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Resumo: Para calcular elementos de interface em materiais policristalinos para modelagens
bidimensionais, foi implementado um algoritmo, que realiza uma analise através de um arquivo
de malha bidimensional, que modifica usando um gerador de elementos e escolhe 0s gréos
existentes por um fator predefinido para criar elementos de interface, facilitando a modelagem
de fendbmenos de danos que ocorrem nos limites dos grdos. Se a malha da microestrutura
policristalina em 2D original, modificando a periodicidade da malha no limite do dominio da
modelagem. Essa metodologia criar automaticamente distintas estruturas granulares que
permite as propriedades mecanicas de metais e outros materiais sejam modelados e simulados.
A importancia dessa metodologia permite que a simulacdo faca uma variabilidade da
amostragem de fratura e das propriedades mecéanicas que sdo observadas nos experimentos a
serem reproduzidas nas simulagdes. A malha resultante é exportada em um formato legivel por
software de Métodos dos Elementos Finitos comerciais e/ou OpenSource.
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Abstract: For interface calculation elements in polycrystalline materials for two-dimensional
modeling, an algorithm was implemented, which performs an analysis through a two-
dimensional mesh file, which modifies using an element generator and chooses the existing
grains by a predefined factor to create interface elements, facilitating the modeling of damage
phenomena that occur at grain boundaries. If the mesh of the original 2D polycrystalline
microstructure, modifying the mesh periodicity at the boundary of the modeling domain. This
methodology automatically creates distinct granular structures that allow the mechanical
properties of metals and other materials to be modeled and simulated. The importance of this
methodology allows the simulation to make a variability of the fracture sampling and the
mechanical properties that are observed in the experiments to be reproduced in the simulations.
The resulting mesh is exported in a software-readable format from commercial Finite Element
Methods and/or OpenSource.
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Introducdo: A previsdo precisa de falhas em solidos é uma questdo de grande relevancia em
diferentes setores industriais desde aeroespacial e aeronautica até mesmo na geracao de energia
renovavel. Na escala macroscépica, a fratura é geralmente originada pelo desenvolvimento de
varios defeitos microscopicos, como os vazios, discordancia, concentradores de tensao, maclas
e fissuras entre outros, que crescem e coalescem levando a deterioracdo das propriedades
aparentes do material e da capacidade de carga do componente estrutural. Em particular, na
escala microscédpica, a interacdo entre a fratura intergranular (trincas que se propagam entre 0s
gréos) e transgranular (que se propagam através dos grdos) em materiais policristalinos € de
grande preocupacao na Ciéncia dos Materiais e aplica¢des de Engenharia.
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Para simular as propriedades mecanicas dos metais, requer uma analise da resposta elastica e
plastica da microestrutura (1). Os metais consistem em grdos com estrutura cristalina, cujas
dimensGes podem ter uma forma e orientacdo especificas. A simulacdo de ensaios mecanicos
pode ser realizada utilizando solvers de Elementos Finitos (3), através de softwares comerciais
ou OpenSource. As subrotinas executadas pelo usuario podem ser usadas para modelar as
propriedades mecanicas de diferentes gréos (4). Interfaces de elemento coesivo implementado
por meio de uma subrotina pelo usuario para chapas metalicas de espessura fina, sdo usadas
para modelar a nucleacédo e propagacao de trincas (5-7).

O software disponivel para geracdo de malhas policristalinas é o Neper, que é OpenSource (8).
Ele pode gerar malhas policristalinas com tamanhos de gréos arbitrarios, com diversas
distribuicbes e varias orientacdes, ele também pode importar imagens de pesquisas
experimentais. Os recursos de geracdo de malha policristalinas sdo geralmente incluidos no
software mencionado acima. No entanto, as formas geométricas que podem ser geradas e as
opcodes de malha s&o limitadas dependendo da geometria a ser simulada. Especificamente, uma
interface grafica do usuario que permite uma ampla variedade de op¢bes de manipulacédo
geomeétricas.

A geometria pode ser modificada usando extrusdes de formas arbitrarias e varias pecas podem
ser montadas em um modelo, portanto, as amostras com formas arbitrarias podem ser
reproduzidas. Além disso, vazios internos podem ser introduzidos. Se dispositivos externos
aplicarem carga a amostra, eles podem ser incluidos no modelo. Podem ser introduzidas
condicdes de contorno arbitrarias e contato entre as partes. Os recursos de geracdo de malha
também sdo mais avancados. Diferentes tipos de elementos podem ser usados nos algoritmos
para geracdo de malha. Portanto, vincular softwares de geracdo de malhas policristalinas, como
0 Neper representa uma grande necessidade para a comunidade Cientifica e de Engenharia.

A geracdo automatizada de malhas policristalinas também ¢é til ao executar um conjunto de
simulacgdes com diferentes tamanhos e formatos de graos. Sendo assim, esse tipo de malha tende
a ser de melhor forma para demostrar o fen6meno de Fadiga Mecanica e Mecénica da Fratura
e as propriedades mecanicas podem ser entendidos e os limites de seguranca podem ser
estabelecidos durante o projeto do componente.

Limites de gréos, que sdo as interfaces 2D entre os gréos vizinhos, fornecem nucleacdo de
trincas e locais de propagacdo em uma variedade de metais (9). Este fenbmeno pode ser
modelado usando elementos de interface, cujas propriedades mecénicas sdo descritas por uma
lei de separacao de tracdo (10). Os elementos da interface constituem uma malha 2D nos limites
dos gréos. No entanto, alguns dos softwares comerciais de Elementos Finitos ndo oferecem a
possibilidade de gerar automaticamente elementos coesivos para espessura fina.

O script PyPolyCris2D para geracdo de malha policristalina pode criar apenas elementos de
interface quadrangulares e triangulares no vértice dos gréos e dentro dos grdos sdo usados
apenas elementos triangulares. O script foi desenvolvido € especificamente para metais, mas
sua aplicabilidade pode ser facilmente estendida e adaptada para os diferentes materiais, por
exemplo, materiais compostos.

Motivacdo: Na literatura mostra alguns modelos simplificados especificos para fratura
intergranular foram propostos em (11, 12, 13, 14, 15) com base no Modelo de Zona Coesiva
(CZM) inserido ao longo dos limites internos dos gréos. As formulagdes de fissuras coesivas
podem ser entendidas como modelos fenomenoldgicos nos quais os eventos da fratura sao
desencadeados pela avaliacdo de uma lei particular de tracdo de deslocamento. Esta técnica
numérica incorpora inerentemente uma escala de comprimento caracteristica e tem sido
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amplamente utilizada para simular danos em materiais (16), embora os caminhos de trinca
sejam restritos ao longo das bordas do elemento, veja uma ampla discusséo em (17, 18, 19).
No entanto, a fratura transgranular também é um modo de falha relevante em alguns materiais
e, em muitos casos, € desenvolvida em competicdo com a falha intergranular. Portanto, o
desenvolvimento de técnicas numéricas que permitem uma modelagem confiavel de fissuras
dos gréos, com caminhos de falha arbitrarios é de fato necessarios para fornecer uma ferramenta
de simulacao abrangente, ambos os tipos de propagacéo de trincas foram relatados em (20, 21).
Nessas publicacOes, os autores documentaram de forma abrangente a importancia de se
considerar a anisotropia dos grdos no plano, que afeta notavelmente o comportamento da
fratura. Uma primeira tentativa de modelar os dois tipos de fratura foi realizada (9), por uma
abordagem de modelo de zona coesa intrinseca. Para evitar a dependéncia da malha e
conformidade material ndo fisica, a abordagem extrinseca pode ser proposta, como em (10). No
entanto, para materiais muito frageis, as abordagens do modelo de zona coesa sofrem da
complexidade de resolver a zona do processo, que é muito pequena.

Em contraste com os métodos numéricos anteriores, baseados apenas em modelos de zona
coesiva, Véarios estudos também foram propostos, para explicar a propagacdo de trinca
transgranular em policristalino por meio do Método dos Elementos Finito Estendido (XFEM)
(22), em que o caminho da trinca ndo depende explicitamente da discretizacdo espacial
subjacente do dominio fisico em elementos finitos.

Descricdo do Algoritmo, Geracdo da Malha e Elementos. Nesta secdo, serdo relatadas as
principais funcionalidades do script, usado para a geracdo de malha policristalina. Utilizando
como analisador, o software Neper, mas que ndo sera descrito em detalhes nesse artigo. Uma
malha policristalina 2D é gerado usando Neper (9), como mostrado no lado esquerdo da Figura
1. E gerado com as coordenadas (X, Y), cuja os graos estdo demostrados de forma colorida. Estes
sdo introduzidos na superficie da geometria a ser estudada. As arestas conectam os veértices dos
grdos, que estdo inseridos na geometria, como parti¢des da superficie. A estrutura de grao 2D
é gerada, portanto, a geracdo na superficie, conforme mostrado a Figura 1. A geometria é
particionada em grdos por varredura as bordas, gerado na superficie do plano, ao longo de uma
direcdo de varredura que corresponde, nulo na direcéo z. As propriedades mecénicas indicam a
orientacdes dos grdos e o tipo de material. Destas formas materiais bifasicos, com graos
constituidos por diferentes estruturas cristalinas, podem ser incluidos. A secdo sélida
correspondente é criada e atribuida a cada grdo. Finalmente, o0 modelo com a malha esta pronto
e pode ser transformado e usando e pode ser realizado o processo da geracdo das interfaces,
como mostrado no lado direito da Figura 1.
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Figura 1. A imagem da esquerda esta sem as interfaces, a da direita com as interfaces.

O conjunto elementos triangulares em diferentes cores representam os grdos, como mostra na
Figura 2. Sdo representados pelos elementos retangulares azuis o contorno dos graos e em cada
vértice dos grdos sdo representados por elementos triangulares azuis, onde cada desses
elementos em massa contém 4 nds para os retangulares e 3 nds para os triangulares que
correspondendo aos Vvértices dos grdos, que esses elementos azuis denominamos como
interfaces.

Os elementos da face dos graos sdo conectados por interfaces, que contém 4 nés ou 3 nds nos
veértices dos grdos, e cada no e cada elemento sdo caracterizados por um indice Unico de nimero
inteiro positivo. Primeiro, é construida uma estrutura de dados chamada conectividade que
armazena os indices de todos os elementos na face dos grdos. Os conjuntos de elementos a
granel sdo construidos pelo software comercial e/ou opensource, que contém todos o0s
elementos pertencentes a um determinado grao.

Os elementos da interface sdo construidos na face dos elementos dos grdos. Portanto, 0s nos
que estdo nessas interfaces devem séo identificados.

Para identificar nos de interface, é usada a conectividade entre os elementos da face dos gréos,
um certo no, de um dos elementos da face dos grdos. Elementos da face dos grdos adjacentes
no limite de gréo s&o identificados como elementos que contém nds para gerar uma interface.
Os pares de elementos da face dos gréos adjacentes sdo identificados verificando se eles
compartilham de mesmo nés de interface. Como pode ser verificando no lado direito da Figura
2, cada interface que é representado por elementos azuis, sdo conectados com nos de elementos
de diferente gréo, separados pelas interfaces.

Neste ponto, a interface contém informagdes sobre os 4 nos que formardo o elemento de
informac0des sobre os 2 elementos da face dos graos adjacentes.

Em uma simulagdo de elemento finito, um vetor de deformag&o é associado a cada nd e uma lei
de tracdo separagdo € usada, que é baseada na deformacdo. Portanto, a ordem dos nés no
elemento de interface é importante. Na deformagdo, outros nds virtuais coincidem com as
distancias entre esses pares de nos que determinar a separacao da interface, para uma simulacéo
de uma trinca.

Um sistema de coordenadas de referéncia XY € construido. No X e Y, uma perpendicular ao
outro e pertence ao plano que contém o0s nos.
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Figura 2. A imagem da esquerda esta sem as interfaces, a da direita com as interfaces.

Conclus6es. O script foi desenvolvido para gerar volumes representativos policristalino e
elementos de interface nos contornos dos grdos. Esses recursos ndo estdo disponiveis em
software comercial e/ou opensource, mas normalmente sdo necessarios para modelar
propriedades mecéanicas na escala de comprimento.

O script para geracao de elementos de interface é de interesse geral. Ele representa um exemplo
de deteccdo de interface em uma malha. A estratégia usada para encontrar a orientacdo dos
elementos da interface, € baseado na ordenacdo dos n6s de elemento de interface e na
correspondéncia especifica entre nds de elemento de interface e nds de elemento em massa. Ele
pode ser usado para encontrar as direcdes que apontam para o interior e o exterior de um
conjunto de elementos genéricos, com isso auxiliando nas simula¢cdes de Mecanica da Fratura
e Fadiga Mecanica.
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