiednie przechodza do stanu y-a przejmujac atomy
wegla danej komorki. Proces ten przebiega do mo-
mentu ustalenia si¢ koncentracji wegla w komorkach
W stanie y-a.

MES
Va.

o

Speczanie

Rysunek 20. Schemat jednokierunkowego przeptywu informacji
zastosowany pracy (Lan i in., 2005).

Figure 20. Scheme of one directional flow of information used in
(Lan i in., 2005).
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Zatem w tym przypadku nie zastosowano sprz¢ze-
nia zwrotnego pomig¢dzy MES a CA. Informacja z
MES jest jednokrotnie przekazana do przestrzeni CA
i stanowi dane wejsciowe do dalszych obliczen roz-
woju mikrostruktury. Model ten jednak pokazuje duze
mozliwosci metody CA w zastosowaniach do symu-
lacji procesow przemian fazowych.

7. PODSUMOWANIE

W pracy przedstawiono wybrane zagadnienia,
zwiazane z wykorzystaniem automatow komorkowych
w inzynierii materiatowej. Oprocz wprowadzenia teo-
retycznego do tej metody symulacyjnej wskazano dzie-
dziny nauki, w ktorych zostata z powodzeniem zasto-
sowana. Duza uwage poswigcono przegladowi
najnowszych dokonan w zakresie modelowania za po-
moca CA zjawisk zachodzacych w mikrostrukturze.

Nowoczesne trendy projektowania materiatow kta-
da nacisk na ich tworzenie kierowane planowanymi
wlasciwosciami. Oznacza to, ze projektujac proces
technologiczny nalezy przewidywac wtasciwosci
otrzymywanego materiatu - co w wielu wypadkach
sprowadza si¢ do znajomosci jego struktury.

Pomocnym narzedziem na takiej $ciezce projekto-
wania sg metody wieloskalowej. W niniejszej pracy
omowiono przyktady jednego z podej$¢ do analizy
wieloskalowej - modelowania CAFE. Przedstawione
zastosowania roznorodnych odmian tego paradygma-
tu obliczeniowego wskazuja na jego znakomita uzy-
tecznos$¢ 1 adaptowalno$é.

Uwaga koncowa: Praca zrealizowana w ramach
projektu MEIN, nr. 11.11.110.643.
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