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Resumen

Los programas Thermo-Calc y Dictra se utilizaron
para diseflar el tratamiento térmico de
homogeneizacion de un acero inoxidable
martensitico AISI 420 en estado de colada. Los
resultados de simulacién indicaron que la
temperatura adecuada es 1040°C por un tiempo de
4x10* s. Asi mismo, con el mdédulo Scheil se
obtuvieron las fases presentes de no equilibrio que se
formaron durante la solidificacion para este acero, a
+ dos tipos de carburos. Lo anterior confirmé lo
observado por microscopia Optica y microscopia
electronica de barrido para las muestras de colada.
También se verificO experimentalmente que el
tratamiento de homogeneizacion destruyd la
estructura de colada del acero, uniformizando la
composicién quimica y dureza del material.

Aceros, Homogeneizacion, Thermo-Calc.

Abstract

Thermo-Calc and Dictra softwares were used to
design the homogenizing heat treatment of the as-
cast martensitic stainless steel AISI 420. Simulation
results indicated that the suitable homogenizing
temperature and time were 1040°C and 4x10* s,
respectively. Likewise, the no equilibrium phases,
ferrite and two carbides, of the as-cast steel were
determined using the Scheil module of Thermo-Calc
which was confirmed experimentally with the SEM
observation of the as-cat steel. The observation of
homogenized steel also verified that the as-cat
microstructure was destroyed obtaining a uniform
chemical composition and hardness of material.

Steels; Homogenizing, Thermo-Calc.
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Introduccion

Los aceros inoxidables martensiticos son
aleaciones que contienen elementos aleantes
como cromo, carbono, molibdeno y manganeso,
los que les confieren propiedades mecanicas
especificas de acuerdo al contenido de los
mismos mejorando su desempefio dependiendo
de la aplicacion para la cual fueron fabricados.
Estas aleaciones se utilizan ampliamente en la
industria automotriz y metal-mecanica.

Este acero se obtiene por procesos de
fusion y vaciado, la microestructura que se
obtiene de colada es dendritica y presenta
microsegregacion. Por lo que tienen propiedades
mecéanicas no homogéneas provocando la
disminucion de las mismas.

Por lo tanto es necesario realizar un
tratamiento  térmico de  recocido  de
homogeneizaciébn  para  uniformizar la
microestructura, mejorando las propiedades
mecanicas y preparar el material para
tratamientos térmicos posteriores. Para el disefio
del tratamiento térmico se utilizan diagramas de
equilibrio los cuales hoy en dia pueden
calcularse por medio de software de simulacion
para disminuir el costo y tiempo de
experimentacion.

Thermo-Calc y Dictra son dos de los
programas que hoy en dia se utilizan para la
simulacion de diagramas de fase binarios,
ternarios y para sistemas de multicomponentes
asi como para determinar el tiempo de
tratamiento térmico en una aleacion.

Por lo anterior, el objetivo principal de
este trabajo es estudiar el acero AISI 420 en
estado de colada y después de un recocido de
homogeneizacion, mediante la simulacion
numérica, usando los programas de simulacion
Thermo-Calc y Dictra.
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Asi como en forma experimental
mediante la caracterizacion microestructural y
mecénica de los aceros homogeneizados para
obtener aceros con mejores propiedades
mecénicas.

Métologia Numérica

Thermo-Calc es un software flexible para todos
los tipos de célculos de propiedades
termodindmicas, incorpora una interfaz de linea
de comandos (Console Mode) asi como un
interfaz grafica moderna (Graphical Mode),
donde se puede escoger libremente el modo de
operacion que sea el mas apropiado para lo que
se desea realizar.

Existen modulos especiales para calculos
especificos, como la simulacién de Scheil-
Gulliver para la solidificacion de aleaciones,
calculos de diagramas de Pourbaix, etc.

Los calculos de Thermo-Calc estan
basados en una base de datos termodinamica de
alta calidad desarrollada por evaluaciones
criticas y sistematicas de diversos datos
experimentales y de informacion tedrica.

El programa Thermo-Calc consta de una
serie de modulos especiales y sub-modulos. Una
interfaz de programacién utiliza una rutina
estructurada que estd vinculada con varios
modulos especiales para la inicializacion del
sistema, definiciones del sistema,
manipulaciones de datos, realizacion de célculos
y tratamiento de resultados; y a traves de una
interfaz de programacion una puede construir
otros moddulos especiales (los cuales son
similares a los existentes en los modulos
especiales) para cierto tipo de
calculos/simulaciones.
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El mdédulo TDB permite seleccionar la
base de datos correcta y la definicion de un
sistema quimico y lee de la base de datos al area
de datos global. EI modulo GES permite acceder
a los modelos de forma interactiva y escribir o
modificar datos. EI mddulo POLY permite
establecer las condiciones de presion-
temperatura-composicion y realizar el calculo de
diagramas equilibrio y de fase. El modulo POST
puede calcular varios diagramas de equilibrio y
diagramas de propiedades que resultan de
calculos de equilibrio. EI médulo TAB permite
la tabulacion de propiedades termoquimicas para
substancias o reacciones quimicas bajo ciertas
condiciones.

El mddulo PARROT puede ajustar
parametros termodindmicos disponibles de los
datos experimentales. EI moddulo ED-EXP
puede ayudar a editar puntos de datos
experimentales con el fin de hacer una
optimizacion de confianza. EI médulo SYS se
usa para interacciones con varios sistemas de
operacion y para la creacion y ejecucion de
archivos macro.

La figura 1 muestra la forma en que los
maodulos estan interconectados y como trabajan

entre si.
TC
Base de Datos

Datos de
Literatura

TDB TAB
Bases de Datos 2 Fases/Reacciones

[><]

TOB n POLY
/ Madelos Célculos de

Equilibria

BIN, TERN, POT, SCHEIL, POURBAIX, REACTOR, etc

Figura 1 Interaccion de los modulos de Thermo-Calc para
el desarrollo de las simulaciones.

’
Ea

Datos
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DICTRA que por sus siglas en ingles
significa DIffusion Controlled
TRAnNsformations es un software Gnico para la
simulacion de transformaciones controladas por
difusion en aleaciones de multicomponentes. El
programa DICTRA se basa en una solucion
numeérica de las ecuaciones de difusion para
multicomponentes.

En el desarrollo de DICTRA, se ha
puesto énfasis en vincular los métodos
fundamentales a los datos termodindmicos y
cinéticos evaluados criticamente, permitiendo
que se lleven a cabo simulaciones en
condiciones reales en aleaciones de importancia.

Las simulaciones son en una dimension y
pueden utilizarse tres geometrias diferentes,
cilindrica, esférica y plana. La geometria
cilindrica puede utilizarse por ejemplo para la
modelacién de difusion a través de la pared de
un tubo, asi como en la disolucion de
precipitados en forma circular.

Algunos ejemplos de las aplicaciones del
programa DICTRA es en la homogeneizacion de
aleaciones, carbonizacion y descarburizacion de
aceros, nitrocarburizacion de aceros,
microsegregacion durante la solidificacion,
engrosamiento de precipitados, etc. Como se
puede observar en la figura 2 DICTRA esta
interconectado con Thermo-Calc, el cual realiza
todos los calculos termodinamicos necesarios.
La simulacion de difusion estd basada en la
evaluacion de datos cinéticos y termodinamicos,
los cuales han sido almacenados en una base de
datos.

DICTRA utiliza datos termodindmicos
como la energia libre de Gibbs que obtiene del
Thermo-Calc y una base de datos de movilidad
y difusividad para resolver la ecuacion de la
primera ley de Fick, pero es necesario establecer
condiciones de frontera externa e interna.
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Resuelve las ecuaciones de Condiciones de frontera

difusién de las Leyes de Fick (interna y externa)
n-l 5(:_
J==YD —
k ng ki oz
a%G
e . D -an o
Difusividad kj a2
')
a*c Energia libre d
- o gia libre de
Movilidad ac2 = Gibbs
Cinéticos € Termodinamicos
Base de datos

Figura 2 Procedimiento basico que lleva a cabo DICTRA
para realizar los célculos de difusion.

Una de las ventajas del programa
DICTRA es que maneja coeficientes de difusion
para multicomponentes, por lo tanto se usa la
ecuacién de Onsager, Ec. (1) en la cual podemos
hacer la difusion para sistemas de
multicomponentes. Onsager porstulé que cada
flujo termodinamico se relaciona linealmente
con toda fuerza termodinamica, por lo tanto, en
la direccion z para un sistema isobarico
isotérmico tenemos:

n
op;
= — ro 1),
Jk le‘kl Ep 1)
=
Wi = potencial quimico para varias

especies y se puede suponer que son funciones
unicas de la composicion. Ejemplo: pi =f (cy, C2,
Cs,.. .Cn)

Ly; = factor de proporcionalidad el cual
depende de la movilidad de las especies
individuales.
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Generalmente, es mas conveniente
expresar los flujos en funcién de gradientes de
concentracion en lugar de gradientes de
potencial quimico, para que DICTRA
posteriormente convierta las difusividades en
movilidades atdmicas almacenando estos datos
en el programa y realizar los célculos de
simulacion para multicomponentes.

n
. OU;
Dyj = — ZLki a_cl 2).
i=1 J
o

Los valores de con cantidades

c.
J

puramente termodindmicas, algunas veces se

refieren a factores termodinamicos.

La razén para almacenar las movilidades
individuales en la base de datos, en lugar de los
coeficientes de interdifusion es que en un
sistema de n- componentes, hay n-1 movilidades
y (n-1)? coeficientes de interdifusion.

Por lo tanto, para sistemas con mas de
dos componentes, hay menos movilidades que
difusividades que necesitan ser almacenadas. El
coeficiente de interdifusion siempre puede
calcularse de las movilidades si se conocen los
elementos termodinamicos.

Ly,
n
_ 3,
= Z(&'k — ¢ Vi) CiVva M;
i=1

donde 6;, es delta Kronecker; por
ejemplo, §;,= 1 cuando j=k y de otra manera
6ix= 0. Los términos ¢, y c; son las cantidades
de i y k por unidad de volumen, V; es el volumen
molar parcial del elemento i, y y,,, €s la fraccion
de sitios vacantes en la red en la subred donde i
se disuelve. El termino M; es la movilidad de i
cuando i es intersticial y la movilidad dividida
por Yva CUANMO [ se disuelve
substitucionalmente. VVer apéndice A.
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Las bases de datos termodindmicos son
las mismas que se usan en el programa
Thermo-Calc. Las bases de datos de movilidad
se crean a través de un procedimiento de
evaluacion similar al de las bases de datos
termodinamicos. Los datos experimentales se
obtienen y seleccionan de la literatura.

DICTRA contiene un modulo para la
optimizacion de informacion de movilidad,
PARROT. Este moédulo permite al usuario
ampliar las bases de datos de movilidad
existentes, asi como crear sus propias bases de
datos.

DICTRA se divide en 4 mdédulos:

- Solucién de ecuaciones de
difusion

- Célculo del
termodinamico

- Solucién de ecuaciones de
balance-flujo

- Desplazamiento de las posiciones
de la fase de la interfaz y el ajuste de los
puntos del mallado.

equilibrio

Ademas hay un post procesador que
permite al usuario graficar y obtener los datos de
los célculos de la simulacion, por ejemplo
perfiles de concentracion, tamafios de particula
en funcién del tiempo, y también un modulo de
base de datos para el manejo de datos cinéticos
y termodinamicos.

Metodologia Experimental

Las piezas de estudio son unas pinzas de punta
de electricista de un acero inoxidable AISI 420
en estado de colada, las muestras se cortaron y
montaron para su preparacion metalografica. La
composicién quimica consiste de 0.32 %C,
13.41 % Cr, 0.81 % Mn, 0.63 % Si, 0.17 % Mo
y 0.36 %NIi.
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El acero se desbasté con papel abrasivo
de carburo de silicio hasta el grado 1500 y
posteriormente se pulié con alimina de 0.05
micras y finalmente se atacd con con el reactivo
Villela. Se tomaron fotografias por microscopia
Optica y microscopia electronica de barrido en
estado de colada y después del tratamiento
térmico, asi mismo, se realizd la prueba de
dureza.

Resultados y Discusion

Para el acero AISI 420 en la figura 3 (a) se
presenta el diagrama de Scheil, temperatura vs.
fraccion mol del sélido formado, calculado con
el programa de simulacion Thermo-Calc. La
primera fase que solidifica es la ferrita, BCC_A2
y después se forman dos tipos de carburo de
cromo, M7C3 y y el FCCA1#1. Lo anterior se
comprobd con micrografias obtenidas por la
técnica de microscopia electrénica de barrido las
cuales se presentan en la figura 3 (b), donde se
confirma la presencia de la matriz ferritica y una
gran cantidad de carburos. La mezcla de fases
provoca la disminucion en las propiedades
mecanicas de este componente.

(b)
Figura 3 (a) Diagrama de Scheil y (b) microestructura
obtenida por microscopia electrénica de barrido para el
acero AISI 420.
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Figura 4 Diagrama de microsegregacion del cromo para
el acero AISI 420.

En la figura 4 se observa el diagrama de
microsegregacion del elemento cromo y se
aprecia como es la distribucién del cromo en la
ferrita, la primer ferrita que se forma tiene un
porcentaje de cromo de aproximadamente 13%
aproximadamente y conforme aumenta la
solidificacion el contenido de cromo en ferrita
aumenta hasta llegar a la region interdendritica
en donde el contenido es de 18%
aproximadamente.
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5um

Figura 5 (a) Diagrama pseudobinario Fe-C y (b)
microestructura de | acero AlISI 420 homogeneizado.

En la figura 5(a) se presenta el diagrama
de equilibrio pseudobinario calculado para el
acero AISI 420. De acuerdo al porcentaje de
carbono de este acero que es de 0.32%, se
observa que la temperatura adecuada para
realizar el tratamiento térmico es de 1040°C ya
que a esa temperatura se tiene una completa
austenizacion. Esto  concuerda con la
temperatura reportada en la literatura para este
acero. Las fases presentes. En equilibrio que se
forman después del tratamiento de recocido son
ferrita y carburos M23Ce.

Esto se confirm6 con las micrografias
obtenidas con la técnica de microscopia
electronica de barrido, figura 5 (b), donde se
aprecia la formacion de agujas de bainita asi
como la presencia de carburos en los limites de
grano. Es importante sefialar que estos
diagramas pseudobinarios calculados con
Thermo-Calc representan una forma confiable
para determinar la temperatura de tratamiento
térmico en aleaciones con multicomponentes.
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En la figura 6 (a) se aprecian las
condiciones iniciales para la simulacion del
acero AlSI1 420, se establecieron zonas pobres en
cromo de 12% aproximadamente y zonas ricas
de 18% aproximadamente y una distancia
interdendritica de 1x10°m (10 um). La figura 6
(b) muestra el grafico que se obtiene con el
programa DICTRA despues de la simulacion
cada curva corresponde a un tiempo de
tratamiento térmico establecido al introducir
todas las condiciones iniciales para realizar la
simulacion, conforme va aumentando el tiempo
la variacion en concentracion va disminuyendo
hasta llegar a la homogeneizacion del material.
En la figura 7 (b) se observa la variacion en
concentracion de cromo que se tomd para
elcdlculo, la concentracion fue de 19-48%
aproximadamente en porciento peso y una
distancia de 1x10°m (10 pum). Por lo tanto, para
1040°C el tiempo que tarda en homogeneizarse
la aleacion es de 7x10%s (19 h).

45 —

40 1x10* s
2x10%s
35 =

30+ =

% PESO CR

25+ =

15 I I I T I I I T T

DISTANCIA (m)

(b)
Figura 6 (a) Esquema de la simulacion y (b) evolucion
con el tiempo de la concentracion de cromo del acero AlSI
420 homogeneizado
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La figura 7 presenta la microestructura
obtenida por microscopia Optica del acero AlSI
420, la cual se obtuvo después del tratamiento
térmico de recocido de homogeneizacion, se
observa que para el acero la microestructura se
homogeneizo

Para el acero inoxidable AISI 420 se
obtuvo una microestructura de Ferrita +
Carburos del tipo M23Cg, COMO Se espera en un
acero inoxidable de este tipo.

El hecho de que el diagrama
pseudobinario indica que se trata de ferrita y en
las micrografias de la figura 7 se muestra que se
trata de agujas de bainita no significa que el
diagrama  pseudobinario  calculado  sea
incorrecto. Esto simplemente se atribuye al
hecho de que el programa no determina
microconstituyentes. Por lo tanto, para este acero
inoxidable la ferrita indica la formacion de
agujas de bainita lo cual se confirma con la
dureza obtenida después del tratamiento térmico
la cual fue de 43 HRc y concuerda con la
requerida que es de 45 HRc, lo anterior indica
que el material se homogeneizo y mejoré en sus
propiedades mecanicas para posteriormente ser
llevado a otro tratamiento térmico para cumplir
con el funcionamiento para el cual se
manufactur6 este componente de acero
inoxidable.

SAUCEDO, Maribel L., SORIANO, Tania, SERRANO, Eumir, AVILA,
Erika. Aplicacion del Software Thermo-Calc y Dictra en el Disefio de
Tratamientos Térmicos de Acero. Revista Tecnologia e Innovacién 2016.



Articulo

35
Revista Tecnologia e Inovacion

Figura 7 Micrografia del microscopio Optico del acero
homogeneizado.

Conclusiones

Con el programa Thermo-Calc se calculé el
diagrama pseudobinario para determinar la
temperatura de tratamiento térmico, que para el
acero AISI 420 fue 1040°C. Con el programa
DICTRA se determin0 el tiempo de tratamiento
térmico utilizando los perfiles de la
microsegregacion  determinados de forma
experimental, el cual fue 7x10*s (19 h). Las
fases presentes en las piezas provenientes de
colada se determinaron con los diagramas de
Scheil, calculados con el programa Thermo-Calc
el acero AISI 420 las fases de Ferrita + Carburos
y concuerdan con la caracterizacién
microestructural experimental. Las fases que se
formaron después del tratamiento térmico se
determinaron con los diagramas pseudobinarios
calculados con el programa Thermo-Calc acero
AISI 420 las fases de Ferrita + Carburos M23Cs
y concuerdan con la caracterizacién
microestructural experimental. Los programas
de simulacion numérica, Thermo-Calc y
DICTRA, son una herramienta importante para
calcular diagramas de fase de multicomponentes
y para el disefio de tratamientos termicos,
reduciendo tiempo y costo de experimentacion.
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