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A aplicagdo da termodinamica computacional na previsibilidade dos processos metalurgicos,
tem avancado significativamente. Este avanco é impulsionado pela capacidade destas
simulacées em fornecerem dados e resultados de forma rapida, além de otimizarem o tempo
gue seria gasto em cdlculos e experimentos que, de outra forma, seriam feitos manualmente.
O software de simulagdo termodinamica conhecido como ThermoCalc constitui um conjunto
de programas computacionais baseados na metodologia CALPHAD. Esta metodologia oferece
uma vasta base de dados e permite a construcao de diagramas de fases e célculos de equilibrio
termodinamico. Este projeto de pesquisa tem como objetivo principal investigar a
solidificagdo da liga AlSi12% em diferentes tipos de moldes e em diferentes condigdes de
equilibrio, correlacionando dados fisicos com os obtidos nas modelagens computacionais do
ThermoCalc. As simulagdes computacionais foram realizadas com a versdo estudantil do
software. A investigacdo se deu pela andlise de curvas de resfriamento obtidas com modelos
termodinamicos computacionais para determinar os tempos de inicio e fim da solidificacao,
tanto no estado de equilibrio quanto fora dele, além da evolucdo da fracdo de sélido e da
formacao de particulas de segunda fase. Os experimentos fisicos incluiram calculo e
preparacao da carga para fundicdo em cadinho de ferro fundido e de grafite, seguida da
solidificacdo e monitoramento térmico do resfriamento nas condi¢cdes de equilibrio (em forno
mufla) e fora do equilibrio (ao ar). Em continuidade da pesquisa, os dados das simulacdes
fisicas e computacionais serdo comparados para validar os modelos. Como resultados, espera-
se grande semelhanca ao medir a precisdo das simulagdes computacionais em comparacao
com dados experimentais e da literatura. Desta forma, este estudo demonstrara a eficacia do
software como parametro de controle da solidificacdo e da formag¢ao microestrutural,
impulsionando sua utilizagcdo tanto académica quanto industrial.
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