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NUmero de paginas: 97.

Objetivos: Desarrollar un simulador de cristalizacion de materiacipalmente
polimeros, basado en el fenbmeno de nucleacion y crenbmicon nucleacion térmica y

crecimiento equiaxial, resolviendolo de forma discretapma, dos y tres dimensiones.

Desarrollar una herramienta computacional compuesta mpatinierfaz grafica y por el
simulador desarrollado, que permita facilitar la compi@msgel fenbmeno, la validez del

modelo de simulacion y la validez de los resultados obtenid
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Resumen XVI

Método de estudio: Se aborda el problema usando la metodologia comin entre la
mayoria de los métodos de simulacion. Metodologia quisiste en: definir el sistema,
crear el modelo de simulacion, implementar los prograneesarios, verificar que el
simulador se comporte de acuerdo a como fue disefiadoavdésr diferencias entre el

simulador y el sistema fisico y finalmente documentar laglpas realizadas.

Contribuciones y conclusiones: Se contribuye con un simulador basado en la cinética
del proceso de cristalizacion, que cumple con el modelordetdras hiperbolicas
intercristalinas, que ayuda a obtener morfologias trdlisionales de forma sencilla,
sin costo y en un tiempo de computo razonable. El simuladmde servir tanto
como herramienta de aprendizaje, como para proporcionas dae permitan comparar
resultados con las teorias existentes en el area y sinme base para nuevos desarrollos

en la misma linea de investigacion.

Por otro lado, se contribuye con una herramienta computakiaue incorpora el
simulador y permite la visualizacion del proceso al misiempo que se realizan los
calculos numéricos. La herramienta es multiplataforesadollada en el lenguajava

[16] y no tiene costo ya que utiliza Gnicamente herramilitaes.

Se concluye que el simulador sirve de apoyo para conoceola@dn de la estructura
de un material al pasar de estado amorfo al estado crist&8ir@mulador proporciona
morfologias que cumplen con las teorias mas aceptadelsaeea de la ciencia de mate-
riales y las morfologias proporcionadas podran ser ssedano datos de entrada en las
herramientas que simulan el proceso de recristalizacgOmateriales. También se con-
cluye que la herramienta se puede extender a otros tiposdalieacidbn y otros tipos de

crecimiento, por la forma en que se disefno.

Firma del asesor:

Dra. Satu Elisa Schaeffer



Cagtulo 1

Introduccdn

1.1 Descripabn de la probleratica

La ciencia de materiales ha jugado un papel indiscutiblel @vance de la tecnologia
gracias al desarrollo y descubrimiento de nuevos matsrigkte desarrollo se ha logrado
en gran parte debido al estudio de las relaciones entre factst, la morfologia y

las propiedades de los materiales que se ha convertido areardé investigacibn muy

importante.

Existen materiales que son de gran importancia en la indystr sus propiedades, por
ejemplo: los metales y aleaciones, que poseen buenas gdp®eléctricas, magnéticas,
dureza, etcétera. Sin embargo, en las aplicaciones astoatla vez es mas demandante
mejorar las propiedades de los materiales, lo cual no & yacque elegir y disenar
un material que tenga las propiedades deseadas y la fdctielgproducirse de forma

econdmica es una tarea compleja.

Realizar mediciones sobre toda la estructura de un maserdd ser una tarea casi titanica
gue puede incluir aparatos de medicidbn costosos y muclsascoiones en cuanto a
las caracteristicas de la muestra en la que se realizanddiones. En consecuencia,

determinar la morfologia de algunos materiales es cassteable.

Por otro lado, para comprender la evolucibn de la estractm los proceso de

cristalizacion y recristalizacion es necesario podeeotar los cambios en la estructura 'y



Capitulo 1. Introduccion 2

ésto tampoco es practico, por el mismo problema que exiislas mediciones.

El problema general consiste en que los métodos y herréasiexistentes usados para
conocer estos aspectos de ciencia de materiales atn stadbs Por lo que es necesario

desarrollar nuevos métodos que nos permitan conocer a fEstds procesos.

1.2 Motivacbn

Monterrey es una de las ciudades mas competitivas del gaisl aspecto econbmico
e industrial [8]. En ella se encuentra uno de los centros ddyacion de la empresa
Ternium, empresa principalmente enfocada en la prodoabgdaceros planos y largos,
materiales policristalinos. Por lo que la investigaciom esta area de las ciencia
de materiales podria generar importantes proyectos ae a@gadémico-industrial en
colaboracion con empresas comernium y Nemak Algunos ejemplos de este tipo
de proyectos son los trabajos de inovacion e investigaerdre la UANL y Nemak,

resultados de tesis de maestrias y doctorados [9], asi Bo@atedra de Energia Roberto
Rocca [27], en la que actualmente participan cuatro dosenteinco estudiantes de

maestria y doctorado.

Por otro lado, con nuevas técnicas para comprender csalesos valores de los

parametros cinéticos con los que se obtiene un materidetigminadas caracteristicas
al cristalizar, sera posible que al determinar las caratieas deseadas de un material se
conozcan los parametros cinéticos que debera tenepeésw, cuando se lleve a cabo.
Esto ayudaria a mejorar la obtencion y el disefio de naésrcon las propiedades que se

requieren para aplicaciones especificas.

Existe la necesidad de desarrollar métodos, que pernaitainiéncion de representaciones
abstractas, virtuales 6 simuladas de las morfologia®sleniateriales y que faciliten el
analisis de éstas. Tales métodos deben reducir losscdstanalisis y ser accesibles a la

comunidad cientifica.

Se han encontrado en la literatura algunas simulacionexaids en la obtencion y
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evolucion de las morfologias de los materiales, sin egaen lo que respecta a la
obtencion de las morfologias por el proceso de cristaifira la mayoria no han sido
del todo satisfactorias ya que las morfologias no pareaeplir el modelo de fronteras
hiperbélicas y sobre todo a las observaciones en el latrivademas de que el tiempo
de computo que requieren las simulaciones ha sido altéas eélo se han desarrollado

para el caso bidimensional.

A pesar que la simulacion bidimensional propuesta por Gleazt al. [15] si satisface el
modelo de fronteras hiperbolicas intercristalinas, emditrabajo el tiempo de computo
para llevar a cabo la simulacion es alto. Esto se debe a gsellaciones que proporciona
se obtienen de forma analitica y se considera que puedeoswslicado extender el

simulador al caso tridimensional. Es por ello que es comvgairealizar una simulacion
gue se resuelva de forma aproximada, que reduzca el tiempondeuto y que pueda
realizar simulaciones ama, dosy tres dimensionesin que el algoritmo de simulacion

se vuelva obsoleto para el caso tridimensional.

1.3 Objetivos
En este trabajo se tienen los siguientes dos objetivos:

= Disefary desarrollar un simulador unidimensional, blsional y tridimensional,
basado en los parametros cinéticos que influyen en el goate cristalizacion de
materiales en el que los nlcleos aparecen paulatinamentel paso del tiempo,
crecen con rapidez constante en todas las direccionea g£& misma para todos

los nlcleos.

= Desarrollar una interfaz interactiva, en la cual se incleiysimulador desarrollado,
gue ayude a comprender el desarrollo del proceso de aetdln de materiales,
apoye en el proceso de disefio del simulador, proporcioaemewyor validez a
los resultados que se obtengan del simulador y permita enmturofextender el

simulador a otros tipos de nucleacion y otros tipos de griegito.
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1.4 Hipbtesis

Es posible desarrollar un simulador unidimensional, befisional y tridimensional,

del fenbmeno de nucleacion térmica y crecimiento, imgmdo en la cristalizacion de
materiales, principalmente polimeros, basado en el matkelas fronteras hiperbolicas,
gue permita conocer mejor el efecto de las variables cia&tde cristalizacion en la
morfologia resultante con aplicaciones potenciales ériaacion de recursos humanos,
investigacion del fenbmeno y en la toma de decisiones ®imtdustrias productoras y

transformadoras de materiales.

1.5 Estructura de la tesis

En el primer capitulo se presenta una breve descripcibprdgecto de tesis.

En el segundo capitulo se presenta la informacion de icielecmateriales requerida para
comprender el proceso que se simula, como son: el procesadieanion, el proceso
de crecimiento de nucleos, la teoria que mejor descrilpFagleso a simular, etcétera.
Ademas se presentan las trabajos que se han encontradditenakaira en los que se
aplica la simulacion de sistemas para mejorar la comprarge los diversos procesos

gue ocurren sobre la estructura de los materiales.

En el tercer capitulo se definen las caracteristicas drsa que se desea simular, se
presenta el modelo de simulacion creado, la forma en querdica que el simulador
se comporta de la forma en que fué disefiado, y finalmentalsean las ventajas y

desventajas entre el sistema real y su representaciorsenwgador.

En el cuarto capitulo se presenta la informacion e imégemfocadas a ilustrar como se
llegb al disefio final de la herramienta, cual es el dissfioal, cuales son las partes que

la componeny las relaciones entre dichas partes.

En el quinto capitulo se presentan conclusiones globadssobjetivos logrados en la

tesis, aportaciones del trabajo, cambios 6 mejoras quediéap hacer en las distintas
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partes de la herramienta y posibles proyectos futuros equiegpodria servir de apoyo el

simulador.

Por Ultimo, en el apéndice se presentan las graficas idbtepara cada conjunto de

parametros y algunas morfologias tipicas que se olstipara el caso bidimensional.



Cagtulo 2

Antecedentes

En este capitulo se presenta la informacion necesargacpaiocer el area especifica de la
ciencia de los materiales en la que se tiene el interés dmafa simulacion y una breve
descripcion de las diversas publicaciones en las que baagiitada la simulacion para

describir los procesos de cristalizacion y recristai@acie materiales.

2.1 Introducobn a la ciencia de materiales

La ciencia de materiales es un campo que se encarga de rdisgfas materiales,
asi como de mejorar los ya existentes mediante un anplisfando y detallado de las

relaciones entre composicion, estructura, morfologieopiedades de los materiales [1].

Para la obtencion de productos terminados primero seeextagerial a base de elementos
naturales o hechos por el hombre. ElI material extraido gpase composicion o
constitucibn quimica y una estructura o forma en que senadan los atomos. En
este punto, el material posee propiedades y caractessiitrinsecas. Posteriormente,
mediante un procesamiento el material se convierte en coempes que adquieren una
morfologia (forma en que se acomodan las moleculas) y nuevas propedéddalmente,
si se provocan algunos cambios en la morfologia del matemdiante un tratamiento

post-produccion es posible mejorar sus propiedades.

Entre las funciones mas importantes de los cientificoarda de materiales se encuentran
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el definir y encontrar las relaciones entre las propiedatsgmpefio y funcionamiento de
un material 6 dispositivo con su estructura y morfologitagomposicion, la forma en que
se sintetizd y proceso, ya que en cualquier aplicacigelieccion de un material que tenga
las propiedades necesarias, el potencial de fabricarsama fcondmica y segura es un
proceso complicado que requiere conocer como son todasretdaiones en el material

a ser utilizado.

La investigacion de la morfologia de materiales es unasgedmas mas importantes en
ciencia de materiales, esto se debe a que la morfologia dwterial esta estrechamente
relacionada con sus propiedades, es decir, un materiatpadbiar sus propiedades si
provocamos cambios en su morfologia, atn sin alterarsyosicion. Un ejemplo de ello
es un alambre de cobre que al doblarlo repetidamente seevonéls fragil, mas rigido y

aumenta su resistencia eléctrica.

Una forma de estudiar los materiales es caracterizandotsictesa y su morfologia,
para ello es necesario primero clasificarlos de acuerdod&namiento de los atomos
0 moléculas. Los materiales de acuerdo a su estructuraasiicdn en:amorfos, los
atomos o moléculas del material no tienen orden a granegsceristalinos, los atomos
0 moleculas del material se ordenan en forma periodica.rateriales cristalinos a su
vez también se pueden separar en monocristalinos y pstéitnos. Losmonocristales
son aquellos que estan formando un solo cristal ptiiristalinos son aquellos en los
cuales se forman muchos cristales con el mismo ordenanii@etoo, pero con distinta

orientacion.

En este trabajo se estudian Unicamente los materialesriptdiinos, entre ellos se

encuentran los metales, ceramicos y polimeros, los sudésempefian un papel
indispensable en el disefio y construccion de edificioggradviles, puentes, equipos
aeroespaciales y otros. Se sabe que en la estructura dgpedde tmateriales se pueden
encontrar imperfecciones en los arreglos atomicos. Efitye se encuentran los llamados
defectos superficiales [1, 4], éstos son los limites qparse un material en regiones
0 granos. También se sabe que sus propiedades son fuetteimuenciadas por las

caracteristicas de los cristales o granos como son: @rf@ina, distribucion, dispersion
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y limites o fronteras de grano. Es por ello que dichas caristicas son consideradas en

el analisis de las morfologias resultantes en nuestroladahor.

Para conocer las morfologias de los materiales se harrdisao técnicaslestructivay
no destructivasLas técnicas destructivas son aquellas en las que elialaerdestruye
o se modifica durante el analisis y las técnicas no destascson aquellas que permiten
llevar a cabo el analisis sin provocar cambios considesadh la morfologia del material.
En ocasiones, su aplicacion puede llegar a ser una tareaomyyleja. A continuacion se

describen algunas de ellas.

1. En lo que respecta a las técnicas no destructivas reoiente Ludwig et al.
[23] proponen una técnica para materiales metalicosprderadatomografia de
contraste por difraccion de rayos X Con esta técnica se pueden percibir los
granos con la ocurrencia de la difraccion que se presergsi@@lmente en la
rotacion de una muestra y las formas de los granos son datepor reconstruccion
de un nUmero limitado de proyecciones. Al afio siguientewig et al. [22]
modifican la estrategia de obtencion de datos y mejoranesudtados. Obtienen

morfologias como la mostrada en la figura 2.1.

Figura 2.1: Imagen tridimensional de la estructura granular de una nw@esilindrica de material

gue contiene 1008 granos, obtenida condartica DCT [22].

2. En cuanto alas técnicas destructivas se tiene la llamatkilografia, la cual puede

usarse para conocer estructuras como la del acero y sudda@emica aplicada con
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mayor frecuencia [21, 24]. Para llevar a cabo la metalog@mo la mostrada en
la figura 2.2, es necesario llevar a cabo los siguientes pabtener una pieza del
material que se va a utilizar, cortarla y reducirla a las disn@nes requeridas para
el analisis, limar la superficie de la pieza para eliminarifapurezas, pulirla con
diferentes grados de fineza hasta obtener acabado de egpigjarle una sustancia
para que ocurra un reaccion quimica que revele la esteuetuel plano del corte,
y finalmente, observar el material bajo un microscopio. Sdesea conocer la
estructura completa del material es necesario aplicar taloggafia en repetidas
ocasiones y el material va siendo destruido en el procesasar e ello, la

informacion obtenida no es del todo exacta.

(a) (b)

Figura 2.2: Pieza de acero inoxidable (a), a partir de la cual se obtuvmlarografia (b) mediante

metalografa [1].

3. En ocasiones se realizan mediciones para deducir latsty propiedades de un
material de forma aproximada y semiempirica. Por ejemgiiolugar de analizar
todo el material, se analiza Unicamente la imagen de uadehmaterial obtenida
mediante la metalografia y en base a ella se relaciona artagsepades que
podria tener el material. Una manera alin mas simpleplemsente con menos
bases cientificas, consiste en realizar mediciones enalaéirsea sobre la imagen

obtenida por metalografia y relacionarlas con las praued del material, como se
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muestra en la figura 2.3.

Figura 2.3: Mediciones sobre undrlea en la imagen de la estructura del acero obtenida por

metalografa [1].

En este trabajo no se pretende aplicar ninguna técnicabdeal@rio para conocer las
morfologias de los materiales policristalinos. Sin ergbaes importante tener la idea
de en que consisten dichas técnicas para comprender latanpia de este trabajo en la

obtencion de estructuras similares a las de los materiales

Por otro lado, existen muchos procesos en los cuales lacestiude un material puede
ser alterada, ya sea que su alteracion se obtenga de matem@onal o no. Algunos de
estos procesos son la cristalizacion y la recristal@agiie se presenta cuando el material
es sometido a cambios de las condiciones en las que se erclgmiroceso que mas nos
interesa para este trabajo es el proceso de cristalizgoodrio que sera descrito en las

siguientes subsecciones.

2.1.1 Solidificaddn

Es posible que la solidificacion de materiales sea el poooess importante que se usa
en manufactura. La solidificacion es la transformacioe swufre un material al pasar de
estado liquido a estado solido. Por ejemplo casi todosbteriales metalicos, asi como
muchos ceramicos y polimeros termoplasticos, sorndaguo estan fundidos en algln

momento durante su procesamiento.
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Se espera que la solidificacion se lleve a cabo cuando erialage enfria por debajo
de la temperatura de solidificacion, és entonces cuandel &mdido de un material
cristalizable, se forman diminutas particulas solidagalinas llamadasmbriones Estos
se pueden considerar esféricos ya que es la geometriaigimeira la energia o energia
libre superficial de un volumen. Por otro lado, a la partealelg que tiene contacto con
el liquido se le conoce como frontera o interfaz solidpHido, ver figura 2.4. Mientras

mayor es la frontera del embrién, mayor es la energia $bperficial que se le asocia.

Liquido

Figura 2.4: Interfaz $lido-liquido en la formadn de un embén en un mediddjuido.

Para que un embribn pueda ser estable y comenzar a creesita@tcanzar un minimo de
energia libre superficial, de lo contrario, dicha pafi@olida se fundira, reintegrandose
a la fase liquida. El cambio en energia libre entre el aonpdl embrion(AG.) favorece

su estabilizacion y crecimiento cuandd-, es negativa. Este puede considerarse como
la diferencia de energia libfé\G,) entre la fase cristalina en el interior del volumen del
embrion y el estado amorfo, multiplicada por el volumenaebrionV y la diferencia de
energia libre entre la superficie del embrion y el am@da-,) multiplicada por el area

de superficid.S), relacion que se representa por
AG, = VAG, — SAG;. (2.1)

Como ambasAG, y AG, tienen signo negativo, al incrementar el radio del embribn
AG, disminuye hasta alcanzar el cero (estabilizacion o duiol y hacerse negativa
favoreciendo el crecimiento. Cuando el radio del embri@area el equilibrio se dice

gue ha alcanzado &hdio critico ...
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Dicho lo anterior, la solidificacion de materiales cristak requiere esencialmente de tres

pasos:

= En el primero, conocido comaucleacbn, se forman pequefos cristales ultrafinos,
llamadosnlcleos de la fase sélida. Estos nlcleos son aquellos embriones qu

alcanzaron el equilibrio o estabilizacion y que por tamimenzaran su crecimiento.

= En el segundo, denominadeecimiento de ricleos los pequefos cristales solidos
ultrafinos comienzan a crecer a medida que los atomos o olateen el liquido se
adhieren a ellos, el proceso termina cuando ya no hay amorforstalizar. Este
proceso se dice que puede ser simultaneo con el primero yaigogas los nlicleos
estan creciendo se pueden estar formando otros niuclessvaterial fundido que

aln no se ha solidificado.

= Tercero, denominadformacion de granosy estructura granular. Cuando un
ndcleo ya no puede crecer debido a que ha chocado con atleoe en crecimiento
y no hay material liquido a su alrededor, entonces recibv@glbre degranoen
ceramicos y metalicos esferulitaen polimeros, en este trabajo simplemente los
seguiremos llamando ndcleos. Por otro lado, la estruatanapuesta por todos
los granos que se forman cuando el material es totalmehtk sn ceramicos y
metélicos es llamada estructura granular. En este trafagrmino morfologias
denotara las configuraciones obtenidas en el caso unidioral, bidimensional y

tridimensional

En seguida se presenta una descripcion resumida de losrdés tipos de nucleacion y

los diferentes tipos de crecimiento de los nicleos.

Nucleacon

Cada tipo de nucleacion se obtiene bajo diferentes citanoms que pueden variar
dependiendo del material. La importancia de cada uno ds edldica en el tipo de

aplicacion en la cual se desee utilizar el material.
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A continuacion se describen brevemente cada uno de ellos:

Nucleacbn heterogeneao atérmica. Es el proceso de nucleacion que tiene lugar
sobre las paredes del recipiente o sobre particulasastdiignas ya presentes en el
material liquido. Estas sustancias, que deben mantegelisas a la temperatura
de cristalizacion del material en el que se encuentrangdgueer impurezas o
pequeflas particulas cristalinas afadidas a propésitel fundido, denominadas
agentes nucleante&os nucleantes favorecen el proceso de nucleacion debido
que actian como si fueran ndcleos estables, ver figuragRé,sélo continlan
afadiendo atomos en sus fronteras. Por tal razon, laaciéin heterogénea requiere
subenfriamientos no tan grandes, es decir, temperaturasuggor debajo de la
temperatura de solidificacibkn este proceso de nucleanilos nicleos aparecen
todos de forma simuihea en posiciones aleatorias dentro del fundido, sin que

aparezcan con posterioridadioleos adicionales

Solido

” Impureza

Liquido

Figura 2.5: Un slido que se forme sobre una impureza puede tener el radliic@con menor

aumento de enefg libre superficial [1].

= Nucleacbn homogeneao térmica. Es el proceso de nucleacion en el que los
embriones de los nlcleos estan constituidos por el propterial que se va
a cristalizar. Requiere subenfriamientos muy superiordesarequeridos para
la nucleacion heterogénea, debido a que no hay pariauie favorezcan la
nucleacion. Ademas es menos frecuente que la nuclehei@nogénea ya que hay

impurezas en la mayoria de los liquidos y los recipientesoldes que contienen
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el material que se va a solidificdEn este proceso de nucleani los nicleos no
aparecen de forma simalhea, sino que lo van haciendo a lo largo del proceso de

cristalizacbn.

Cuando los nlcleos no aparecen de forma simultanea hayrameto cinético
muy importante, denominado rapidez de nucleacion, que tiean influencia en la
estructura granular, el tiempo de cristalizacion, eteetLarapidez de nucleabn
se refiere a la cantidad de nlcleos generados por unidadrdpdEsta se puede
considerar constante, una funcion del porcentaje dehvetuque ha cristalizado o

alguna otra funcion.

Crecimiento de aicleos

Existen diferentes técnicas para controlar el tipo deigrento de los nlcleos. Estas
técnicas consisten en controlar las condiciones del mbtgre se va a cristalizar y las
condiciones del recipiente o0 molde en el que se encuentrquidid. Si las condiciones
no son controladas en el proceso de cristalizacibn puegareeer varios tipos de
crecimiento, lo que puede ocasionar que se formen estasctjure contengan zonas con
diferentes caracteristicas, por ejemplo: la estructwstrada en la figura 2.6, en las que
la proporcion del tamafio de una respecto al tamafio derkspuede variar dependiendo

de dichas condiciones.

-
LJ\ )\

Figura 2.6: Estructura de lingote en una pieza colada: (a) Primero senfatla zona columnar y

(b) con nés nucleadn se forma la zona equiaxial [1].
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Para tener una interpretacion mas clara de qué tipo decastas granulares se obtienen,

con los diferentes tipos de crecimiento, se describen am@wion tres de ellos.

Crecimiento equiaxial. Se caracteriza debido a que la rapidez con que crecen los
nacleos es la misma en todas las direcciones, dicha rapgdéenominadeapidez
de crecimiento Cuando se tiene este tipo de crecimiento aparecen nueleos
posiciones al azar en el fundido y esto genera que la estaugtanular obtenida

sea similar a la mostrada en la figura 2.7(a) o a la parte mtdena figura 2.6.

Crecimiento columnar. Para obtener este tipo de crecimiento se usa la técnica de
crecimiento direccional. En este proceso el molde se daliem un extremo y se
enfria en el otro de modo tal que los nlcleos crecen en uiaadg@ccion. La

estructura columnar obtenida es como la mostrada en la fyufa).

h
|
NONNO
(@) (b) ()

Figura 2.7: Control de la estructura granular en Ig&abes de turbina: (a) Granos equiaxiales

convencionales, (b) granos columnares obtenidos conrmofento direccional y (c) monocristal

1.

Formacion de monocristal. Se aplica la solidificacion de granos columnares, percesobr
una superficie fria. Los hornos de crecimiento de cristaéesieben mantener a

una temperatura precisa y estable. Frecuentemente se asaamilla’ con una
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orientacion cristalografica predeterminada y se coateotransferencia de calor. Se

obtiene monocristales como la estructura mostrada en lafyid(c).

Debido a que el simulador desarrollado esta enfocado @moedié crecimiento equiaxial

y que sblo se ha planteado el analisis cuando la rapidezedéngento es constante e
igual para todos los nacleos, en la subseccion 2.1.2 seqigcon mayor detalle la forma
como crecen los nlcleos equiaxiales y las caractersstiedas fronteras intercristalinas

para nucleacion en una, dos y tres dimensiones.

Crsitalizacbn isoermica

La cristalizacion de materiales ha sido estudiada enltosds afios y se han desarrollado
diversas teorias para describirla. La teoria mas adeptamo la que mejor describe
la cristalizacion térmica y atérmica bajo condiciones ctistalizacion isotérmica,
es el modelo de Johnson-Mehl-Avrami [2], en el que con baseassideraciones
termodinamicas y cinéticas, ademas de un tratamientadistico relacionado a la

dimension en la que se lleva a cabo el crecimiento de loeosise llega a la ecuacion
log(1 — ¢(t)) = —kt", (2.2)

dondey(t) representa el grado de cristalizacion al tiempgoes una constante relacionada
con la geometria y la rapidez de crecimienta,ycominmente llamadexponente de
Avrami, es una constante que depende del tipo de nucleacion y Endionalidad del
espacio. En latabla 2.1 se pueden ver los valoresiglebe tomar y que en los diferentes
simuladores 6 experimentos puede obtenerse de la gr&iksdog(1 — ¢(t))) contra

log(t), que denotaremos congpafica de Avrami.

Los valores de los exponentes de Avrami comunmente calesika experimentos suelen
tomar valores fraccionarios. Sin embargo, el calculo déaliexponente y la teoria
de Avrami hasta hoy continua siendo importante para la e@azecion de procesos de
cristalizacion isotérmica. Por ejemplo, en la figura 218nde se puede observar la

linealidad y de las cuales al calcular la pendiente se abtérxponente de Avrami.
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Tabla 2.1: Magnitudes de las constantes de Avrami en famcde la dimensionalidad de
crecimiento, tipo de nucleamn y rapidez de crecimiento, dondees elarea transversal de la
barra en crecimientoF es el espesor del discp,, la densidad de nucleawn, G,, es la rapidez

de nucleadn yG,. la rapidez de crecimiento.

Dimensionalidad de | Tipode | Constante dg Exponente de

crecimiento nucleacion| velocidadk Avrami
1D (Barras o cilindros) Atérmica (A)pn G- 1
Térmica | (A/2)G,G, 2
2D (Discos o circulos) Atérmica | (7FE)p,G? 2
Térmica | (7E/3)G,G? 3
3D (Esferas) Atéermica | (47/3)p,G? 3
Térmica | (7/3)G,G? 4

In {n {1-X})
o
o
L!

L x = “86C
tgac
=g1¢
“79¢C
+77C |
75¢C

£
-3.000 -2.500 -2.000 -1.500 -1.000 -0.500 0.000 0.500 1.000 1.500 2.000

Lnt

Figura 2.8: Gréficas de Avrami para el codohero cristalizado isotermicamente a diferentes

temperaturas [20].

2.1.2 Fronteras hipedticas intercristalinas

Cuando un nlcleo no puede crecer en una direccion por $epcea de material sélido
de otro nucleo se forma la llamaftantera de grano. En 1980 Galeski and Piorkowska
[11] presentan el analisis y deduccion de la forma de lastéras o limites de grano

para crecimiento equiaxial con rapidez de crecimiento teos y determinan la forma
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hiperbolica de dichas fronteras para nucleacion en desyimensiones, el cual se denota
comomodelo de fronteras hiperkblicas intercristalinas. Este modelo aplica tanto para

el caso de nucleacibn homogénea como para nucleaciérogénea.

En seguida se describen las formas de las fronteras en tagatiglimensiones.

Nlcleos en tres dimensiones

En el caso tridimensional los nlcleos equiaxiales sorr&sfedlidas que aumentan su
radio con rapidez constante y las fronteras intercrisaalson hiperboloides que quedan
determinados por la diferencia de los tiempos de formag#&élos nlcleos, asi como por

la rapidez de crecimiento de los mismos.

El modelo de fronteras hiperboélicas itercristalinas nmaegue la superficie que se forma

cuando se tienen dos nlcleos puede representarse por

.132 y2 22
VX Xy (23)

donde

V= M (2.4)

X es la distancia del origen a cada uno de los centros de Ideasicuando éstos se
ubican en el eje: en las posicione&X,0,0) y (—X,0,0), y finalmenteG, representa la

rapidez de crecimiento.

Cuando dos nucleos vecinos se forman al mismo tiempo ldefrarentre ellos esta en
el plano perpendicular al segmento que une los centros delldeos y que pasa por el
punto medio de dicho segmento, ver la figura 2.9. Por otro, lag@ndo los tiempos de
formacion son diferentes resulta la forma hiperboélicdedefronteras. Por ejemplo, en la
figura 2.10 la superficie de color verde es el hiperboloidesgugenera en el crecimiento
de los nicleos de color rojo y azul, el nlcleo rojo tieneamdfo mayor debido a que se

comenzb a formar antes que el nicleo azul.

De las figuras 2.10, 2.9 y la ecuacion 2.3 es posible obsgn@amientras mayor sea la

diferencia de los tiempos de formacion mayor sera la ¢uraale la frontera.
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Figura 2.9: Frontera entre dos incleos tridimensionales en forméaai, con crecimiento equiaxial,

rapidez constante y mismo tiempo de forrbaci

NUcleos en dos dimensiones

Se dice que la nucleacibn es en dos dimensiones cuando edoesge la muestra a
cristalizar es despreciable, por ejemplo en la cristalimade peliculas de polimeros.
Bajo estas condiciones los nlcleos en crecimiento senlos que van aumentando de
tamaino. Cuando dos de estos nlcleos formados en difergent@os se encuentran, la

frontera que se forma entre ellos es descrita por una enuhipéerboblica.

La frontera que se forma con dos nlcleos separados por stancia2.X con centros
ubicados ert’; (— X, 0), C2(X, 0) y con vértice en el punt@l/, 0) se representa por
12 y2

T 1, (2.5)

donde se observa que esta ecuacion se puede obtener at kadeen la ecuacion 2.3y

V' es dada por la ecuacion 2.4.

Nuevamente se puede diferenciar entre el caso cuando fopd&ede formacion son
iguales y el caso cuando los tiempos de formacion son difese ver las figuras 2.11

y 2.12. Claramente estas imagenes pueden obtenerse cam® garticulares de las
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Hiperboloide \

Figura 2.10: Frontera entre dos ixcleos tridimensionales en formaai, con crecimiento equiaxial,

rapidez constante y tiempos de forntacdiferentes.

fronteras tridimensionales, al hacer un corte sobre cialglano paralelo al segmento

gue une los centros de los nucleos.

Figura 2.11: Frontera entre dos iicleos bidimensionales en crecimiento, con el mismo tietepo

formacbn.



Capitulo 2. Antecedentes 21

Figura 2.12: Frontera entre dos ixcleos bidimensionales en crecimiento, con distinto tizihg

formacbn.

NGcleos en una dimer&si

Los nucleos unidimensionales en crecimiento son simpiéengegmentos de recta que
aumentan su longitud tal que la frontera que se forma ensentloleos es el punto en

donde tienen contacto.

La estructura final en nucleacion en una dimension debeoseo una recta dividida en

segmentos de distintos tamafos. Por ejemplo la estrutiosgrada en la figura 2.13.

Figura 2.13: Posible estructura en nucledxti unidimensional.
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2.2 Simulaodbn en ciencia de materiales

Los experimentos basados en técnicas muy elaboradaseproltos detallados sobre
el comportamiento de un sistema, por ejemplo la técnica@€ Bplicada a materiales
metélicos. Sin embargo, para interpretar estos expetoagrpara obtener una resolucion
mayor en espacio y tiempo, se tiene que recurrir a modedoiets. La solucion analitica
de esos modelos tedricos es imposible para la mayorisdasiemas de interés practico,
por ello es necesario recurrir a otro tipo de representadé sistema como son los

modelos de simulacion.

Con la simulacion se busca recrear los elementos que séderars importantes en

la reproduccion de un fenbmeno observado empiricaméatemas, se busca usar las
teorias o hipotesis existentes para predecir el commdgtdo futuro del sistema, es decir,
observar los efectos que se produciran en el sistema ned@sncambios dentro de él o

en la forma en que opera.

Las simulaciones por computadora son usadas como accedersistemas de modelado
para los cuales las soluciones analiticas no son poskbtes| area de las ciencias son de
gran ayuda ya que, en cuanto a recursos se refiere, solosegtenisponer de una par de
computadoras y no de todo el instrumental de un laboratademéas son de gran ayuda
para comprender las relaciones entre los conceptos abosti@amn sus equivalentes en el

sistema fisico.

Por otro lado, al igual que la creacion de los modelos ioadi de un sitema siguen una
metodologia, el disefio de modelos de simulacion tam&igue una metologia, que suele
ser la misma para cualquier sistema que se desee simulamafest del conocimiento es

denominada simulacion de sistemas.

Como Shannon and Johannes [25] lo dicen: “La simulacionistersas es el proceso
de disefar un modelo de un sistema real y llevar a cabo exgetacion con él, con la
finalidad de comprender el comportamiento del sistema amavalevas estrategias para

el funcionamiento del mismo”.
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En la tabla 2.2 se presentan los pasos a seguir en dicha gietglaina descripcion

resumida de ellos.

Tabla 2.2: Pasos comunes en los modelos de simataci

modelo de simuA

lacion.

lbgicas y diagramas de flujo.

Implementacion

Se decide si se usara un lenguaje de programacion

un paquete de simulacion. Si se da el primer caso

Nombre Definicion

Definicion del sis-| Se definen los objetivos especificos de la simulacion y la
tema. forma en que se medira la efectividad del sistema.
Construccion  de| Se definen las variables involucradas del modelo, relasipne

o

se

implementan los programas necesarios para representar el

comportamiento del sistema.

Verificacion Se trata de ver que el simulador se comporte de acuerdg
caracteristicas con las que se deseaba simular. Si est
asi, entonces revisar la implementacion o la constoncdél
modelo.

Valoracion Se valoran las diferencias entre la informacion o datos

nos proporciona el simulador con respecto al sistema.

Experimentacion

Se generan los datos deseados y se realiza un analis

sensibilidad.

Interpretacion

Se interpretan los datos y se toma una decision.

Documentacion

Se realiza en dos formas: la primera se refiere a la d

alas

no e

que

5is de

OCU-

mentacion del tipo técnico, y la segunda se refiere al mManua

de usuario con el que se facilita su uso e interaccion cqg

modelo desarrollado.

n el

En las Ultimas décadas se han desarrollado simulacicar@syma mejor comprension

del cambio en la estructura de un material ya sea en crestéiz o recristalizacion.



Capitulo 2. Antecedentes 24

Como cualquier otro fenbmeno natural éstos se puedediastlesde el punto de vista

termodinamico o cinético.

A continuaciébn presentamos algunas simulaciones seggrawl los siguientes temas:

recristalizacion, cristalizacion energética y ciigicion cinética.

Recristalizaodn

Se han realizado simulaciones basados en el modelo de Raitkayteoria de campo de
fases en el area de recristalizacion de materiales deigdsscpueden tomarse ideas sobre
lo mas eficiente en cuanto a la discretizacion del espauid iepresentar el proceso que

deseamos simular.

Holm and Battaile [18] hacen simulaciones bidimensionalesidimensional de la
evolucion de los tamafios de grano usando el modelo deyPeltteétodo de Montecarlo,
ver figura 2.14. Sin embargo, no lo aplican a la simulacidbnudeacion y crecimiento
de ndcleos, es decir, necesitan partir de una estructatalds para llevar a cabo su
simulacion. Lo importante de esta publicacion es quegmtas muchas aplicaciones, que
reportan como exitosas, del modelo de Potts (un modeloatggaplicado a sistemas con

evolucion microestructural.

W

Tiempo

Figura 2.14: Evolucbn de microestructural publicada por Holm and Battaile [18]
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Vanherpe et al. [29] reportan una simulacion tridimenalale la evolucion microestruc-
tural basado en la teoria de campo de fases. Este simulstdogrgfocado al crecimiento
de granos que se presenta cuando los granos mas grandesaoasta de la desaparicion
de los granos pequefos. Ademas, como la teoria de camipsekerequiere de grandes
capacidades de computo usan el métodadatiro delimitadompara evitar este inconve-

niente.

Cristalizacbn desde el punto de vista enetigo

Castro et al. [7] reportan un modelo de simulacion bidinmre partiendo de un enrejado
y tomando como proceso estocastico la formacion de nugwdgos y la agregacion de
elementos a un ndcleo bajo ciertas reglas empiricas,qoergoco fundamento teorico.
Reportan buena concordancia de la distribucion de tamd@ayranos con predicciones
tedricas descritas por otros autores. Sin embargo, lagefi@s intercristalinas, mostradas

en la figura 2.15, difieren un poco de la forma hiperbolicacdts por Galeski and

\/

Piorkowska [11] y se observan desviaciones de la teoriavdza.

AN
§
”3‘

Figura 2.15: Simulacon del proceso de nucledri mediante el uso de reglas eimigas, propuesto

por Castro et al. [7].

Burger et al. [3] desarrollan un modelo estocastico paraeataw la cristalizacion en
polimeros, pero mayormente orientado a analizar los &fedé las variaciones de la

temperatura sobre la rapidez de cristalizacion. Elldizati resultados de otros autores
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sobre la rapidez de crecimiento y rapidez de nucleaciopaligropileno. En dicho trabajo
no se muestran las estructuras obtenidas, ni las grafiogimde de cristalizacion contra

el tiempo.

Granasy et al. [17] aplican la teoria de campo de fasemibipara simular el proceso de
nucleacion y crecimiento bidimensional. Concluyen quexglonente de Avrami cambia
con el grado de cristalizacion. Sin embargo, las geoasettée los nlicleos en crecimiento
gue reportan, mostradas en la figura 2.16, tienen ciertattuayque no es discutida en el

documento.

Figura 2.16: Geometras de riicleos en crecimiento obtenidas pordaasy et al. [17].

lwamatsu [19] propone una simulacion bidimensional usdadeoria de campos de fases
y el método de dinamica de celdas con lo que se predicesdtasrimas de cristalizacion

y reportan un ajuste satisfactorio en casos experimentales

Caneda et al. [5] reportan una simulacion tridimensioaidola en autbmata celular y
reportan buena concordancia con el modelo de VandermedRahd28]. Sin embargo,
en las estructuras granulares obtenidas los nlcleos rogratener la forma descrita por

el modelo de fronteras hiperbolicas intercristalinas.

Cristalizacibn desde el punto de vista éitnco

Desde el punto de vista cinético se ha estudiado tanto laaion y el crecimiento de los
nacleos de forma general, como las formas que deben tenérofgteras intercristalinas

al suponer crecimiento equiaxial cuando la rapidez demieaito es constante. Estas son
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algunas de las caracteristicas empleadas en este trabtgeisl para estudiar el proceso

de cristalizacion, es por ello que a continuacion se déscalgunos de estos trabajos.

Galeski and Piorkowska [11] describen la forma hiperl@dtie las fronteras interesfer-
uliticas, a que se debe su curvatura y cual su relacito tzon el parametro cinético
llamado rapidez de crecimiento, como con la diferenciaeet@mpos de formacion de

dos ndcleos contiguos.

Galeski [10], continuando por la misma linea de invesiigagresenta un simulador para
nucleacion homogénea y nucleacion heterogénea eninhensiones con el que obtiene
estructuras granulares como las mostradas en la figuraCbh¢luye un comportamiento
acorde con la teoria de Avrami obteniendo valore3.a2-+0.03 para nucleacion atérmica

y 3.00 + 0.04 para nucleacion térmica.

Figura 2.17: Morfologias obtenidas por Galeski [10], para nuclednihomognea y heterognea.

Gonzalez et al. [14, 15] realizan simulaciones unidimamaslies y bidimensionales,
basados en el modelo de fronteras hiperbolicas inteaitirias, resuelto de forma analitica
y concluyen un comportamiento acorde a la teoria de Avrdboin el simulador

bidimensional obtienen estructuras granulares como laegumeuestra en la figura 2.18.

Garza et al. [12] obtienen resultados exitosos del modeldralgeras hiperboblicas
intercristalinas al aplicarlo a la cristalizacion delipobpileno a135°C. Ellos obtienen
los centros y vértices de los nlcleos a partir de la imagémpalipropileno cristalizado,

calculan las ecuaciones de las hipérbolas asi como susspde interseccion y las
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B

Figura 2.18: Morfologia obtenida al simular el proceso de nucleaeitermica, mediante el

modelo propuesto por Goalez et al. [15].

diferencias de tiempos entre nilcleos contiguos para ebtkn estructura granular
determinada por las fronteras. También superponen dstetesa a la imagen obtenida

del experimento y observan que se acoplan muy bien, ver fijlita

Figura 2.19: Fronteras intercristalinas andicas, calculadas por Garza et al. [12], superpuestas

sobre la imagen del polipropileno cristalizadol a5 °C.



Cagtulo 3

Metodologa

En este capitulo se desarrollan la mayoria de los pasosegeiguen en la metodologia de
simulacion. Como se describid en la tabla 2.2, estos masgen ser los mismos para casi

cualquier modelo de simulacién de cualquier sistema quiesee estudiar.

En las siguientes secciones se describen: la definiciorsigdma; la forma en que
se construy6 el modelo de simulacion del sistema; el s#digo del proceso de
crecimiento, que en este trabajo es considerado como ehmpastante del simulador; los
aspectos que fueron usados para verificar el comportandehgistema; y las ventajas y
desventajas que presenta el simulador en relacion costehs que se quiere simular.
La implementacion del simulador se describe hasta eltdapsiguiente, debido a la
importancia que tiene para este proyecto la implementad#la interfaz desarrollada,

en la cual se incluye el simulador.

Durante el desarrollo del simulador se realiz6 experiagah preliminar. Sin embargo,
la Unica que se presenta en este capitulo es la que peweiificar que el simulador

representara al sistema de acuerdo a la construccionatkdlm

3.1 Definicbn del sistema

El proceso que nos interesa simular en este trabajo y queeesgqmente la primer

oportunidad que se tiene de controlar la estructura de ueriaes el proceso de

29
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cristalizacion. Es decir, deseamos simular el desard#ltos procesos de nucleacion y

crecimiento de nlcleos en una region del espacio.

Las caracteristicas y particularidades del sistema sosidaientes:

1. Eltipo de regiones donde se lleva a cabo la cristalizettdémen alguna de las formas
siguientes: lineal, cuadrada 6 clbica, dependiendosimalacion del proceso es

unidimensional, bidimensional, o tridimensional.

2. Setiene nucleacion térmica durante el proceso dalization, es decir, los nlcleos

aparecen paulatinamente y en posiciones al azar denteordgion.

3. El crecimiento de los nlcleos es equiaxial, es decirafedez de crecimiento es
igual en todas direcciones. Por ejemplo, se conoce que earaisia cristalizacion
de polimeros se presenta este tipo de crecimiento y queciEjas condiciones

también se presenta en la cristalizacion de metales.

4. Se desea estudiar el fendbmeno desde el punto de visttcoinpor lo que la
simulacibn debe basarse Unicamente en parametroscos& no en parametros
energéticos. Los parametros cinéticos utilizados qgescriben el proceso de
cristalizaciobn que deseamos simular son: la rapidez ddeacion, la cual
sera tomada con valor constante, y la rapidez de crecim@mntos nicleos, la cual

también sera constante e igual para todos los nlcleos.

El interés en este tipo de nucleacion y este tipo de crecitnise debe a las siguientes dos

ideas particulares:

En primera porque se desea continuar con las investigacideeGonzalez et al.
[13, 14, 15], donde presentan un simulador unidimensiodespués un simulador
bidimensional de nucleacion usando el modelo de fronteierbolicas intercristalinas,
desarrollado para nucleacion térmica [11], ademas destudio en el que Garza et al.
[12], aplican exitosamente el modelo de fronteras hipera$ intercristalinas al proceso

de cristalizacion del polipropileno cristalizada @ °C.



Capitulo 3. Metodologia 31

En segunda porque en muchas aplicaciones es deseable contanateriales cuya
estructura tenga un comportamiento isotropico, el cualtegenido de estructuras con
nucleacion térmica y crecimiento equiaxial de nlcldelscomportamiento isotropico
se refiere a tener las mismas propiedades en cualquier i@imedeor ejemplo, una
muestra clbica de un material con comportamiento ismoapebe presentar los mismos

resultados al aplicarle presion o algun otro esfuerzoesobalquiera de sus caras.

3.2 Construc@n del modelo de simula@n

Tomando en cuenta los simuladores que se han desarrollatlis éitimos afios, en
los cuales se ha discretizado el espacio para tener un mengrct de computo y el
trabajo desarrollado por Gonzalez et al. [15], en el queieshfio de computo para
proporcionar una solucion analitica es considerableséntrabajo se propone un modelo
de simulacion en el que se discretiza el espacio y que s@oigka cinética del proceso
y la geometria de las fronteras intercristalinas. Todo esh la finalidad de reducir el
tiempo de computo y obtener un simulador de nucleacioregiriento de nlcleos en

una, dos y tres dimensiones basado Unicamente en paogrgtéticos.

El simulador usa la idea del modelo de Potts de discretizaedgon continua al
mapearla sobre un enrejado. Ademas, se busca satisfagkcar @l modelo de fronteras
hiperbélicas intercristalinas, descrito en la subset@.’1.2, con el beneficio de simular

la nucleacion y crecimiento de los nlcleos usando laicaé&el proceso.

En el modelo del sistema una estructura continua es mapehdawn enrejado, arreglo
0 matriz tridimensional de dimensiond3imX, DimY y DimZ, las dimensiones en la
direccionz, y y z repectivamente. Por lo tanto, cuando nos referimos a unalain
bidimensional en realidad nos referimos a una simulacibtaeque la dimension del
enrejado en la direcciontoma el valor uno@imZ=1). De igual forma nos referimos a
simulacion unidimensional cuando las dimensiones deljado en la direccion y en la

direccibnz ambas tienen valor un®{mY=1, DimZ=1).
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En cada posicion del enrejado se localiza un indice cooresf0,1,2,...,N, donde el
indice cero se usa para representar regiones que aun nsidwmwristalizadas y los
indices{1,2,3,..} se usan como identificadores de los nucleos. De tal formaaylses
las posiciones del enrejado que tienen el mismo estadoiceiintican elementos que
pertenecen al mismo ndcleo, ver figura 3.1. Ademas, etifitexdor de cada nlcleo sirve
para obtener toda la informacion sobre ese nicleo, porpge el tiempo de formacion,

la posicion del centro del nlcleo, el volumen, el radiordpidez de crecimiento, los
identificadores de los nicleos vecinos, los elementos deostera, el color asociado
para la visualizacion, etcétera. Toda esta informapifede ser usada para determinar las
propiedades de cada sitio en el enrejado, obtener la disibibbde tamafos de los nlcleos,

visualizar las morfologias obtenidas, etcétera.
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Figura 3.1: llustraciébn del modelo de Potts en dos dimensiones.

El proceso de cristalizacion, como se muestra en la figiat8ma pasos de tiempo
discretos y se lleva a cabo en los siguientes procesos:
1. Seinicializan las variables y parametros del sistema.

2. Si el tiempo actual corresponde al tiempo de formacibrudenuevo nucleo,

entonces se lleva a cabo la nucleacion.

3. Si el tiempo actual no corresponde al tiempo de formad&mun nuevo nicleo,

entonces se lleva a cabo el proceso de crecimiento.

4. Se repiten los pasos dos y tres hasta que se haya cridgtalota la muestra.
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Inicializacion
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Nuevo paso
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Figura 3.2: Diagrama del proceso de cristalizagi.

Para describir el desarrollo del proceso de nucleaciorpyagleso de crecimiento de los

nacleos en el simulador propuesto, es necesario haceglasrges definiciones.

Definicion 3.1 Sea2 la regibn continua en la que se lleva a cabo la cristaliZagi
entonces la matriz2\1 representa al enrejado discretizado feen sus tres direcciones,
con dimensione®imX, DimY y DimZ, correspondientes alimero de elementos de
la matriz M en las direcciones;, y, y z respectivamente. Se supone aésmue cada

elemento del enrejado tiene la misma longitud en las trescdiones.

Definicion 3.2 Un elemento(i, j, k) pertenece aM si cumple con las siguientes tres

condiciones:
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0 < i< DimX— 1,
0<j<DimY — 1, (3.1)
0< k< DimZ — 1.

Definicion 3.3 La vecindadde un element@, j, k) de la matrizM dada por
1—1<u<i+1
V(i,j, k) = { (wv,w): j—1<o<j+1 ¢, (3.2)
E-—1<w<k+1
es decir, son aguellos elementasv, w), tal que la diferencia de valores en al menos una

de las posiciones es igual a uno, ver figura 3.3.

(-1,j-1, k-1) | (-1,j, k-1) | (-1, j+1, k1) | --- o 6L LK) | LK) |G- LK) s | G-1 L kL) | (-1, kD) | (R L kD)

(i, j-1,k-1) (i}, k-1) (it k1) | - (i,j-1, k) (i,j, k) (i, j*+1, k) (i,j-1, k+1) (i, j, k+1) (i, j+1, k+1)

(i+1, -1, k-1) | (i+1,, k-1) | (i+2, j+1, k-2) | --- (i+1, -1, k) | (i+1,j, k) | (i+1, j+1, K| --- (i+1, j-1, k+1) | (i+1, j, k+1) | (i+1, j+1, k+2) | ---

Figura 3.3: Elementos que pertenecen a la vecindad del eleméntok) en el enrejado

tridimensional.

Definicion 3.4 Sean(i, j, k) y (u,v,w) dos elementos da1, se dice que son vecinos

s (i,7,k) € V(u,v,w) y viceversa.

Definicion 3.5 La frontera del nicleo son aquellos elementos o posiciones de la matriz
M, tal que elindice en esas posiciones es igual al identificadandice del ficleo y en

la vecindad de esos elementos hay al menos otro elementom@ghado cuyoindice es
diferente al identificador delircleo. Por ejemplo, en la figura 3.4, la frontera délateo
cuyo identificador es tres, son todas las posiciones delforque tienen indice tres y

estan cercanos a lariea azul o a laihea negra.

Definicion 3.6 La frontera en crecimientode un riicleo son aquellos elementos de la
frontera que en el proceso de cristalizagitienen en su vecindad elementos awtice

cero.
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Figura 3.4: Fronteras hiperBlicas analticas entre cada par de nucleo$ngas negras), fronteras
crecientes idealizadasifleas de colores) y centros de los nucleos (pbeide los fimeros de

colores).

Definicion 3.7 Seann, y n,, dos rucleos cualquiera, se dice qug esvecinode n,
y ne vecino deny, si hay dos elementos vecinos en la matti; tal que susindices

correspondan con los identificadores de ldgleos.

Definicion 3.8 Losvecinosde un riicleon;, son todos aquellos; tal quen; es vecino de

n;. Cada ricleon; tiene asociado un vector damico representado por
vecinos = [ji, ja, ...,

dondeyy, js, ... son los identificadores de logidleos vecinos.

Definicion 3.9 Unarestriccion de fronteraes un élculo que, dados un elemento, k)
de M y dos riucleos vecinos:; y no, permite determinar de que lado de la frontera
hiperbblica anaitica, generada por estos dosicleos, se encuentra el elemento. Si se
desea asignar dhdice del ricleon, al elementd, j, k) y éste se encuentra del lado de

ny entonces se dice que se no cumple la resiiccie frontera.

Las definiciones anteriores facilitan la comprension dedodigos o seudocodigos de
los algoritmos desarrollados. A continuacion se da una&rgeson resumida de los

algoritmos de nlcleacion y crecimiento de nlcleos:
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El proceso de nucleacion es simulado al elegir un elemdatdaaio del enrejado con
indice cero, el cual indica una region que ain no ha sittatizada. En la posicion de
tal elemento se dice que se forma un nuevo ndcleo, al cualasdna un radio inicial y
un indice. El indice de dicho nlcleo es asignado a todasdsaiciones del enrejado cuya
distancia al centro del nlcleo sea menor que el radio ingiEmpre y cuando en dichas

posiciones se encuentre un indice cero.

El proceso de crecimiento de los nlcleos en un paso de tiele@ominado sigue el

siguiente proceso:

1. Setoma un nlclewr; del vector de nlcleok, que se han formado. Por ejemplo, en

la figura 3.4, se tendria el vector con cinco nucleos
Vn = | N1 Ng N3 Ng Nj ] ) (33)
donde em; se almacena toda la informacion del ntcleo uno.

2. Dicho nlcleo puede crecer si partes de su frontera estaontacto con zonas que
aln no han sido cristalizadas, es decir, si en la vecindad deemento de la frontera
se encuentran elementos cuyo indice sea cero. Tambiécesgue puede crecer si
tiene frontera en crecimiento. En la figura 3.4, por ejemigl®,nucleos uno, dos,

cuatro y cinco, alin pueden crecen, mientras que el ntieo ga no puede crecer.

3. Si el nlcleo puede crecer se aumenta el valor del radiéyresion de la rapidez
de crecimiento, y tomando cada elemento de la fronterawdéao, se evaluan los
elementos en su vecindad para determinar si alguno de elaggsga. Un elemento
en la vecindad puede ser agregado si tiene indice cer@ tistancia al centro
del nGcleo menor que el radio y si cumple con cada resbricdé frontera con
respecto a los nlcleos vecinos (s6lo si tiene vecinosp dmitrario, no existen
tales restricciones). Si el elemento si puede agregargmaes se cambia el indice
cero del elemento por el identificador del nlcleo y se versicse detecta un nuevo

vecino.

4. Se aplican los pasos uno, dos y tres para cada nucleo eatef de nlcleos.
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El algoritmo 1 es un seudocbdigo que muestra como se llevaba el proceso de
crecimiento. Cabe mencionar que la forma de verificar sieimehto pertenece a la matriz
se calcula en una pequefa funciébn adicional, asi misaneetiificacion de violacion de
fronteras, que se agregod con la finalidad de disminuir leste$ de la discretizacion del
tiempo. Por otro lado, la recursividad se agregb parareafignos casos raros en los que
habia elementos que no se agregaban a ningln nlclea ynpkmentada en la funcion

de violacion de fronteras.

La figura 3.5 puede ayudar a interpretar el crecimiento denladeos, tanto el caso

continuo como su version de crecimiento discreto.

OCOO0OO0OO0CO0OOCOO0OOO0O0OO0O

OCOO0OO0OO0OO0OCOO0OO00O00O0O

COOOO0OO0o elolololele

Figura 3.5: Crecimiento paulatino de losieleos en el enrejado.

3.3 Verificacon del modelo

Para verificar que el simulador se comporta de acuerdo a centiseio, primero
fué necesario observar que a simple vista las fronteraplaumaon el modelo de fronteras
hiperbolicas, tanto en simulaciones bidimensionalesactidimensionales; y segundo,
observar que las curvas asociadas a las isotermas deizaisiah tengan la forma tipica
de unaS.



Capitulo 3. Metodologia 38

Algoritmo 1 Proceso de crecimiento

Entrada: Matriz M ; Vector de nlcleoy,.

1: para cada niclem enV,, hacer

2. aumentar radio de
3. obtener fronterg den
4: paracada element@i, j, k) € f hacer
5: para cada elementu, v, w) € V (i, j, k), la vecindad déi, j, k) hacer
6: si (u,v,w) € MYy ||(u,v,w) — Centrdg)|| < Radiq g) entonces
7 si ID(u,v,w) = 0 entonces
8: para cada(v’, v, w’) en la vecindad déu, v, w) hacer
9 si ID(u',v",w’) #1D(g) y ID(u/,v',w") # 0 entonces
10: agregar el nicleo con indice (B, v’, w") como un vecinos de
11: fin si
12: fin para
13: si (u, v, w) no viola ninguna frontera de nuclemtonces
14: poner! D(u,v,w) = ID(g)
15: agreganu, v, w) a nueva frontera de
16: aumentar fraccion de volumen ocupado
17: actualizar volumen de
18: sino
19: encontrar por recursividag tal que(u, v, w) no viole fronteras
20: aplicar pasos 14,15,16 y 17 al nlclgo
21: fin si
22: fin si
23: fin si
24: fin para
25: fin para
26: renovar frontera de
27: fin para

Salida: M actualizada}/,, actualizado.
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Para analizar el caso bidimensional, basta considerar lgsanelador propuesto es
una extension del simulador presentado por Gonzalez .ef18], por lo que las
morfologias bidimensionales obtenidas deben ser pa®edas morfologias que ellos
obtienen. Esto no siempre ocurria en las primeras versidelesimulador, sin embargo,
se consiguid evitar dicho problema de forma satisfactamlaagregar las llamadas
restricciones de frontera. Un ejemplo sencillo de compamnade las morfologias surge
de las figuras 3.6(a) y 3.6(b), donde se puede apreciar qér@tdsras entre cada par de
ndcleos son curvas relativamente suaves, simétricagespecto al segmento que une los

centros de los nlcleos y concavas hacia el nlcleo quersé fmias tardiamente.

(@) (b)

Figura 3.6: Comparando la morfoldg (a), obtenida andticamente por Gorédez et al. [15], con

la morfologa (b), obtenida mediante el simulador aguiopuesto, se observa en ambos casos que
las fronteras entre cada par ddioleos son curvas relativamente suavesgsiitas con respecto

al segmento que une los centros de léglaos y concavas hacia elicdeo que se form mas

tardiamente.

En relacion al caso tridimensional, se consider6d que@dtan corte sobre una superficie
hiperboélica, la forma resultante no solo depende del bigéide, sino también de la
direccion del corte. En la figura 3.7(a), un corte vertiGatdmo resultado la forma de una

hipérbola, un corte horizontal proporciona la forma de wouto y cortes transversales
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proporcionan formas que varian entre el circulo y la iip&, similares a una elipse.
Asi mismo, se observdo que en todos los cortes sobre mgréscsimuladas en tres
dimensiones, las fronteras de los nucleos efectivameartert la forma de cortes sobre

superficies hiperbolicas. La figura 3.7(b) es un ejemplmdie lo anterior.

hipérbola

() (b)

Figura 3.7: (a) Formas resultantes al realizar diversos cortes sobra saperficie hiperblica,
(b) corte sobre una morfoldg tridimensional obtenida en el simulador propuesto, dopdeden

apreciarse formas que vian entre la higrbola y el érculo.

En cuanto a las graficas de las isotermas de cristalizagoniadas a las morfologias
obtenidas, en esta seccion solo presentamos las gradieacsonadas a un conjuto de
simulaciones con parametros especificos. Sin embargdepmbservarse en el Apéndice
A, donde se presentan mas graficas de este tipo, todas teemesma forma que la figura

3.8(a).

Siguiendo la teoria de Avrami [2], con los datos obtenid®tag cien simulaciones de las
gue se obtienen las isotermas de cristalizacion, tand@é@enera la isoterma promedio y
su desviacion estandar en diversos pasos de tiempo adasin la figura 3.8(b). También
se calculd el valor del exponente de Avrami a partir del gréel cristalizacion promedio
de cincuenta simulaciones, su grafica de Avrami asociadaayaproximacion lineal,
ambas mostradas en la figura 3.8(c), obteniend03.0503 + 0.02044. El valor obtenido

es bueno considerando que éste debe ser igual a tres,laggaria de Avrami.
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Con lo anterior decimos que se verifica que el simulador sepodiade acuerdo a como

fue disefnado.

1 1.2 : : : :
== )y o(d)
0.8 1
0.7 0.8 |
0.6
o(t) °° o(t) 08 |
03
0.2 02t
0.1
‘ 0 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
%0 300 350 0 50 100 150 200 250 300 350
t t
(a) (b)
4 : . . -
+ Valor promedio
2t log(log(1 — ¢(t))) =
3.0503 log (¢) — 15.2893
=
T 5l
|
T 4
2
= -6
°
-8 L
-10 -

15 2 25 3 35 4 45 5 55 6
log(t)

(©)

Figura 3.8: (a) Isotermas de cristalizagn, (b) isoterma promedio y desviaoi estandar en
diversos pasos de tiempo, (Chfjica para calcular el exponente de Avrami mediante aprogioma
lineal. Parametros: Dimensi on=2D, Repeticiones =100, DimX=DimY=1000, DimZ=1,

Pasos =1y Rapidez =0.5, obteniento un promedio de 246ateos por simulaéin.

3.4 Valoracon del modelo

En cuanto a las ventajas y desventajas que se encontrar@prakentar el sistema

mediante la ayuda del simulador, listamos a continua@snque fueron consideradas
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mas importantes.

Ventajas

Con respecto al sistema fisico:

1. No requiere de aparatos de medicion costosos, ya queido que se requiere es

una computadora para realizar los procesos.

2. Al poder encontrar un conjunto de morfologias es posigéducir un compor-

tamiento promedio.

3. Una vez deducidos esos comportamientos, sera poséi@eroodelos que ayudan a

predecir las posibles morfologiias que se obtienen bdgraénadas condiciones.

4. Sera posible estudiar con el uso de software espedlallaa morfologias obtenidas

con mayor rapidez.

Con respecto a otras simulaciones:

5. Se pueden conseguir morfologias bidimensionales crattegisticas similares a
las del simulador de Gonzalez et al. [15], en las que se wbsara reduccion

aproximada en el tiempo de computo desde cuatro horasdiastasegundos.

6. Como consecuencia de la reduccion en el tiempo de cangst posible la

realizacion de multiples corridas de la simulacion empos cortos de ejecucion.

7. Se puede simular tanto el proceso de cristalizacionmeiasional, como bidimen-
sional y tridimensional. Los tiempos de computo en simaolaes tridimension-
ales son de un minuto aproximadamente, cuando se tieneiglosrges paramet-
ros: Dimensi on=3D, Repeticiones =1, DimX=DimY=DimZ=300, Pasos =1 ¥y

Rapidez =1.0.
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8.

10.

11.

12.

Se puede observar el desarrollo del proceso al mismo diequp se realizan los
calculos numeéricos, gracias a que el simulador se déi€ausando las interfaces

graficaslava[16] y Java3D[26].

Cuando una simulacion se lleva a cabo se tiene accesoeglatridimensional
gue representa la morfologia, por lo que es posible obseatwacambio en el
tiempo mediante el uso de cortes o planos de visualizaci@mypién con el uso

de imagenes tridimensionales.

Se pueden detectar los cambios en las caracteriséidas diucleos en el transcurso
de una simulacion. Por ejemplo: cuales y cuantos elemseruntiene la frontera,
cuales son los identificadores de nlcleos vecinos, quarta tiene cada nicleo,

cual es el tiempo y la posicion de aparicion de cada undldg, entre otros.

Se puede calcular el grado de cristalizacion aproxineadcada paso del tiempo,
mediante la suma de los tamafos de los nlcleos. Tambipneske calcular una
cota para el error de dicha medicion, ésta se obtiene carsorha de los tamaros

de las fronteras en crecimiento.

Podrian llevarse a cabo mediciones equivalentes &#digadas sobre materiales

reales como se muestra en el siguiente ejemplo:

Ejemplo 3.10 Una estructura granular que resulta del simulador propwoest
con pa@metros:Dimensi on=3D, Repeticiones =1, DimX=DimY=DimZ=300,
Pasos =1 y Rapidez =1.0, es como la mostrada en la figura 3.9. A partir de dicha
estructura es posible conocebmo se relaciona la morfolég observada en un
corte en reladbn con la morfologa completa. De manera similar, se pueden hacer
mediciones en cualquieimlea sobre un corte y relacionar las caradigicas de la
linea con las caractésticas del corte o de la estructura completa, ver figura®3.1
y 3.11.
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Figura 3.9: Morfologia simulada obtenida con el modelo de fronteras hipédas intercristali-

nas. Padmetros:Dimensi on=3D, DimX=DimY=DimZ=300, Pasos =1y Rapidez =1.0

Figura 3.10: Uso de un corte de material para el aisis de una morfolog simulada.

Parametros:Dimensi on=3D, DimX=DimY=DimZ=300, Pasos =1y Rapidez =1.0

Figura 3.11: Mediciones sobre undriea en el corte de una morfoliagsimulada. Paametros:
Dimensi on=3D, DimX=DimY=DimZ=300, Pasos =1 y Rapidez =1.0.
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Desventajas

1. Posible pérdida de exactitud en el calculo de los tamd@ nucleos.

2. Posible pérdida de exactitud en los isotermas.

Para valorar la pérdida de exactitud en el calculo de lo&fes de nlcleos, al finalizar la
simulacion se podria recalcular de manera mas exactaa@l de los tamafios de nlcleo
al hacer un refinamiento Unicamente sobre los elementoasd#gdnteras de todos los
nacleos como se observa en la figura 3.12. La exactitud porestio depende de qué tanto
se refinen los elementos de la frontera. Sin embargo, esivotgue los tamaios de los
nucleos no cambiaran mucho y en consecuencia el cambiodistiiducion de tamafios

de grano sera alin menor.

Figura 3.12: Gréafica para esquematizar un refinamiento en&tualo delarea de los ficleos.

Para valorar la pérdida de exactitud que se presenta allaakl grado de cristalizacion
durante el desarrollo de una simulacion, se presentdicagajue relacionan la suma del
tamanos de las fronteras crecientes de los nucleos, eidfudel tiempo de simulacion.
También se presentas graficas que muestran el la suma tirlaBos de las fronteras

crecientes en funcion del grado de cristalizacion.
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Sin importar cuales de estos dos tipos de graficas se anatiabe destacar que el error
en las mediciones involucra solo a los elementos de lasdiras en crecimiento, ya que
para los otros elementos de la frontera, el espacio que stalaza determinado elemento

es cristalizado por un elemento de la frontera de otro nichléceversa.

Como se podra observar en la figura 3.4 y con ayuda de la figl@a@ara cada elemento
de la frontera creciente solo se incluye entre el cincueriary por ciento de su tamafo
al nicleo idealizado. Por otra parte en los elementos guganccristalizados, que son
vecinos de los elementos de las fronteras, entre el cero yngnenta por ciento de
ellos estéa incluido en el nicleo idealizado (circulo),desir, hay una compensacion.
Si esto es cierto, entonces el error de medicion en cadaestende la frontera varia
entre un cero y cincuenta por ciento de ese elemento. Ergonca forma mas general
de calcular el error seria tomarlo como variable aleatayige puede tomar valores de
entre cero y la mitad tamafo de la frontera creciente. Ran@p, en la figura 3.13 y
??, la linea negra representaria la altura maxima en pramge: podria alcanzar el error
en la medicibn para cada paso del tiempo o para cada valgraed de cristalizacion
calculado, respectivamente, deduciendo que en promeglimeimaximo alcanzable es de
un tres por ciento del volumen total de la region en la quéesa b cabo la cristalizacion,

con los parametros usados en dichas simulaciones.
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Figura 3.13: Tamdio de las fronteras crecientes para estimar el error al cicwel grado
de cristalizacbn. Pa@metros: Dimensi on=2D, Repeticiones =20, DimX=DimY=100,

DimZ=1, Pasos =1y Rapidez =1.0.
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Figura 3.14: Tamdio de las fronteras para estimar el error al calcular el gradie
cristalizacbn en funddn del grado cristalizaéin calculado. Paametros: Dimensi on=2D,

Repeticiones =20, DimX=DimY=100,DimZ=1, Pasos =1y Rapidez =1.0.
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Herramienta computacional

La herramienta computacional desarrollada es una intgrifica creada en el lenguaje
Java [16], que implementa la visualizacion de la muestra en upa@e virtual

tridimensional, mediante la interfaz grafitava3D [26]. También utiliza la herramienta
Gnuplot, mediante la ejecucion de procesos externos, para gdnstagramas de forma

sencilla.

La herramienta ha sido desarrollada para que el usuariogdten conocimiento mayor
del desarrollo de la simulacion y que con el uso continugdeima realimentacion de
los procesos que observa y de las caracteristicas de ldslogdas que obtiene en cada

simulacion.

Las partes visuales de la herramienta han sido desarrslfzata facilitar la deteccion
de errores en el disefio del modelo de simulacion. Asi mjgrara visualizar tanto los
resultados obtenidos, como el proceso que se va desadwllahobjetivo final es brindar

un mayor apoyo a la veracidad de las conclusiones finalegalgtqto.

El disefio de la herramienta parte del prototipo, desadollpor Elisa Schaeffer, cuya
Unica intencibn es visualizar el proceso de nucleaci@h grecimiento de los mismos
en dos dimensiones, como el mostrado en la figura 4.1. Alzegaliarias simulaciones
se observo que cuando la dimension del enrejado, asogidegion por cristalizar, es
superior a mil elementos por lado, el proceso se torna Iédtm se debe a que en su

implementacion no se busco optimizar el tiempo de comput

49
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- (P

Tiempo

A 4

Figura 4.1: Proceso de nucleadh y crecimiento, simulado por el prototipo bidimensional

desarrollado por Elisa Schaeffer.

De los diversos procesos del prototipo, se encontr6 qué messo de crecimiento de
los nlcleos, se generaba un aumento considerable en gatidencomputo a medida
gue se aumenta la dimension del enrejado. Esto se debe a camtidad de operaciones
necesarias para agregar nuevos elementos a un nlcleoievalgada que éste aumenta
su radio, es proporcional al nUmero de elementos que seagvphra determinar cuales
de ellos pertenecen al nlcleo. Por su parte, los elemenéyslaar son aquellos que
se encuentran dentro de una region cuadrada que contieméclao, ver figura 4.2.
En consecuencia, la cantidad de elementos evaluados, gogadEmos poV;(2D), se
calcula como

N.(2D) = d?, (4.1)

donded es el diametro del nlcleo. A esta forma de evaluar los elersese le denota en

este trabajo commecorrido completo.

Se llegb a la conclusion que si se extendia el simuladcaisd tridimensional, siguiendo
el mismo algoritmo de crecimiento y sin considerar aln lplé@mentacion de la interfaz
ni el calculo numérico de analizar una morfologia, e de computo aumentaria
considerablemente. Es decir, la cantidad de operacioreesagas para agregar nuevos
elementos a un ndcleo, pasaria de ser proporcional atad@adiel diametro del nlcleo

O(d?*), a ser proporcional al cubo del diamet?gd®). Por lo cual se modifico el proceso
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Figura 4.2: Recorrido completo de una régi cuadrada para determinar éles elementos sé&n
agregados en el crecimiento de uaateo. En este caso los elementos dentro del cuadrado con la
linea azul son aquellos que se evaluan y los que se agregarokoaaiellos marcados con la

letra z.

de crecimiento, evaluando so6lo aquellos elementos quecsestran en un recorrido que
crece desde la parte interna del nlcleo hasta cubrir popletorios elementos que seran
agregados, el cual se denotara caemorrido en espiral. Por ejemplo, en la figura 4.3,
los elementos color verde son aquellos que pertenecerti@alios marcados con una
son los que se agregaran al aumentar el radio del nlclearnudad y los elementos por

los que pasa la linea azul son los Gnicos que seran ewaluad

La ventaja del recorrido en espiral es que evita los elersadgbcuadrado inscrito en el
circulo. De esta forma, el nUmero de elementos evaluatde$ @so bidimensional, que

se denota cotV,(2D), es aproximado por
Ny(2D) = d*(1 — sin? 45°), 4.2)

encontrando que la complejidad del recorrido espiral tambsO(d?). En consecuencia,
no se observd mejoria en el tiempo de computo al empleaacelrido en espiral y la

extension al caso tridimensional no parece ser obvia me&amsencilla.

Se determin6 que antes de extender el simulador al cagnéndional, deberia reducirse
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Figura 4.3: Recorrido en forma de espiral para agregar nuevos elememias riicleo sobre una

region cuadrada que lo cubre.

la complejidad computacional del proceso de crecimienta pa nlcleo, a fin de obtener
un simulador bidimensional que sea lo mas rapido posilgjee/su respectiva extension

al caso tridimensional no se vuelva obsoleta.

Finalmente, se propuso un recorrido que cubre solo unagfequecindad alrededor de
los elementos que se encuentran en la frontera del ntGobemtatlo comaecorrido

por vecindades Por ejemplo, en la figura 4.4, al considerar una vecindaletfor de
cada elemento de la frontera, elementos marcados con,use cubren los elementos
cuyos centros estan dentro del circulo grande con linetepda. Estos son precisamente

aguellos elementos que seran agregados al nicleo.

Con el recorrido por vecindades el nimero de elementosificaerdenotado comadvs

en el caso bidimensional es aproximado por
N3(2D) ~ 9*7(d — 2), (4.3)

donder(d — 2) es el perimetro del circulo interno (un nicleo idealizadtes de crecer)
y aproxima el numero de elementos en la frontera del nUcdxteniendo asi, que la
complejidad del proceso de crecimiento, usando el reapiat vecindades, para el caso

bidimensional e®)(d). Siguiendo la misma logica se obtiene que el nUmero deezityn
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a verificar N3 para en el caso tridimensional es aproximado por
N3(3D) = 27 * 2md?, (4.4)

donde2rd? es la superficie de una esfera de diamétyael nUmero veintisiete representa
el tamafo de una vecindad en tres dimensiones, por lo querplejidad del proceso de

crecimiento de un niicleo en el caso tridimensionaDé#’).

Figura 4.4: Vecindades sobre los elementos de la frontera deiaten bidimensional, usadas en

el recorrido por vecindades para el crecimiento détteo.

Usando el recorrido por vecindades, se desarrolld en gulge C++ un simulador
en el que se implement6 el uso del arreglo dinamiewector>> , para almacenar
la informacion de las coordenadas de cada elemento dergefeode un nlcleo. En
dicho simulador también se implement6 la extension sb ¢adimensional. Sin embargo,
la Unica forma de “observar” un nlcleo en este simuladoc@ssigue imprimiendo
los indices del enrejado tridimensional. En consecueresacomplicado poder hacer
deducciones sobre la congruencia 6 incongruencia de la®logias que se obtienen.
Por otro lado, los parametros requeridos en este simutaosolo cuatroDimX, DimY,
DimZ y Pasos, ya que aun no se habia desarrollado una version que tpraréambiar

la rapidez con que crecen los nlcleos.

Con el recorrido por vecindades y la idea de mejorar la obsém del crecimiento

de los nicleos, se comenzb6 a desarrollar la interfazcgraidn el lenguajdava, la cual
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ha ido evolucionando, por lo que se han obteniendo variasoress al agregar nueva

funcionalidad de una version a la siguiente. A continoiasié describen dichas versiones

del simulador grafico.

Version 1.

\Version 2.

Version 3.

Version 4.

Es la primer version en una interfaz grafica. El simuladsadrollado en esta
version usaba el recorrido en espiral descrito anterinten&e implemento el
recorrido espirar porque éste ya habia sido implemerdgad lenguaje C++,
solo fue traducir el codigo a java. En esta version se marest desarrollo de
la simulacion en dos dimensiones con los elementos mepaca llevarla a

cabo.

Es la primer simulacion en la que se usan vecindades en taefeo y
simulaciones en tres dimensiones. Sin embargo aln no sedaaradllado
la visualizacion de las morfologias que se van formandelgiroceso, por
lo que nuevamente la impresion de matrices sirve de apoka qEnocer

parcialmente la morfologia que se obtiene.

Tiene la funcionalidad de poder visualizar cortes del niter través de
las direccionesX, Y y Z, es decir, produce cortes paralelos a los ejes
coordenados. Los cortes se pueden ver tanto en el desatedihosimulacion
como después de que ésta finaliza. La funcionalidad des;opuede ser
activada o desactivada, lo que permite disminuir el tiemgamh simulacion

0 mostrar mayor atencion en el desarrollo del proceso.

El nUmero de pasos de tiempo entre generacion de nlctaosecutivos
tiene el valor fijo uno Pasos =1) y Unicamente se pueden introducir los

parametrosDimX, DimY y DimZ.

Ya con imagenes de cortes se decide comenzar a obteneeriggge las
morfologias obtenidas en modelos de tres dimensioneto Boe esta version

de la interfaz cuenta con las siguientes caracteristitiagaales:

= Se han agregado un boton para guardar el corte que estdosien

visualizado en el panel correspondiente.
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Herramienta - Nucleation'y superficies de fractura

~gi’ Nucleation @ Superfides

| Lo... | Play | Pa.. | Stop |

Parametros: Visualizacion de perfiles
Tipo B [~]
Dim X

Dim Y

Dim 7

Paso

Opciones

Mostrar
[] Estad...

Tipo de Perfil PFRFIl X (=]

Perfil: 96

Estadisticas basicas Proceso

Figura 4.5: Imagen correspondiente a la tercera vérside la herramienta.

= Se agregbd una nueva pestafa a lado de la pestafia de les para
mostrar la imagen de la muestra generada en un espaciol.vi8ina
embargo, la morfologia en el espacio virtual se puede gers&io
después de haber guardado las seis imagenes corresgesdid¢as caras
de laregion y aplicarles las rotaciones y traslacioneswatias en algin

editor de imagenes para ubicarlas en la posicion que lessgonden.

= En la pestaia de cortes se agregb una barra de progresegterael
porcentaje de cristalizacion. Anteriormente éste sélpodia conocer al

imprimirlo en la terminal o linea de comandos.

= Internamente se agregod funcionalidad para calcular taénecia de los
tamafios de los nlcleos y al finalizar una simulacion esanracion es

mostrada en la terminal.

Version 5. La dificultad para saber cuéales rotaciones o reflexioneglserdaplicar a las
imagenes de las caras, conducen a tratar de realizarlaamEranautomatica

al comunicar el espacio virtual con el simulador y obtenegldes datos de
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“#n- Nucleation @‘ksurfaces
1 || [e[-J]8]

Parameters Nucleation [ Caras | Cubo
Dimension \“—tl

Dim X

Dim Y

Dim Z

Step
Options :

[] Show

[ s1atistics...

Parameters Visualization

Face T

Profile :
2

Basic Statistics

Figura 4.6: Imagen del espacio virtual agregado en la cuarta v@nsile la interfaz.

las imagenes. Por lo que esta version de la interfaz cwentdas siguientes

caracteristicas adicionales:

= Se agrega la funcionalidad de rotar la imagen tridimensmorael raton
y se agrega iluminacion a la escena virtual con la finalidadistinguir

las diferentes caras de muestra.

= Se agrega una nueva pestaifia en el que se muestra un higtogram
correspondiente a los tamaios de los nlcleos de la mueategenerar
este histograma se mandan los datos a un arsltitonen.dat y se
crea un archivo llamadbisto.plot , después se ejecuta el proceso
de generar la grafica, guardada en un archivo con nomsi@png
usando la herramientanuplot y el archivohisto.plot , Se leen los
datos de la imagen y se muestra la grafica en la pestanspgongiente

como se ilustra en la imagen 4.7(b).

= El nUmero de pasos de tiempo entre generacion de nlaesscutivos
ya no solo toma el valor uno, sino que también puede tomaresl

enterosPasos € {1,2,3,...}.
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Log(frecuencia)

9 | |
100000 200000 300000 400000 500000 600000 70000C
Log(area)

@) (b)

Figura 4.7: Apariencia de la quinta veréh de la interfaz: (a) Generagn directa de la muestra

en el espacio virtual con iluminatn y (b) histograma de frecuencias de tdina de ficleos.

Version 6. Al buscar desarrollar una interfaz mas completa, se agnegavas funcional-
idades tanto en apariencia como internas, buscando repaeseejor el pro-

ceso de cristalizacion. Las nuevas funcionalidades son:

= Se agrega una barra de men(, la cual cuenta con un campo ea et g

posible elegir alguno de los cuatro idiomas disponibles.

= Se han modificando internamente el codigo de la simulapiéra
soportar distintos valores del parameRapidez , que varia la rapidez

con que crecen los radios de los nicleos.

= Con la intencion de disminuir el efecto de la discretinacén los
procesos, se agregan restricciones de frontera en el ceatorde los
ndcleos. Minimizando las consecuencia de que los nlcleagezcan
simultaneamente y ocupen un elemento que analiticamepértenezca
a otro nucleo. Esto requiere conocer con cuales nlucéetisrse contacto,
por lo que durante el mismo crecimiento se crea una listagdeloleos

Vecinos.

= Se da la funcionalidad de crear imagenes de la muestra espatie

virtual desde el principio de la simulacion. Sin embargon dalta
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conocimiento al respecto ya que estas imagenes se sobregoee

necesario que esto no pase.

Figura 4.8: Imagen de la sexta vefsi de la interfaz, donde se observa la nueva barra delmen

Version 7. La necesidad de generar continuamente grupos de simutacicon los
mismos parametros, motiva a agregar nueva funcionalidadregir aquellas

en las que se tienen fallas. Las nuevas caracteristicas son

= Se agrega funcionalidad para realizar un numero contirusimula-

ciones.

= Se guarda alguna informacion en archivos de salida con resmb

secuenciales.

= En lugar de agregar nuevas imagenes al espacio virtualtsaliaa y
remplaza el objeto que contiene toda la informacion dedsass; lo que
permite observar la evolucion del proceso en una vistangdsional

cada vez que un boton es presionado.

= Los textos de los botones en la barra de control se cambialcquus
relacionados y se agrega una descripcion breve sobre ianaqae
ejecutan para que aparezca cuando el puntero del ratonsphee el

boton.

Version 8. Con la intencion de mostrar que los nlcleos en tres dirapasiefectivamente
crecen de forma esférica, se agrega la funcionalidad delaar el espacio
virtual de manera automatica cada determinado tiempa. €tlar se hace uso

de variables temporales.
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Figura 4.9: Imagen de la octava ved de la interfaz.

4.1 Disdio de la herramienta

Como se describid con anterioridad, las caracteristidaacionalidad de la herramienta
han ido evolucionando desde principios de este proyecta Hagar a la version actual.
Es posible que en el futuro se le sigan agregando nuevos reiesre la herramienta. En

esta seccion se presenta el disefio que tiene actualnaenfigura 4.10.

El area de trabajo de la herramienta esta constituidoipoo partes principales:

mend,

barra de control,

panel de parametros,

barra de progreso,

campos de visualizacion.

En seguida se describen cada uno de ellos con mayor detalle.
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Barra de menu [enuntanguzse |

!Cnslaliza{mn
Barra de control e/0[B[0]
?’“me{ers Percentage of material that has been. | Barra de progreso
RD::;:';:]"""S L: Face | Cube | Histogram | Easic statistics
Dim X 400
DimY 400
oim z 100 Campos
Pe}nel de . — visuales: cortes

parametros speed o 2D y muestra en
Options: 3D
Show
O
[] Save Process

Figura 4.10: Campos que componen la interfaz.
Meni

En el menl aparece un seleccionador de idiomas. Los idiafisgsonibles estan
contenidos en el archidanguages.txt . Para agregar un nuevo idioma es necesario
agregar una nueva columna con la etiqueta, mensaje o tegteegqdesea agregar en el

idioma deseado y un renglon en el primer bloque de conteatatarchivo.

Barra de control

La barra de control esta compuesta de los siguientes yoiuacionalidad.

El botbnplayButton  con el cual se da inicio a un nUmero continuo de simulaciones

con los mismos parametros, solo si todos los parame&ossarios fueron introducidos y

estan en el formato correcto.

El boton pauseButton sirve para pausar una simulacibn que esta en proceso. Esto
permite observar con mayor detalle el desarrollo del paéssar alguna de las formas

de visualizacibn que se dispone. También permite tengempo necesario para tomar
instantaneas del proceso.

El boton stopButton  permite detener el conjunto de simulaciones que se estén
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realizando, lo cual puede ocurrir si el usuario se equivddat@ducir los parametros
al simulador y se percata de ello hasta que la simulaci@essproceso 6 simplemente

por que desea interrumpir el proceso.

El boton saveButton despliega una ventana que permite guardar una imagen en

formatopng con el nombre y directorio seleccionado.

El botbncubeButton  permite iniciar la visualizacion de la imagen tridimemsbde la

morfologia que esta siendo simulada.

El botbnhistogramButton permite crear una imagen en formgtog del tamaio de

nacleos y mostrarla en el panel destinado para ello.

Panel de paametros

Esta area contiene una lista desplegable, diversos cateptesto y diversas opciones. A
continuacion se listan todos los parametros que debesessrcionados 6 introducidos y

lo que representan.

1. Dimensi on. Representa la dimensionalidad del crecimierfista solamente
puede tomar uno de tres valores: unidimensional (1D), l@dsonal (2D) o

tridimensional (3D).

2. Repeticiones . Se refiere al nimero continuo de simulaciones que se aeatiz

todas ellas con los mismos valores de los parametros.
3. DimX. Es la magnitud del arreglo en la direccién
4. DimY. Es la magnitud del arreglo en la direccign

5. DimZ. Es la magnitud del arreglo en la direccién

Los parametro®imX, DimY y DimZ también pueden ser interpretados como el
namero de elementos en los que se discretiza la regiorsatirkcciones:, y y =z

respectivamente.
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6. Pasos. Es el nimero de pasos de tiempo entre la formacion de dokeos

consecutivos, sblo puede tomar valores enteros positivos

7. Rapidez . Es larapidez de crecimiento o nUmero de unidades que damlaadio
de un nlcleo a cada paso del tiempo, ésta es la misma paslosintcleos. En
el simulador, la rapidez de crecimiento sblo puede tomiarea mayores que cero
y menores o iguales a uno. Esto se debe a que con el recorndepoadades,
lo mas que se llega a cubrir con el tamafio de vecindad soneates que se
encuentran a una distancia de uno. Para soportar valores@esaje este paametro
seria necesario aumentar el tamafio de vecindad o aglic@cémiento unitario en
repetidas ocasiones para cada ndcleo, lo que no tienel@smtique es lo mismo
gue ya se esta haciendo, basta con definir cuantas pasosge &guivale a una

unidad de tiempo deseada.

Opciones:

8. Mostrar . Si se activa esta opcion también se activan los campopepumiten
elegir el nimero y la direccibn de un corte. También ptFngue se puedan
mostrar los cortes de la morfologia, durante y despuéslekrrollo del proceso

de cristalizacion.

9. GuardarProceso . Determina si la informacion caracteristica del dedtarel

proceso sera guardada en un archivo para un analisigiposte

Barra de progreso.

Es usada para mostrar el porcentaje de volumen que ha sstilizado hasta el momento

en la simulacion que se esta llevando a cabo.

Visualizacbn de cortes

Contiene dos cosas:
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1. Una imagen que representa el material visto desde un plano o corte de

visualizacion.

2. Un campo depciones donde se elige la direccion en la que se desea hacer el

corte, después se puede ver a través del material varlaqtofundidad a la que
esta hecho el corte. La profundidad varia entre cero ynteedsion del enrejado en

dicha direccion.

Visualizacbn de las morfolo@s en tres dimensiones

La visualizacion en tres dimensiones consta de un pandlgreese incluye un universo
virtual para observar la muestra y su evolucion cuando seistalizando el material. El
espacio virtual tiene la caracteristica que es posibleetarso del raton: rotar, acercar
y alejar la vista de la morfologia mientras se desarrollpreteso y después de haber
concluido. En el espacio virtual se localiza una fuenteuwmithacion para que sea posible

distinguir las diferentes caras de la muestra simulada.

4.2 Estructura de la herramienta

Ha sido desarrollada usando la perspectiva de programadéntada a objetos. Ademas
nos hemos valido del arreglo dinamisgvector>> para hacer un manejo sencillo de

la informacion en cuanto a las necesidades que se presentan

La herramienta consta de nueve archivos: ocho son archivogxtensibnjava y el
restante es un archivo de texto. Los ocho archijea  se organizan como sigue: cinco
son para elementos visuales que estan siempre visibleesyrara visualizar los mensajes
de error que se cree que pueden ocurrir cuando el usuaridanmay familiarizado con
la interfaz y el cual es compartido por toda la herramientasydos restantes contiene
el algoritmo que sirve para llevar a cabo el desarrollo dentaulacion. Por otro lado, el
archivo de texto es donde se encuentran las etiquetas y satapexto que apareceran en

todas las partes visuales de la herramienta.
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En la tabla 4.1 se presenta un diagrama de clases para catapreejor la estructura de
la herramienta. Un diagrama de clases es un diagrama quéranlassclases, atributos y

las relaciones entre ellos. Se utilizan durante el procesmdlisis y disefio del sistema.

A continuacion se describen cada una de las clasdavde

Interfaz. Esta clase contiene la ventana principal de la herramiéatalase esta com-
puesta por undarra de mef y unapestdia que contendra el panel de la clase
PanelCristalization. También contiene uarreglo bidimensionales decir un vec-
tor de vectores, donde cada elemento del arreglo es unaadderaracteres que
representa alguno de los siguientes datos: etiqueta, fpeshesarror, mensaje de
advertencia, titulo de algtn panel, titulo de algunagies informacion sobre la
funcionalidad de algln elemento, etcétera. Tambiétieoa las funcioneshange-
Language(y readLanguage()a primera, actualiza los campos antes mencionados,
pertenecientes a la claseerfaz, de acuerdo al idioma seleccionado ebdara de
meru y que a su vez llama a la funcion de la cl&@s@talization que hace lo mismo
en sus campos correspondientes, y la segunda, lee la irdfi@dmgue debe ir en el

arreglo bidimensional del archiv@anguages.txt

PanelCristalization. Esta compuesto de las siguientes partes y funciones:

1. Unpanel de controtompuesto por diversos botones, desde los que se pueden

controlar las simulaciones.

2. Unpanel de paametroscompuesto por una lista desplegable, diversos campos
de texto y algunas opciones. Con ellos se puede seleccadanénsion de la
simulacion, introducir las dimensiones del enrejado@hero de pasos entre
la formacion de un ndcleo al siguiente y la rapidez con qaeen los radios
de los nlcleos, elegir si la simulacion sera visible yesgaardaran los datos

mas representativos de la siguiente simulacion que s deabo.
3. Una barra de progreso.

4. Un conjunto de tres pestafas: la primera contiene el paria clasé?anelCut

y un conjunto deopciones de corteque sirven para elegir el corte que se
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mostrara por la clasPanelCut, la segunda contiene un panel en el que se
agrega el universo virtual generado por la claf&ualCube y la tercera,

contiene un panel obtenido de la cl@smelHistogram

5. La funcionnewCut()de esta clase llama a las funciones con el mismo nombre
de las clasePanelCuty Cristalization para pasarles los parametros obtenidos
de las opciones de corte y activar modo visual en ambas. E$tace siempre

y cuando ya se haya simulado el proceso al menos una vez.

6. LafuncionnextSimul(se encarga de crear una nueva simulacion con los datos
gue aparecen en el panel de parametros y comunica la Clasalization
con las clase®anelCuty VirtualCut por si es necesaria la visualizacion del
proceso. También habilita 6 desabilita botones paraméair las fallas del

sistema ocasionadas por un mal manejo o inexperiencia datias

7. La funcion hasFinishSimul()habilita o deshabilita botones cuando una
simulacion ha concluido. Sin embargo, el hecho de que umalacion haya

terminado no implica que no se puedan ver los cortes o la imageal.

8. Las funcionedtemStateChanged(), actionPerformeg(stateChanged(se
encargan de detectar cuando el usuario presiona alguns detones de la
barra de men(, elige la dimension de una simulacion, aetlalor de alguna
de las opciones del simulador 6 cambia la direccion o lupidad de corte.
En cualquiera de estos casos se determina el estado deiaigtee llevan a

cabo las acciones pertinentes.

PanelCut. Inicialmente esta clase contiene un panel vacio, perodwae llama la
funcion newCut() ésta recibe los parametros del corte sobre la morfalggie
se esta obteniendo o que acaba de obtenerse y entoncesnaealla funcion

paintComponent@ncargada de mostrar la imagen del corte en el panel.

Cuando se esta ejecutando una simulacion y la opcioralvesta activada en la
clasePanelCristalization, la funcibnpaintComponent(g¢s llamada a cada paso del

tiempo para que el corte que se visualiza sea actualizado.
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VirtualCube. Esta clase contiene un universo virtual que inicialmeoliets&éne un fondo

color blanco y un objeto vacio. También contiene las sigigs funciones.

1.

La funcion createQuadArray()se usa para crear un plano asociado con:
coordenadas de posicion, coordenadas de texturizadogermadas normales,
las primeras y las segundas coordenadas sirven para paodgaata textura o
imagen al plano en una posicion determinada, y las terganasque el plano
presenta mayor o menor intensidad de color, en relaciériacdireccion y

posicion de la fuente de luz.

La funcionrotateFace()se usa para rotar en el ejey 0 z un plano creado en
createQuadArray(para ubicarlo en la posicion del cubo que le corresponde.

Las caras son numeradas del uno al seis.

. La funcion createScene(usa las dos funciones anteriores y la funcion

getAppear()para crear las caras, anadirles la apariencia, la propidda
reaccionar a la fuente de luz y las rotaciones pertinentes graar el cubo

y agregarlo a la escena grafica del universo virtual.

La funcionpaintCube(yemplaza el cubo de la escena con la nueva imagen del

cubo ya actualizada.

La funcionsetupView(agrega funcionalidad para rotar el cubo en la escena,
asi como acercarlo y alejarlo con el uso del raton. Guaadpokicion y
traslacion del cubo en cuestion para que al remplazarla exctualizacion

éste no aparezca en otro lugar.

Cristalization. Desarrolla el proceso de cristalizacion y proporcion&iomes de control

para la simulacion, asi como funciones de acceso a los dapresentativos del

progreso actual de la simulacion y funciones de acceso dalws caracteristicos

de la morfologia. Esta clase implementa el usahilles de ejecuci on, que

en programacion es una caracteristica que permite acalarias operaciones a

la vez. En nuestro caso mientras una simulacion se llevd@, esta no absorbe

todos los recursos de la computadora, lo que permite que at@ones puedan

ser llevadas a cabo, por ejemplo, acciones como presionbot@dn para pausar,
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detener la simulacion 6 ejecutar algln otro proceso.ldsediene varios grupos de
funciones orientados a proporcionar diferentes aspetwmalador y se agrupan

como sigue.

Sobre el control de simulacion:

1. La funcionrun() es la encargada de comenzar una simulacion, la forma de
ejecutarla es con la funci@tart(), que es la funcion establecida para comenzar
cualquier hilo de ejecucion elava. Una vez iniciada o ejecutada, esta funcion
realiza tres acciones: primera, hace crecer los nicleasidl se lleva a cabo
en la funcibngrow(), segunda, cada determinado nimero de pasos de tiempo
genera un nuevo nlcleo, y tercera, descansa el procestewumd&do nimero
de tiempo, dado en milisegundos, mientras tanto permitesguealicen otras

tareas.

2. La funciongrow() es la encargada de agregar nuevos elementos del enrejado
a cada uno de los nlcleos a cada paso del tiempo, lo que dasacg® de
crecimiento. Es posible que sea la funcibn mas importdateimulador, el

esquema de su funcionamiento se describe en el algoritmdelpégina 38.
Sobre la generacion del histograma:

3. La funcionhistograma3D()se encargan de calcular las frecuencias de los

tamafos de los nlcleos, posteriormente llama a las foesifiiePlot() y
gnuplot()

4. La funcionfilePlot() se encarga de crear el architto.plot con las
instrucciones necesarias @muplot para graficar el histograma de tamafnos

de nicleos.

5. La funcibngnuplot()ejecuta el proceso exterrgnuplot histo.plot »
para generar el histograma. El proceso externo necesitédaduerramienta
Gnuplot esté instalado en la computadora, si no es asi, la graéicaen

generara.
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Sobre los cortes:

6. La funcibnnewCut()recibe los parametros cuando se elige un nuevo corte.
Crea una imagen en la que a cada pixel le asigna un color queteseniha
con los indices del enrejado y el color asociado al nUcigm ¢dentificador
es igual al indice. Como los nlcleos estan ordenados eector, el nlcleo
cuyo identificador es igual a un indi¢suele ser el ncleo en la posicibn 1

del vector de nlcleos.

7. LafuncionpaintCut()es llamada por la funciopaintComponent(de la clase
PanelCuty se encarga de dibujar la imagen del corte a cada paso d@diem

cuando se elige un nuevo corte, solo si la opcion visualasiva.

Sobre la visualizacion en el espacio virtual:

8. La funcibngetFace(yrecibe un valor entero entre uno y seis que corresponde
al nimero de cara y se encarga de proporcionar los datosadienagen a la
claseVirtualCut cada vez que se actualiza el espacio virtual. Para actualiza
el espacio virtual se usan variables temporales y no el rudeiteraciones
en el simulador para no saturar el sistema ya que cada @ardel simulador

puede tener diferente duracion.
Sobre |la salida de datos:

9. La funcion printVolume()se encarga de imprimir a archivo de salida tres
datos, por cada nucleo que se gener6 durante la simnjagsfos datos son:

identificador, tiempo de formacion, y tamafio o volumenrdeileo.

10. LafunciorprintimageToFile(yecibe el nombre y directorio donde sera guarda-
da la imagen del corte que es mostrada en ese momento endagedstvisu-
alizacion de cortes. Si la simulacion no tiene activado@dio visual entonces

despliega una ventana de mensajes.

Nucleus. Esta clase contiene atributos como tiempo de formacitluynven, frontera,

nlcleos vecinos, etcétera. También contiene las fuesiale acceso a todos estos
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atributos. A continuacion listamos cuales son estasdmes y qué hace cada una.

1. Las funcionegietCenterX()getCenterY(y getCenterZ() proporcionan a la
claseCristalization las posiciones del centro del ncleo en la direccipn y

z respectivamente.

2. Las funcién growVolume() aumenta en una unidad el volumen de un
nacleo, medido con el nUmero de elementos que tienendaterigual a
su identificador. Es llamada cada vez que a un elemento seigeaasl
identificador como indice del elemento, es decir, el volus®calcula durante

el desarrollo de la simulacion.

3. Las funcionegetVolume(y getRadius(devuelven el valor del volumen y el
radio del nlcleo respectivamente. El acceso al volumerada nicleo es lo

gue permite calcular el histograma de tamafos de nlcleos.

4. La funcibngrowRadius()Jaumenta el radio del nlcleo de acuerdo al valor
gue tenga la rapidez de crecimiento. esta funcion es llandaicamente si

el tamano de la frontera es distinto de cero.

5. La funcionisinRadius()determina si la distancia de un elemento del enrejado
al centro del nlcleo es menor que el radio, lo cual significa @ elemento

esta incluido en el radio del nlcleo.

6. La funcibngetBoundary(yegresa el vector que contiene todos los elementos

de la frontera en crecimiento del nlcleo.

7. LafuncionsetBoundary(jecibe el vector que contiene todos los elementos de

la frontera después del crecimiento del nlcleo en ehalfpaso de tiempo.

8. La funcionisinBoundary()es usada para determinar cuales de los elementos
gue estan en la frontera, seguiran en la frontera despei@sa unidad de

tiempo. Es Util cuando las velocidades de crecimiento semares que uno.

9. La funcibnsizeBoundary(directamente regresa el tamafo de la frontera,
sin embargo este también puede ser calculado obtenienffoniera con

getBoundary(y luego calcular el nUmero de elementos que contiene.
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10. La funciongetNeighbors(yegresa el vector que contiene todos los identifi-

cadores de los nlcleos vecinos de este nlicleo.

11. LafuncionsetNeighbor(yecibe el identificador de un nuevo nicleo con el que

se ha entrado en contacto.

12. La funcionisNeighbor()es usada para determinar si se ha detectado un nuevo

vecino o si solo es alguno de los que ya se tenian en cuenta.

4.3 Experimentadin

La experimentacion que se muestra en esta seccion traéstddiar varios aspectos

referentes al comportamiento del simulador.

= Posiblemente una de las formas mas comunes de evaluar pbtamiento de los
simuladores desarrollados para describir el proceso deauion térmica, consiste
en determinar el exponente de Avrami promedio que se obpana diversos

conjuntos de parametros.

= Otro de los datos interesantes que se obtienen de las siondaaes la cantidad
promedio de nlcleoss generados, nuevamente con los misomsntos de

parametros.

= Como hay herramientas que solo realizan simulacionembitkionales es impor-

tante reportar los resultados para el caso bidimensioralase tridimensional.

= Por ser discreto el simulador propuesto, sin duda es de terpma mostrar tiempos
de computo requeridos para los conjuntos de parametrpgeados, asi como su
relacion con los exponentes de Avrami y su relacion coniuebaro promedio de

nacleos generados.

= Finalmente, es importante comparar resultados ya sea deoria o con alguna

otra herramienta que simule el mismo proceso.



Capitulo 4. Herramienta computacional 72

Para cada conjunto de repeticiones de simulaciones consosas parametros es posible
obtener: la grafica de las isotermas de cristalizaciogrdéica de la isoterma promedio y
su variabilidad en cada paso de tiempo; y la grafica de Aveamiiada a la isotermay su
respectiva aproximacion lineal, de la cual se obtiene gbe&nte de Avrami. Todas estas
graficas se encuentran en el apéndice A, en esta secéhasmmmos referencia a ellas,
ya que estas aportan la validez a los resultados que aquésenpan, sin embargo, nos

enfocaremos mas en estudiar los aspectos descritos stalatiterior.

4.3.1 Experimentos y resultados: caso bidimensional

Como se menciono en la seccion 3.4, el tiempo de compqteera&lo para llevar a cabo
simulaciones bidimensionales, es apenas de unos seglodpg nos permite realizar

experimentacion que involucre multiples repeticionesidailaciones bidimensionales.

Parametros

Segln el comportamiento observado durante la implemiéntagel simulador, a
mayores valores del parametPasos se obtiene menor nUmero de nicleos y a menor
valor del parametrdRapidez aumenta el nimero de nicleos obtenidos. Por ello se
considero realizar conjuntos de simulaciones con loarpatfos mostrados en la tabla

4.2.

Se realizaronl00 repeticiones para cada conjunto de parametros. Dando tah to
de 7000 simulaciones. Se obtuvieron cinco diferentes graficaxiadas con cada
conjunto de simulaciones, como las mostradas en la figua 8ih embargo, como se

menciond anteriormente éstas se presentan en el apéndic

Resultados

En la tabla 4.3 se presentan los exponentes promedio paaoafinto de simulaciones,

referentes a las parametros de la tabla 4.2. De dichosegaser deduce que los valores
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Figura 4.11: (a) Isotermas de cristalizain, (b) media y desvia@h esndar de las isotermas de
cristalizacibn, (c) suma de los tarfias de las fronteras crecientes, (d) media y destiaesndar
de la suma de tanfims de las fronteras y de la mitad de las mismas. Los famae las fronteras

se miden como la propoi@h de elementos de la muestra que pertenecen a la frontera.

mas cercanos a tres, se obtienen con menores valores delgiesPasos . Esto se debe

a que estos valores son los que generan morfologias conyor mamero de nlcleos.

En cuanto a la cantidad de nlcleos generados, en la tablsedpiesenta el nimero

promedio de nlcleos generados para cada conjunto de @aoBmSe destaca que
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Tabla 4.2: Conjunto de paimetros para la experimentdxi bidimensional. La primer fila son
aquellos que se mantienen fijos y los graetrosPasos y Rapidez toman varios valores

formando las 70 duplas mostradas en la parte inferior deaech

\ Parametros caso bidimensional \

Dimensi on=2D, Repeticiones =100,DimX=500,DimY=500,Dimz=1
Rapidez
Pasos , Rapidez 10 | 09 | 08 | 07 | o6 [ 05 | 04 | 03 | 02 | o1
1 110 | 1,09 | 1,08 | 1,07 | 106 | 1,05 | 1,04 | 103 | 102 | 1,01
P 2 210 | 209 | 208 | 207 | 206 | 205 | 204 | 203 | 202 | 201
a 3 310 | 309 | 308/ 307 | 306 | 305 | 304 | 303/ 302/ 301
s 5 510 | 509 | 508 | 507 | 506 | 505 | 504 | 503 | 502 | 50.1
0 10 10,1.0 | 10,0.9 | 10,08 | 10,07 10,06 | 10,05| 10,0.4 | 10,03 | 10,0.2 | 10,0.1
s 15 15,10 | 15,0.9 | 150.8| 15,0.7 | 150.6 | 1505 | 1504 | 150.3| 1502 15,0.1
20 20,1.0 | 20,09 | 20,08 20,0.7 | 20,0.6 | 20,0.5| 20,04 | 20,03 | 20,02 20,0.1

Tabla 4.3: Exponente de Avrami calculado para el promedio de los gratiosristalizachn de

100 repeticiones para los pametros de la tabla 4.2.

| Exponentes de Avrami |

Rapidez

n 10 | o9 | o8 | o7 | o6 | o5 | 04 | 03 | 02 | o1
P | 1 || 3.02054| 3.02264 | 2.99513| 3.0273 | 3.01847| 3.00056 | 3.03206 | 3.04281| 3.08029 | 3.09426
2 || 2.95004| 2.9207 | 2.89748| 2.9859 | 2.97083| 2.97138| 2.98801 | 3.00681| 3.048 | 3.0865

A 73 || 289500 | 2.68749 | 2.89420 | 2.92935 | 2.89493 | 2.93745 | 2.94429| 2.9762 | 3.03646 | 3.04416
s | 5 || 283984 | 2.80644| 2.8333 | 2.8444 | 2.87686 | 2.86766 | 2.94459 | 2.94763| 2.98004| 3.02177
10 || 2.66718 | 2.70825| 2.72213| 2.77993 | 2.75223 | 2.81300 | 2.82878 | 2.86848| 2.9119 | 2.83984

O 715 [ 262734 | 2.63749 | 263986 | 2.63466 | 2.6374 | 2.73944 | 2.76007 | 2.78212 | 2.85564 | 2.95145
s | 20| 254174 | 25816 | 2.61539 | 2.64046 | 2.65653 | 2.68835 | 2.75753| 2.77125| 2.82512| 2.92085

mientras menor sea el numero de pasos de tiempo entre gémeda nlcleos y menor

sea la rapidez de crecimiento, se obtiene mayor cantidadaeas.

Al graficar el exponente de Avrami en funcion del nUmeroypedio de nlcleos generados,
con los datos de las tablas 4.3 y 4.4, se observa que no imptamtéo los valores
especificos de los parametr@asos y Rapidez , sino el nUmero promedio de nlcleos

gue cada configuracion genera.

Por otro lado, se grafico el tiempo de computo en funcidnalemero promedio de nlcleos

generados por simulacion para cada conjunto de parasn&embservo que si el nimero
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Tabla 4.4: Numero promedio de(rtleos, calculado por regresn lineal de las gaficas de Avrami

gue se encuentran en el@mdice A, obtenidas con los fganetros de la tabla 4.2.

| NUmero de ndcleos |

Nucleos Rapidez

generados|| 1.0 | 0.9 | 08 ] 07| 06| 05] 04 ] 03] 02] 01

P | 1| 97| 104|113 | 123 | 138 | 155 | 180 | 219 | 284 | 453
2| 61| 66| 73| 78| 8 | 99 | 114 | 138 | 181 | 286

& 5[4 [ 51| 55| 60| 66 | 74 | 88 | 106 | 139 | 220

s | 53] 3|30 ] 43| 48|54 62]75] 99157

o | f0fl 2] 2|25 |27 ] 304 40]as]o62] o

15 16 17 19 21 23 26 30 37 48 76
S 20 13 14 15 17 19 21 24 30 39 62
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291 ya |
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Figura 4.12: Exponente de Avrami en fubdc del rimero promedio de (rcleos gener-
ados. Paametros: Dimensi on=2D, Repeticiones =100, DimX=DimY=500, DimZ=1,

1.0>Rapidez > 0.1, 1I<Pasos <20.

de nlcleos a ser generados es mayor que cien, siempre asreecomendable tomar
Pasos=1 Yy buscar adecuadamente un valor del parametnyadez , con ayuda de la
figura 4.12, ya que asi se minimiza el tiempo de computoenédjo, proporciona un valor

cercano al nimero de nlcleos que se requiere.



Capitulo 4. Herramienta computacional 76

min se
[100 Slm] [§iﬁ%
10 B 6 T T T T T
Pasos=1 —
9r Pasos = 2
S r Pasos =3 - 1
o 8 r i Pasos =5
= L H Pasos = 10
= ! 4 Pasos =15 T
\% 6 # ) Pasos = 20
) 5+ 3 .
o
S af
§ 3l 2 1
|_
2 r 1 |
1 L
O L o Il Il Il Il Il
0 100 200 300 400 500

NOmero de nlcleos

Figura 4.13: Tiempo de émputo de una simula@mh en funddn del rimero promedio de
nicleos generados. Pametros de cada @fica: Dimensi on=2D, Repeticiones =100,

DimX=DimY=500,DimZ=1, 1.0>Rapidez > 0.1.

Enla grafica de la figura 4.14 se muestra el exponente de Aerafuncion del tiempo de
coOmputo y se observa que los valores mas cercanos tresolasrpiona mas rapidamente
el parametrstep=1 , ya que como se dijo anteriormente, este es el valor que piopa

mayor cantidad de nlcleos generados.

4.3.2 Experimentos y resultados: caso tridimensional

Parametros

Para el caso tridimensional, se esperaba encontrar mssiltequivalentes al caso
bidimensional. Por lo que se considerd importante realgenulaciones con los
parametros que dieron resultados interesantes en el aiswehsional. Ademas de que

el tiempo de computo en el caso tridimensional es un posogrende, por lo que solo se
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Figura 4.14: Exponente de Avrami en fuci del tiempo de@mputo. Paimetros de cada gfica:
Dimensi on=2D, Repeticiones =100,DimX=DimY=500,DimZ=1, 1.0>Rapidez > 0.1.
presenta simulacion sobre unas pocas variaciones dehpfitoRapidez .

Tabla 4.5: Conjunto de paiimetros para la experimentdxei tridimensional. La primer fila son los

parametros fijos y laapidez  varia como los datos en la fila inferior.

Parametros caso tridimensional

Dimensi on=3D, Repeticiones =100,DimX=500,
DimY=500,DimZ=500,Pasos =1

Rapidez
1.0/0.8|05|0.2 0.05

Resultados

Al graficar el exponente de Avrami en funcion del nUmeroypedio de nlcleos generados,
se observa que los exponentes de Avrami alin estan un pgadad del valor cuatro que

propone la teoria de Avrami, a pesar de haber obtenido deré&00 nicleos.
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Figura 4.15: Exponente de Avrami en fubdci del rumero promedio de (tleos gen-
erados en el caso tridimensional. Ranetros: Dimensi on=3D, Repeticiones =50,

DimX=DimY=DimZ=500, Pasos =1, 1.0>Rapidez > 0.05.

Para conocer que tanto se acerca el exponente de Avramiocalowdtro en funcion del
tiempo de computo que se invierta en su obtencion, en laafigul6 se grafico esta
relacion. Pudo observarse que mientras mas cercano seaduiitener el exponente
de Avrami al valor cuatro, se incrementara considerabiéenel tiempo el tiempo de

computo.

Por otro lado, se grafico el tiempo de computo en funcidnaleero promedio de nlcleos
generados por simulacion. Con los pocos datos generaddifi@spredecir que tanto
crece el tiempo en funcibn de numero de nucleos gener&iosembargo, se obtuvo una

aproximacion cuadratica, la cual se muestra en la misiadecgr ver figura 4.17.

4.3.3 Comparando resultados

Se comparan los resultados obtenidos en el caso bidimahson algunos de los

resultados que obtiene en su tesis doctoral Cantl [6].
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Figura 4.16: Exponente de Avrami en fubdc del tiempo de a@mputo. Paamet-
ros: Dimensi on=3D, Repeticiones =100, DimX=DimY=DimZ=500, Pasos =1,
1.0>Rapidez > 0.05.

Se comparo la grafica obtenida en la tesis doctoral de Ganpag 60] contra la grafica
obtenida por el simulador propuesto, donde ambas muedtexpenente de Avrami en
funcion del nimero promedio generados, se observa quedous es menor que 50
el exponente obtenido aqui se encuentra entre los dosesatpre obtiene, lo cual es
comprensible ya que los obtiene para los mismos datos selaspndo dos diferentes

criterios para calcularlos.

También destaca que reporta a lo mas 100 nlcleos geseragmtras que aqui se reporta
un conjunto mas variado de nlcleos generados, que vare désthasta 450 nlcleos

generados.

Otra observacion es que el simulador propuesto obtienenexjies de Avrami mas

cercanos al valor tres cuando el nUmero de nlcleos esia@damente mayor que 80.
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Figura 4.17: Tiempo de émputo de una simulamn en funddn del timero promedio delrtleos
- . : . se min hrs
generados para el caso tridimensional, donde en elyelgs unldades[gﬁ]], [Efn] y [m]
indican el tiempo medido en segundos y en minutos que tardasimmulacon y el tiempo en
horas que tardan en llevarse a cabo cincuenta simulacioRasametros: Dimensi on=3D,

Repeticiones =50, DimX=DimY=DimZ=500, Pasos =1, 1.0>Rapidez > 0.05.
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Figura 4.18: Exponentes de Avrami en fuanidel rumero promedio delrtleos generados para
el calculo de apreciadin visual [6], calculo con el uso dé&a derivada [6}y el calculo hecho en este

trabajo.



Cagtulo 5

Conclusiones generales

En el presente trabajo de tesis se desarrolld un simulagqgrdceso de cristalizacion
isotérmica basado en el uso de parametros cinéticosam§o, el cual se implementb en
una interfaz grafica que ayuda a comprender el proceso y dgomvalidez a los

resultados presentados.

5.1 Contribuciones

Se contribuye con lenetodologg, diséio e implementad@n de algoritmosle crecimiento
de nlcleos en un enrejado tridimensional para la obtaragbun simulador del proceso
de cristalizacion isotérmica de materiales en el casticp#ar de nucleacion térmicay en

el que los ndcleos crecen con la misma rapidez en todaitines.

Se contribuye con usimuladorque facilita comprender la evolucién estructural de un
material al pasar del estado amorfo al estado cristalinoJ@gue incluso puede ser
usado como material didactico. También facilita realip@diciones sobre las estructuras
obtenidas y a su vez estas mediciones podran ayudar en lendeteion de las
posibles propiedades de un material. Tipicamente lasaiedis pretenden determinar
las distribuciones de tamafos de grano, aproximar elsangerficial de cada grano en la
estructura, graficar las curvas del grado de cristalizac@lcular el exponente de Avrami,
etcétera. El simulador proporciona un avance en el corientmde la posible manera en

gue se forman los cristal en metales y ceramicos.

82
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Por otro lado, también se contribuye con unresramienta computacionainplementada

desde el punto de vista de la programacion orientada aosbjelna herramienta que
permite visualizar cortes en distintas direcciones y prdidades del material simulado,
permite visualizar una imagen tridimensional del matesiiulado en un espacio virtual
tridimensional durante el transcurso y terminacion de sinaulacion. La herramienta
podra ser utilizada en los diversos sistemas operativasd®&indows, Unix/Linux

y Mac OS, por haber sido implementada en el lengudgra que es un lenguaje

multiplataforma.

5.2 Conclusiones

El simulador desarrollado reduce el tiempo de computo erbtancion de estructuras
policristalinas bidimensionales comparado con su vaersafalitica presentado por

Gonzaélez et al. [15].

El simulador representa de forma acertada el proceso dali@@sion bidimensional
por haber sido disefiado para cumplir las caracteristiedas fronteras en los procesos
de nucleacibn térmica con crecimiento equiaxial de exgly rapidez de crecimiento
constante y verificado por la forma caracteristi8a de las graficas de los grados de
cristalizacion de las simulaciones realizadas y por lafaas de Avrami de las mismas,
tal como lo describen las teorias y experimentacion sohistalizacion isotérmica en

ciencia de materiales [2, 20, 30].

La visualizacion de cortes sobre el material ayud6 en lpmaey verificacion de los

algoritmos utilizados en el simulador, asi como en la ealide las estructuras, el calculo
de el grado de cristalizacion y los histogramas de tamdaasicleos obtenidos, lo cual
nos permite dar la importancia debida a la visualizaciofodg@rocesos en el desarrollo

de un modelo de simulacion.
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5.3 Trabajo a futuro

De este trabajo de investigacion se desprenden diversagnes que pueden tomarse

como trabajo futuro. A continuacion presentamos algueaslds.

Incorporar otros tipos de nucleacion y otros tipos de anemito brindando la visual-

izacidbn que ya existe hasta el momento en la interfaz.

Con las relaciones que existen entre los parametros emieas y los parametros
cinéticos, desarrollar una version de la interfaz cuyaametros de entradas sean las
condiciones termodinamicas a las que se encuentra sujgtaterial para calcular con
esas relaciones los parametros cinéticos y asi podeerzan a simular materiales con

condiciones reales.

Desarrollar nuevas versiones en las que la region dondieveeal cabo la simulacion sean

regiones de formas variadas como cilindros, esferasestcé

Usar las estructuras granulares obtenidas como datosrdd@ude “software” especializa-
do en el analisis del comportamiento de las estructurasdmegrsos pruebas de esfuerzo,
torsion, estiramiento, flexibilidad, corrosion, et@t De esta forma no solo se obtendran
materiales con las propiedades requeridas, sino queearabiSabra como las afectan las

condiciones mecanicas 0 tratamientos ambientales aiasan expuestas.

Comparar de forma mas precisa los resultados obtenidostdesienulador con otros

simuladores bidimensionales. Encontrar la forma de coanpas estructuras obtenidas
agui con las estructuras de los materiales reales comou®®lgtienen Ludwig et al.

[22, 23].
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Apéndice A

Graficas

En este apéndice se presentan las graficas de los isotdemasstalizacion, isoterma
promedio y su desviaciobn estandar, en cuarenta valorésrdpd entre el inicio y fin de
la cristalizacion, asi como, la grafica de avrami para ksres promedio a cada pada
paso del tiempo. Cada grafica obtenida con los datos de fi@esiiones para algunos de
los parametros presentados en la tabla 4.2. También senpam graficas que, se piensa,
pueden ser usadas para estimar una cota para el error dhcalogrado de cristalizacion
a cada paso del tiempo. El error de calculo en el grado delizecion es generado por
la discretizacion del espacio, ya que éste se calcula ¢asiema de elementos discretos

asignados a los nlcleos.

En las figuras A.1 y A.2, se puede observar la forma ti@en la gran mayoria de
ellas. Asi mismo, se observa el mismo comportamiento egriaécas de las isotermas

promedio, mostradas en las figuras A.3y A.4

89
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Figura A.1: Gréaficas de los isotermas de cristalizaoi para diversos conjuntos de @anetros.

Parte I.



Apéndice A. Graficas 91

1 1 *v—vjaw——; 1
0.8 0.8 0.8
0.6 0.6 fg 0.6
(1) 0.4 Step =10 (t) 0.4 /if‘ Step =10 (t) 0.4 Step =10
0.2 ! Speed=0.4 0.2 / Speed=0.2 0.2 Speed=0.1
0 L 0 / 0
0 100 200 300 400 500 600 0 200 400 600 800 0 250 500 750 1000 1250
t t t
1 1 - 1
0.8 0.8 0.8
0.6 0.6 0.6
(1) 0.4 Step =15 (t) 0.4 Step =15 (t) 0.4 Step =15
0.2 y Speed=1.0 0.2 Speed=0.8 0.2 Speed=0.6
i
o b=t [ 0
0 50 100 150 200 250 300 350 0 100 200 300 400 0 100 200 300 400 500
t t t
1 > 1 1
038 / 08 08
//
0.6 /’,';7? 0.6 0.6
(1) 0.4 4 Step =15 (t) 0.4 Step =15 (t) 0.4 Step =15
0.2 Speed=0.4 0.2 Speed=0.2 0.2 Speed=0.1
0 0 0
0 100 200 300 400 500 600 0 200 400 600 800 1000 0 400 800 1200 1600
t t t
1 1 1
0.8 0.8 0.8
0.6 0.6 0.6
o) 0.4 Step =20 () 0.4 o) 0.4 Step =20
0.2 Speed=1.0 0.2 Speed=0.8 0.2 Speed=0.6
0 —= 0 0
0 50 100 150 200 250 300 350 0 100 200 300 400 0 100 200 300 400 500
t t t
1 1
p
08 0.8 /
0.6 0.6
§ Step =20 (t) 0.4 Step =20 (t) 0.4 ’ Step =20
F:
0.2 is;;i" Speed=0.4 0.2 Speed=0.2 0.2 Speed=0.1
ml‘l
0 0 0
0 100 200 300 400 500 600 700 0 200 400 600 800 1000 1200 0 400 800 1200 1600
t t t
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Figura A.3: Isoterma promedio y desvidri estandar de los datos para diferentes conjuntos de

parametros. Parte I.
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parametros. Parte II.
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Figura A.5: Graficas de Avrami para los promedios de los grados de cristaifin a cada paso

del tiempo y su regre8n lineal. Parte 1.
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Figura A.6: Graficas de Avrami para los promedios de los grados de cristeifin a cada paso

del tiempo y su regresn lineal. Parte II.
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Figura A.7: Morfologias ipicas obtenidas por el simulador con algunos valores d@&ametros
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