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Resumo

Na formagao de aglomerados, particulas pequenas tendem a se
agregar, reduzindo a energia livre total do sistema. Mesmo
quando as particulas primarias t€m forma esférica e tamanhos
uniformes, dependendo do tipo do processamento e das forgas
envolvidas, os aglomerados podem apresentar orientagdes pre-
ferenciais de particulas. Este trabalho utiliza técnica de
processamento digital de imagens para a obtencgdo das distri-
bui¢des de orientagdo de particulas em aglomerados
bidimensionais simulados. As simulagdes foram realizadas em
um ambiente de computagao grafica com recursos de modela-
gem de solidos. A escolha de modelos bidimensionais para
representar casos tridimensionais € um artificio muito empre-
gado para reduzir os altos tempos de processamento
computacional envolvidos no estudo de processos complexos.
Apesar de simples, em principio, muitas conclusdes importan-
te podem ser extraidas dos modelos bidimensionais e muitos
de seus resultados aplicados diretamente aos casos reais.

Abstract

In the formation of agglomerates, small particles tend to
aggregate in order to reduce the total free energy of the
system. Even when the individual particles can be treated
as spheres of uniform size, depending on the process and
involved forces the agglomerates can show some kind of
particle orientation. This paper uses digital image
processing techniques for obtaining particle orientation
distribution of two-dimensional simulated agglomerates.
These simulations were carried out using a computer
graphics environment with solid modeling extension. The
use of two-dimensional models instead of three-
dimensional ones is an alternative to reduce the long
computacional times involved in the analysis of complex
real systems. Despite being simple, in principle, very
important information can be obtained from two-
dimensional systems and directly applied to real three-
dimensional cases.

INTRODUCAO

As propriedades de um material policristalino, em particular
aquelas relacionadas a anisotropia mecanica, dependem fortemen-
te da microestrutura [1]. Quando ocorre a formagdo de aglomera-
dos, a densidade de empacotamento das particulas varia de regido
pararegido da amostra. No entanto, a distribui¢@o do p6 ¢ essencial
para determinar os mecanismos de densificag@o, especialmente nos
casos onde a tensdo desempenha um papel importante, tal como o
caso da sinterizag@o a alta pressdo isostatica (HIP).

Caracteristicas de fluxo de particulas muito finas sdo tam-
bém afetadas pela aglomeracdo de particulas. Com a finalidade de
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criar graos para fluirem livremente, essas particulas sdo comumente
aglomeradas em formas e tamanhos reprodutiveis através de algu-
ma técnica de granulacdo adequada [2]. Apesar de grande incidén-
cia de sistemas nos quais alguma forma de aglomeragéo ocorre, 0s
mecanismos que governam a sua formacgao, os quais dependem das
forcas entre as particulas, aglomerados e paredes dos recipientes,
sdo, em geral, pouco conhecidos [3]. Isto ¢ devido, em parte, a
auséncia de instrumentos laboratoriais para caracteriza-los adequa-
damente e também a alta capacidade computacional exigida para
levar em conta as interagdes de milhdes de particulas e aglomera-
dos de propriedades muitas vezes heterogéneas.

Mesmo quando as particulas primarias tém forma esférica e
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tamanhos uniformes, dependendo do tipo do processamento e das
forcas envolvidas, os aglomerados podem apresentar orientacdes
preferenciais de particulas. Os métodos convencionais utilizados
para medir a orientacdo de graos em materiais policristalinos, como
a rosa dos interceptos [4], por exemplo, quando aplicados direta-
mente a estruturas do tipo dos aglomerados, nao identificam quais-
quer direcdes. Esses aglomerados sdo, muitas vezes, descritos como
fractais e exibem dimensdes fractais inferiores a sua dimensao
euclidiana [3]. O proposito deste trabalho ¢ duplo: desenvolver um
modelo simples de simulagdo de aglomeracao bidimensional de
particulas de tal modo que a estrutura obtida possa ser caracteriza-
da integralmente; e implementar um novo método de avaliagdo da
orientagdo da estrutura formada pelas particulas no aglomerado.

SIMULACAO DA AGLOMERACAO DE PARTICULAS

Grupos de particulas fracamente ligadas podem se compor-
tar como pseudoparticulas maiores chamadas aglomerados. No caso
de po6s ceramicos extremamente finos, a densidade de
empacotamento ¢ geralmente muito baixa. Uma das possiveis ra-
z0es para isto ¢ que as unidades de empacotamento basicas sdo
aglomerados duros (agregados de baixa densidade formados du-
rante a sintese do po).

Esses agregados crescem a custa do acimulo, em posi¢des
aleatdrias, de pequenas particulas em movimento browniano em
torno de um nucleo original. Dados da literatura indicam que tais
agregados sdo auto-similares com o aumento de seus tamanhos,
comportando-se, portanto, como fractais.

Neste trabalho foi utilizado um algoritmo bastante simples
para a simulagdo geométrica de aglomerado de particulas: esferas
sdo atraidas de posi¢les aleatorios, em torno de uma esfera
posicionada no centro de um recipiente bidimensional de dimen-
soes pré-definidas (aqui denominado de centro de nucleagdo), até
que atingem outra esfera [5].

Este procedimento simula a situacao onde existem forgas atra-
tivas entre as particulas (forgas de van der Waals ou eletrostaticas,
por exemplo), as quais sdo responsaveis pela interrup¢ao da movi-
mentacdo de cada particula. A Fig. 1 apresenta um aglomerado
bidimensional simulado com esse algoritmo. As simula¢des foram
realizadas em um ambiente de computagdo grafica com recursos

Figura 1: Aglomerado bidimensional simulado em um ambiente de computagdo
grdfica e modelagem de solidos.
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Figura 2: Orientagdo radial do aglomerado bidimensional simulado, obtida
tomando como referéncia o centro de nucleag¢do do aglomerado.

de modelagem de sélidos. A utilizagdo deste ambiente, além de
permitir o posicionamento e visualizacdo de objetos empregando
fungdes ja existentes, possibilita a implementagdo de algoritmos
especificos de movimentagdo e interagdo entre particulas através
da programacao em linguagens de alto nivel, como LISP ou C.

ESTUDO DE ORIENTACAO NO AGLOMERADO

Podem ser obtidas distribui¢des de orientagdes de linhas ou
superficies, e.g., orientacdes de contornos de graos, arestas de graos,
contornos de fases, etc. Deve-se ressaltar que orientagdes de ele-
mentos microestruturais podem ser diferentes das orientagdes pre-
ferenciais dos cristais. Embora orientagao preferencial, no sentido
cristalino possa ser entendida como uma propriedade global, até
agora ndo existe nenhuma maneira proposta de expressar orienta-
¢oes preferenciais através de algum parametro especifico [1].

Uma forma de visualizar a distribui¢do de orientagao ¢ atra-
vés da rosa dos interceptos [4]. Para sua construgdo em um sistema
de linhas com um eixo de orientacao, basta tragar no microscopio
uma série de secantes paralelas, formando um angulo definido com
o eixo de orientacdo. E entdio determinado o nimero de interse¢des
por unidade de comprimento, N, para este angulo em particular. O
processo ¢ repetido por todas as dire¢des do plano. E tragado, en-
tdo, em coordenadas polares, o grafico @ x N, e conectados os raios
por curvas suaves, obtendo a conhecida rosa dos interceptos. Para
um sistema isométrico (sem orientacdo) a rosa dos interceptos se-
ria, de acordo com o procedimento descrito, uma circunferéncia
com centro na origem do sistema polar. Aplicando-se esse método
tradicional de medir a orientacdo de particulas ao aglomerado si-
mulado, poder-se-ia concluir que neste caso ndo haveria nenhuma
orientagdo preferencial. Torna-se necessaria outra abordagem no
sentido de levar em conta orientagdes radiais como as encontradas
no aglomerado simulado. Neste trabalho sugere-se um modo alter-
nativo de se medir a orientagdo, tomando-se como referéncia para
o sistema de coordenadas polares o centro de nucleagao. O método
sugerido inclui a determina¢do do nlimero de interceptos por uni-
dade de comprimento de uma semi-reta com sua origem no centro
de nucleag@o do aglomerado, em um numero n de diregdes.
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Assim, como incrementos de 2u/n radianos, sdo obtidos os
valors N, para cada direcdo e tragado o grafico de & x N, em coor-
denadas polares. A Fig. 2 mostra o grafico obtido para o aglomera-
do simulado da Fig. 1, para n = 64, apds a conecg¢ao dos raios por
uma envoltéria. Este método foi implementado no analisador de
imagens microestruturais Quantikov [6]. Através da analise do gra-
fico mostrado na Fig. 2 pode-se notar que o aglomerado simulado
apresenta um grande numero de eixos de orientagdo, caracteriza-
dos pelas dire¢des com maiores raios. Pode-se definir um grau de
orientagdo para cada diregdo 6, w,, como

Ry
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Figura 3: Variag¢do do grau de orientagdo (w, e -w,, ) para a orientag¢do
radial 6, em radianos , para o aglomerado simulado.

Por esta defini¢do, os valores de @, irdo variarde 1 (R,=R'_)até
um valor maximo w,™* , dado por

c
o= R (B)
R lmax

onde R' ¢ o maior circulo circunscrito no diagrama com centro
na origem polar. Plotando em um mesmo grafico em coordenadas
cartezianas curvas independentes para w, € w,, em fungdo do
angulo 6, no intervalo 0< 6 < u (Fig. 3 , além das orientagdes
radiais, poderdo ser identificadas regides com um Unico eixo de
orientacdo, bastando para isto avaliar a area entre duas curvas.
Regides com areas bem acima das demais poderiam caracterizar
regides com um Unico eixo de orientacao.

CARACTERISTICAS FRACTAIS DO AGLOMERADO

As caracteristicas fractais do aglomerado bidimencional si-
mulado, apds algumas operagdes morfologicas de fechamento e
afinamento utilizando o “software” Quantikov [6], foram analizadas
utilizando, via internet, o “software” FRACTOP V0.1 [7]. Este
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Figura 4: Variagdo da massa com o raio do aglomerado bidimensional simulado,

ambos medidos em termos de niimero de pixels.
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Figura 5: Variagdo da massa acumulada do aglomerado versus seu raio,

utilizada para estimar a dimensao fractal (F. D.).
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“software” utiliza para a investigacdo da dimensao fractal um mé-
todo baseado no acimulo de massa. A Fig. 4 mostra a variagdo da
massa com o raio do aglomerado, ambos medidos em termos de
numero de pixels. Nota-se que a massa do aglomerado cresce até
um raio de aproximadamente 160 pixels, quando comeca a reduzir,
indo em torno de 280 pixels, quando o raio maximo do aglomerado
¢ alcangado. Um gréfico logaritmico da variagcdo da massa acumu-
lada do aglomerado versus seu raio ¢ utilizado para estimular a
dimensao fractal (F. D. - “Fractal Dimension”na Fig. 5). Pela incli-
nac¢ao da reta ajustada a curva, pode-se verificar que o aglomerado
se comporta como um fractal com dimensao 1,695, até o raio de
aproximadamente 160 pixels.

CONCLUSAO

A aplicagiao do método convencional de obtengdo de distri-
buigdes de orientagdo no aglomerado simulado no ambiente de
computacdo grafica e modelagem de sélidos ndo detectou quais-
quer orientagdes preferencias. A aplicacdo do método sugerido neste
trabalho e implementado no analizador de imagens microestruturais
Quantikov identificou orientagdes radiais do aglomerado simula-
do, através do posicionamento do sistema de coordenadas polares
no seu centro de nucleacdo. A utilizacdo do grau de orientacao de-
finido serve, ndo s6 para obtencao das direcdes radial, mas também
para identificar outros possiveis eixos de orientacdo. Este mesmo
conceito aplicado a estruturas sem orientagdo ou orientadas segun-
do um ou mais eixos de orientacdo produz resultados semelhantes
aos obtidos pelo método convencional de obter a rosa dos
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interceptos. A interpretacdo desses aglomerados segundo concei-
tos fractais levou a determinag@o de um valor de 1,695 para a di-
mensao fractal. Sdo necessarios estudos adicionais no sentido de se
tentar associar as caracteristicas fractais desses aglomerados aos
padrdes graficos obtidos com 0 novo método.
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