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Absztrakt

Tobb modszer is létezik az Ujrakristdlyosodds kinetikajanak tanulmanyozasara. Ezek kozil az
egyik talan leghatékonyabb mddszer a differencialis pasztdzo kalorimetria. Egy mdsik médszer
a folyamat tanulmdanyozdsara a sejtautomata szimulacié. Mindkét moddszer kinetikai
konstansokat haszndl a folyamatok leirdsa sordn. Jelen tanulmany célja, hogy kapcsolatot
taldljon az egyes moédszerek kinetikai konstansai kozott. Tovabba egy kiértékel6 mddszert is
bemutat a tanulmany, amely DSC méréseken alapul, és a sejtautomata szimuldcié segitségével
egy részletesebb kinetikai leiras készillhet az Gjrakristalyosodds folyamatarol.

Abstract

There are several methods to study the kinetics of the recrystallization process. DSC
measurement is one of the most effective measurement methods. Cellular automata
simulations are frequently used in computational studies. Both methods use kinetic constants.
The kinetic constants of the recrystallization of the copper sheets were compared to the
results of the simulation. Additionally a hybrid evaluation method is developed and introduced
based on the DSC evaluation and cellular automaton which can compute a more detailed
kinetic description of recrystallization.

1. Bevezetés

Ujrakristalyosodas szimuldcidja soran a kinetikai analizis a legfontosabb Iépés [1]. Tébb
kiilonb6z6 mddszer is létezik, hogy az Ujrakristalyosodott hanyadot mérni lehessen [2]. Az
optikai mikroszképos vizsgalat egy részletes képet adhat az uUjrakristalyosoddasrdl, azonban
azoknal a fémeknél, ahol a megujulas is jelentds szerepet jatszik a lagyitas sordn, nem kapunk
elégséges informdaciot a folyamatokrdél. Bizonyos metallografiai vizsgalatok segitségével és a
csiraképz6dés, valamint csiranovekedési kinetika ismeretének fliggvényében az
Ujrakristalyosodas vizsgalhatova valik [3]. Mechanikai anyagvizsgalat, vagy villamos
ellendllasmérés szintén megadhatja az atalakult hanyadot, ezen felll pedig a megujulas
hatdsai is kimutathatova valnak [4]. Bizonyos esetekben a kalorimetria, jellemz6en
differencialis pasztazé kalorimetria (Differencial Scanning Calorimetry, DSC) a mdodszer, amely
segitségével az atalakult hanyadot meg lehet hatdrozni az id6 és a h6mérséklet fliggvényében
[5]. A DSC mérési moddszer mdara a szakirodalomban egy elfogadott mddszer az
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Ujrakristalyosodas vizsgalatara. Az egyetlen hatranya a modszernek, hogy a szévetszerkezetrdl
és a megujuldsrél nem ad semmilyen informaciét. De legtobb esetben a kinetikai allanddk,
amelyek a DSC mérésbél meghatdrozhatok, alkalmasak arra, hogy a fémek tulajdonsagainak
valtozdasat szimulalhassuk a segitségukkel.

A sejtautomata kozel az egyik legidésebb nem konvencionadlis szamitégépi szimulacids
modszer a fazisatalulasi folyamatok szimulalasara [6]. A mddszert sikeresen alkalmazzak az
Ujrakristalyosodas szimuldcidjara is [7,8]. A sejtautomata egy kedvelt szimuldciés technika az
Ujrakristalyosodasra, ugyanis kdnnyedén szimuldlhaté vele a csiraképz6dés és novekedés
sztochasztikus jellege [9]. Az egyetlen jelentGs probléma a mddszerrel, hogy a kész szimuldciot
skaldzni kell, ugyanis az automata sajat mértékegységeket hasznal, azonban a valdsaggal
Osszeegyeztetheté mértékegységekre van szikségiink a szimulacié végén. Megoldas lehet,
hogyha az automata dimenzidit csdkkentjik, amig el nem érjik az egydimenzids automatat
[10]. Az el6nye ennek a technikdnak, hogy a kinetikai konstansok szama igy a legkevesebb, de
a szimuldcié igy is minden szlikséges tényezdd kiszamol az Gjrakristdlyosoddshoz [11]. A kapott
eredmény természetesen nem lesz olyan arnyalt, mint a 2 [12], vagy 3 dimenzids automatak
esetén [13,14], de a szimulacié rendkiviil gyors, kis er6forrasigény mellett.

Az 1D automatdk is szintén a csiraképz6dés valamint a novekedés kinetikai konstansait
hasznadljak. Ezen értékeknek kdszonhet6en az automata skaldzasa egy egyszerl optimalizalasi
feladatta valik [15]. Az egyedi mértékegységek miatt ezen mértékegységek megértése kiemelt
fontossagu. Egyik oldalrdl ezek az értékek lehetnek a szimuldcio sajat paraméterei, ami csak
az adott szimulacion bellil érvényes. Mdsik oldalrél a skalazas valamilyen fizikai jelentést
rendel ezekhez az egyedi értékekhez. Ennél fogva a felhasznalt kinetikai konstansok
segitségével meg lehet teremteni a kapcsolatot a szimulalt és a DSC mérés eredményei kozott.
A tanulmany célja, hogy ezt a kapcsolatot megvizsgalja és feltarja.

A mérésekhez tiszta vorosrezet hasznaltunk (OFHC Cu), hogy a megujulds zavaré effektusait
kisz(rjik. Ezek utdn megtoértént a DSC mérés, valamint a szimulacid, végll pedig a kinetikai
konstansokat 6sszehasonlitottuk.

2. Anyagok és mddszerek

Egy 10mm vastag folyamatosan ontott tiszta réz tuskd volt a kiinduld anyag, melyet utana
400°C-on 1 o6ran at hdékezeltiink, majd szobahé&mérsékleten egy Von-Roll kisérleti
hengerdllvany segitségével tobb [épésben 2mm vastagsagig hengereltik. A kimunkalt
mintadarabokat egy Netsch DSC 204 berendezés segitségével 10, 15, 20 és 30K/perc f(itési
sebességgel hevitettiik. Ezek utdn egy sajat szoftverrel elemeztiik a kapott gorbéket, és a
csucsok segitségével meghatdroztuk az atalakult hanyadot [15]. A gorbéket kiértékeltiik
Kissinger [16] és Takhor [17] szerint is. A Takhor-féle moédszer megadja az aktivacios
energidkat, és az Ujrakristalyosodas sebességi egyltthatdjat is. Az Ozawa modszer
segitségével az Avrami kitev6t hataroztuk meg. A hasznalt egydimenziés automatat mar
kordbban publikdltuk [10], valamint a hasznalt skdlazasi modszert is [15]. A skdlazasnal az
atalakulas sebességébdl meghatarozott id6egységet hasznaltuk az automatanal az idé
mérésére. Jelen tanulmanyban a szemcseméretet nem vettik figyelembe. A skdldzasnak



koszonhetGen a szimulaciobdl is meghatarozhatjuk az csiraképzédés és novekedés aktivacios
energiait.

3. Eredmények

Az 1. abran Iathaték a DSC mérés eredményei, valamint az (jrakristalyosodott
térfogathdnyadok az id6 fliggvényében hidegen hengerelt OFHC réz esetén. A gbrbéken
egyértelmden latszik, hogy az Ujrakristalyosodas 200°C felett kezd&dik, és 300°C alatt be is
fejez6dik a flitési sebességtdl fliggetlenll. Ahogy a f(itési sebesség novekedik, a kezdeti és
végpont, valamint az atalakulds csucshémérséklete is nagyobb hémérséklet felé tolddik el. A
csucsok kozelében megallapithaté egy linearis alapvonal, amely segitségével mar
meghatarozhatdé a cslcs magassaga. Ezt a csucsot integralva meghatarozhatd az atalakult
térfogathdnyad.
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1. dbra. DSC gorbék (a) és az atalakult hanyad (b) az id6 és a kiilonb6z6 fltési sebességek
fiiggvényében.

Tobb termokinetikai mddszer |étezik a DSC gorbék kiértékelésére. Mind a Kissinger és a Takhor
modszerek az atalakulds csucshémérsékletének eltolédasan alapulnak (Tesaces). A két modszer
alapegyenleteit az 1-es és 2-es egyenletek mutatjak be.

In ( 217 ) _ _ Qujrakrist. 1 +In (BO ﬁjrakrist.R) (1)
Tcsﬁcs R Tesics Qﬁjrakrist.
v Qujrakrist. 1
ln(—)=———+lnB i jrakri 2
Tesics—Tkezd. R Testcs ( 0 u]Takrlst.) ( )

Az R és Tkezd. Az egyetemes gdazdllandd, valamint a kezdeti hémérséklet, a fenti
egyenletekben. A 2. dbra az 1. és 2. egyenletek bal oldalat abrazolja a reciprokh6mérséklet
fuggvényében. A pontokra illeszthet6 egy egyenes, amelynek fliggvénye a -Qujrakrist./ Testcs. A
sebességet a vonalak metszéspontjabdl lehet kiszamolni.
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2. dbra. A kinetikai dllandok meghatarozasa 80%-os alakitottsag esetén az 1 és 2. egyenletek
alapjan. a): Takhor mddszer, b) Kissinger mdodszer.

Az analizis eredményeként 58589J/mol, valamint 58523J/mol ujrakristalyosodasi aktivalasi
energiat sikerilt meghatdrozni a Kissinger és Takhor elIméletek szerint. Bar az energiak kozotti
eltérés kicsinek tlinik, ez a kis eltérés annal nagyobb eltérést tud okozni a sebesség
kiszamitasanal. Ezek 3183,9 1/s, valamint 486,6 1/s eredményt adnak Kissinger és Takhor
szerint. Megvizsgalva a JMAK egyenletet, lathatd, hogy mindkét paraméter ugyanazt a
folyamatot irja le.

Mindkét esetben hidanyzik azonban az Avrami kitevs, sem a Kissinger sem a Takhor mddszer
nem adja meg az értékét, bar Kissinger ad egy kozelitést az Avrami kitevé meghatdrozasara.
Szerinte a csucsok félértékszélessége aranyos a kitevd értékével, a kiszamitas maédjat pedig a
3. egyenlet mutatja be. Az Avrami kitevé kiszamitdsdhoz sziikséges ismerni az aktivacios
energia értékét. A kitevé kiszamitdsahoz a Kissinger altal meghatdrozott aktivalasi energidkat
hasznaltuk. Mindegyik csucsra elvégeztik a szamolast, a kapott eredményeket atlagoltuk, és
megallapitottuk, hogy az Avrami kitevé értéke az analizis alapjan 3,26.

2'5Tc25ucs (3)

n= Qﬁjrakrist.

A gorbék részletes kinetikai analizise utan [18] a sejtautomata szimulaciét skaldztuk [15] az
atalakult hanyadok gorbéi segitségével. A skdldzas soran a gorbék kozott eltérést
tapasztaltunk, emiatt a csiraképz6dés és csirandvekedés aktivacidos energidit egy simplex
eljaras segitségével mddositottuk. A skalazas eredményeit a 3. dbra mutatja be.
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3. dbra. Ujrakristalyosodott térfogathanyadok az id6 fiiggvényében. A sététebb vonalak a
DSC mérés a vildgosabb a sejtautomata szimulacié eredményei.

A szimulaciéval meghatarozott aktivacios energiak a csiraképz6dés esetén (Qn) 36627,3j/mol,
mig csiranévekedés esetén (Qg)9890,5J/mol. A kapcsolatot kozottiik a jol smert 4. egyenlet
teremti meg.

Qﬁjrakrist. =0Qn+ (n— 1)Qg 4)

Felhasznalva a skalazas eredményeit, és a fentebbi mddszerekkel meghatdrozott Avrami
kitevét, a szamolt aktivalasi energia 58980J/mol, amely egy kicsivel magasabb a Kissinger vagy
Takhor mdédszerekkel kapott aktivaldsi energiatél. A kapott eredmény azonban alkalmas arra,
hogy akar mérések és metallografiai vizsgalatok nélkil is szimulalhassuk a vizsgalt anyagunkat.

4. Osszefoglalas

Hidegen hengerelt OFHC réz Ujrakristalyosodasat vizsgaltuk DSC analizis segitségével. A DSC
gorbéket ezek utdn Kissinger és Takhor szerint kiértékeltiik, és meghatdroztuk az
Ujrakristalyosodasi aktivalasi energiat, valamint az Avrami kitevé értékét a DSC csucsok
félértékszélességének segitségével. Kiegészitésként egy ujrakristalyosodast szimulalé 1D
sejtautomatat skalaztunk a DSC gorbék segitségével. A skdlazas soran a csiraképzG6dés és
csiranovekedés aktivaciés energiait valtoztattuk, hogy megtalaljuk a legjobb illeszkedést a
mért és a szimuldlt atalakult térfogathdnyad-gorbék kozott. Az Avrami kitevének
koszonhetbéen a mért és szimulalt Gjrakristalyosodasi aktivacios energiak 6sszehasonlithatdk.
Kiegészitve a DSC mérésket, egy még részletesebb kinetikai leirast kapunk a folyamatokrdl,
anélkil, hogy ehhez a szbvetszerkezetet ismernénk. Természetesen a szemcseméretrél a
bemutatott mdédszer nem ad informaciét, igy, ha arra is sziikség van akkor tovabbra is meg kell
vizsgalni a szOvetszerkezetet.

5. K&szonetnyilvanitas

A kutatas az NKFI119566K azonositéju program keretében valdsult meg.

A cikkben ismertetett kutaté munka az EFOP-3.6.1-16-2016-00011 jel(i ,Fiatalodo és Megujuld
Egyetem — Innovativ Tuddsvaros — a Miskolci Egyetem intelligens szakosodast szolgald



intézményi fejlesztése” projekt részeként — a Széchenyi 2020 keretében — az Eurdpai Unid
tdmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valésul meg

Hivatkozasok

[1]
[2]
3]

[4]

[5]

[6]
[7]
[8]
[9]
[10]

[11]

[12]

[13]

[14]

[15]
[16]
[17]

[18]

Dierk Raabe, (1998) Computational materials science: the simulation of materials
microstructures and properties, Wiley-VCH

Cotterill, P., Mould, P.R. (1982). Recrystallization and Grain Growth in Metals, Surrey
Uni-versity Press, London.

H Chen, Y Yao, J A Warner, J Qu, F Yun, Z Ye, S P Ringere, R Zheng, (2017), Grain size
quantification by optical microscopy, electron backscatter diffraction, and magnetic
force microscopy, Micron, p. 41-47

Mittmeijer, E. J., Van Gent, A., Van Der Schaaf, P.J. (1986). Metallurgical Transactions.
Vol. 17A, p. 1441-1445.

Mandal D., Baker |. Determination of the stored energy and recrystallization
temperature as a function of depth after rolling of polycrystalline copper. Scripta
Metallurgica Et Materiala. 33: 645-650

Chopard, B., D roz, M. (1998). Cellular automata modeling of physical systems.
University of Geneva.

Midownik, M. A. (2002). Journal of Light Metals, Vol. 2, p. 125-135.

P Barkdczy, A Rodsz, J Geiger (2005), Simulation of Dynamic and Meta-dynamic
Recrystallization by Celular Automaton, EUROMAT 2005, European Congress on
Advanced Materials and Processes

T Bubonyi, P Barkdczy, (2018) Kristalytani valtozasok szimulacidja egydimenzids
sejtautomata segitségével, Banyaszati és Kohaszati Lapok 151. Evf, 3. szam

Sz Gyongyosi, P Barkdczy, (2013) Simulation of grain coarsening using one-dimensional
cellular automaton Materials Science Forum 752 pp. 217-222.

T Bubonyi, P Barkdéczy (2018) Simulation of crystallographic changes during
recrystallization by one-dimensional cellular automaton, IOP Conf. Series: Materials
Science and Engineering 426

C Zheng, D Raabe, D Li (2012), Prediction of post-dynamic austenite-to-ferrite
transformation and reverse transformation in a low-carbon steel by cellular
automaton modeling, Acta Materialia Vol. 60, Issue 12

B Radhakrishnan, G B Sarma, T.Zacharia, (1998), Modeling the kinetics and
microstructural evolution during static recrystallization—Monte Carlo simulation of
recrystallization

T Bubonyi, Zs Bandczy, P Barkéczy, G Buza (2019) Local Annealing of Cold Rolled
Aluminum Sheets by LASER Treatment, International Journal of Engineering and
Management Sciences

P Barkdczy, Sz Gyongyosi, (2013) Scaling cellular automaton simulations of short-range
diffusion processes, Materials Science Forum Vol. 729 pp 150-155

F Liu, X N Liu, Q.Wang (2008), Examination of Kissinger's equation for solid-state
transformation Journal of Alloys and Compounds Vol. 473, p 152-156

R.L. Takhor, Advances in nucleation and crystallization of glasses, Am. Ceram. Soc.,
Columbus, 1972, p. 166.

M Benke, F Tranta, P Barkdczy, V Mertinger, L Dardczi (2008) Effects of heat flux features



on the differential scanning calorimetry curve of a thermoelastic martensitic
transformation, Materials Science and Engineering A-Structural Materials Properties
Microstructure and Processing 481 pp. 522-525.



