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1. Introduccion

El aluminio es el tercer elemento mas abundante en la corteza terrestre, comprendiendo
aproximadamente el 8% de ésta y es el segundo metal mas utilizado en el mundo solo por
debajo del acero [1,2]. Extraido desde el mineral de bauxita [1-3], se convierte en 6xido de
aluminio (alimina) a través del proceso Bayer que se ha mantenido sin cambios desde que
lo patentd Karl Josef Bayer en 1888 [1]. La totalidad de la produccién de aluminio primario,
que es el aluminio metalico obtenido desde la aliumina, se lleva a cabo por medio del
proceso Hall-Heroult patentado en 1886 por el francés Paul L.T. Heroult y el estadounidense
Charles M. Hall [1].

Las aleaciones de aluminio tienen buena maquinabilidad, relacién resistencia/peso,
conductividad térmica y eléctrica, conformabilidad, soldabilidad, resistencia a la corrosion,
apariencia atractiva en su acabado natural y una baja densidad (2.7 g/cm3) que es
aproximadamente un tercio de la del acero [1-7]; encontrando un amplio campo de
aplicaciones dentro de la industria maritima, aeroespacial, automovilistica, arquitectura,

material estructural por mencionar algunos ejemplos [1,3,4,7].

La crisis climatica global ha impulsado el desarrollo de nuevas tecnologias en la fabricacion
del aluminio, con el fin de disminuir la huella de carbono. El avance en el proceso de
fabricacion de aluminio ha reducido la energia requerida para el proceso de manera
significativa; en la produccion de aluminio primario (desde alumina hasta aluminio fundido)
se ha reducido la energia en un 27% desde 1991 y la huella de carbono ha disminuido en
un 49%. Mientras que en la produccion de aluminio secundario (reciclaje de aluminio) ha
disminuido la energia en un 49% y la reduccion de la huella de carbono ha sido de un 60%
desde 1991 [8]. En la produccion de aluminio primario la reduccion de energia se debe a la
implementacion de controles computarizados que ha permitido un menor consumo de
energia durante la electrdlisis, la eliminacion gradual de antigua tecnologia y el aumento
del uso de energias renovables [8]. En el reciclaje de aluminio esta disminucién se ha
debido a la mejora de los procesos, hornos mas eficientes, instalaciones mas grandes,
mejor clasificacion y pretratamiento de la materia prima [8]. Ademas, el aluminio secundario
ahorra un 93% de energia y disminuye la huella de carbono un 94% comparada con el
aluminio primario [8], lo que ha ido aumentando la tasa de reciclaje, brindandole el titulo de

“metal verde” [6].



En los ultimos 15 afos, el contenido de aluminio en los automéviles ha aumentado de 5%
a 13% tanto en volumen como en peso, esto con el fin de ahorrar combustible y disminuir
peso para reducir los efectos del calentamiento global [9]. Ademas de reducir las emisiones
contaminantes, también se ha buscado economizar costos como sucede en la industria
aeronautica, donde ademas de reducir el peso de la aeronave se buscan materiales con
mayor durabilidad, ya que se ha estimado que el costo de servicio y mantenimiento durante

toda la vida util de la aeronave excede el precio de compra original [10].

El aluminio puro no puede cumplir con todos estos requerimientos por lo que se ha tenido
que alear, principalmente con cobre, magnesio, manganeso, silicio, estano y zinc [2,11]. Sin
embargo, aun aleado no es suficiente para cumplir con las propiedades requeridas, para lo
cual se ha tenido que realizar tratamientos térmicos, entre los cuales destaca uno: el
endurecimiento por precipitacién o envejecimiento [1,4,5]. Este tratamiento consiste en tres
etapas: solubilizacién, temple (enfriamiento rapido desde temperatura de solubilizacion) y
envejecido [11]. Por tanto, el término “temple” en tratamiento térmico de aleaciones de

aluminio es distinto al usado para aceros.

La investigacion industrial sobre las aleaciones Al-Mg-Si endurecidas por precipitacion se
ha estado desarrollando durante 90 afos y puede considerarse relativamente abundante.
Existe una creciente demanda de un mejor control de las propiedades, por lo cual, se

requiere un mayor conocimiento y comprension de la secuencia de precipitacion [12].

Se han elaborado varios modelos ya sean empiricos 0 matematicos deterministicos para
predecir la dureza después del envejecimiento; sin embargo, estos modelos solo simulan
el efecto de dos parametros de la fase final del envejecido (tiempo de envejecimiento y
temperatura de envejecimiento) [5]; no se ha incorporado el efecto de la rapidez de
enfriamiento durante el temple, a pesar de que hay varios estudios que comprueban una
relacién entre la rapidez de enfriamiento durante el temple y la dureza final después del

tratamiento de envejecimiento [11,13,14].

En este trabajo se desarroll6 un modelo que predice la dureza final del envejecimiento
artificial de la aleacién AA6061, variando dos parametros: la rapidez de enfriamiento durante
el temple y el tiempo de envejecimiento, ya que la temperatura de envejecimiento y
temperatura de solubilizaciéon se mantuvieron constantes. Ademas, se modifico un modelo

matematico deterministico reportado en la literatura para incorporar el efecto de la rapidez



de enfriamiento durante el temple, trabajo que representa una gran aportacion al creciente

campo del estudio de las aleaciones de aluminio endurecibles por tratamiento térmico.

1.1 Hipdtesis

Mediante el uso de un modelo matematico empirico, tomando en cuenta los parametros de
tiempo de envejecimiento y rapidez de enfriamiento durante el temple, se podra simular
correctamente la dureza producida por el proceso de endurecimiento por precipitacion de
la aleacion AA6061. Se espera que bajo las mismas condiciones (dureza inicial y
temperatura de envejecimiento), un aumento de la rapidez de enfriamiento durante el
temple o del tiempo de envejecimiento aumentara la dureza, hasta un posible punto de

sobreenvejecimiento.

1.2 Objetivos

1.2.1 Obijetivos principales

Predecir la dureza después del proceso de endurecimiento por precipitaciéon de probetas
de tamano reducido para ensayo Jominy de la aleacién AA6061 incluyendo el efecto de la

rapidez de enfriamiento durante el temple mediante un modelo empirico.

Incorporar a la rapidez de enfriamiento durante el temple en un modelo matematico

deterministico reportado en la literatura.

1.2.2 Objetivos secundarios

Medir la respuesta térmica durante el temple.
Calcular el perfil de rapidez de enfriamiento durante el temple.
Medir perfiles de dureza después del temple y después del envejecido artificial.

Desarrollar un modelo empirico para predecir la dureza después del envejecido artificial,

incluyendo a la rapidez de enfriamiento durante el temple.

Modificar un modelo matematico deterministico de endurecimiento por precipitacion en
aleaciones de aluminio reportado en la literatura para incorporar el efecto de la rapidez de

enfriamiento durante el temple.



Implementar el modelo matematico modificado en Wolfram Mathematica con una interfaz

amigable con el usuario.

Realizar un analisis de sensibilidad del modelo matematico deterministico.



2. Antecedentes
2.1El aluminio y sus aleaciones

Hoy en dia, la fundicién es el proceso mas utilizado para fabricar aluminio, destacando la
fundicion a presion, fundicion en moldes permanentes y fundicion en moldes de arena [7].
Las aleaciones de aluminio se clasifican como aleaciones de aluminio forjado y fundido que
a su vez se clasifican como endurecibles por tratamiento térmico y no endurecibles por
tratamiento térmico [2]. La clasificacion de las aleaciones de aluminio que es globalmente
aceptada es la designacion de la Asociacién del Aluminio (AA) de Estados Unidos, en donde
las aleaciones de aluminio forjado reciben un cédigo consistente de cuatro numeros,
algunas veces incluyen letras antes o después de los numeros. El primer digito define la
serie del elemento mayoritario en la aleacién; el segundo digito define las variaciones en la
aleacién original; el tercer y cuarto digito designan a una aleacion especifica dentro de la
serie [1,15,16]. La Tabla 2.1 muestra el significado del primer numero de la clasificacién

para las aleaciones de aluminio forjado.

Tabla 2.1. Principales elementos de aleacion en el sistema de designacion de las aleaciones

trabajadas mecanicamente [15,16].

Aleacion Principales elementos de aleacion

1xxx Principalmente aluminio puro

2xXxX Cobre

3xxx Manganeso

dxxx Silicio

Sxxx Magnesio

6xxx Magnesio y silicio

7xxX Zinc

8xxx Otros elementos (por ejemplo, estano o litio)

9xxx Sin asignar

Para las aleaciones de aluminio fundidas el sistema de clasificacion también tiene cuatro

digitos, y el primer digito especifica los principales componentes de aleacion como se
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muestra en la Tabla 2.2; sin embargo, entre el tercer y cuarto digito se utiliza un punto
decimal para dejar claro que se trata de una designacién para piezas fundidas o lingotes de
fundicién [15].

Tabla 2.2. Principales elementos de aleacion en el sistema de designacion de las aleaciones
fundidas [15].

Aleacion Principales elementos de aleacién

Txx. x Aluminio puro, 99.00% minimo

2XX. X Cobre

3xx.x Silicio con adiciones de cobre y/o magnesio

4xx.x Silicio

S5xx.x Magnesio

6xx.X Serie no utilizada

7xx.x Zinc

8xx.x Estafo

9xx.x Otros elementos

2.2 Endurecimiento por precipitacion

Con el propésito de poder mejorar propiedades mecanicas como el limite elastico y la
dureza de las aleaciones, se ha utilizado el proceso de endurecimiento por precipitaciéon o
también conocido como envejecimiento [1,2,11,17]. Para que este endurecimiento suceda
es necesario que la aleacion sea endurecible por tratamiento térmico; entre las aleaciones
de aluminio que pueden ser endurecidas por tratamiento térmico se encuentran las series

2xxx, 6xxx, 7xxx y algunas aleaciones de la serie 8xxx [3,18].

El tratamiento térmico de endurecimiento por precipitacion consiste en tres operaciones

basicas:

Solubilizacion: En esta primera etapa la aleacion se calienta por encima de la temperatura

de solvus y se mantiene ahi hasta que se obtiene una solucién sélida homogénea [1,11,17].



Temple: En esta etapa el sdélido se enfria rapidamente, por lo general hasta temperatura
ambiente, para suprimir cualquier precipitacidon o nucleacion en los posibles sitios de

nucleacién, dando como resultado una solucion solida sobresaturada (SSSS) [1,2,11,18].

Envejecimiento: Después del temple, la solucién sélida sobresaturada es inestable, por lo
tanto, se descompondra gradualmente a temperatura ambiente (natural) o a una
temperatura por debajo de la temperatura de solvus (artificial) dando como resultado un

precipitado finamente distribuido [1,11,17].

En la Figura 2.1, se presentan estas tres operaciones en un diagrama para una aleacién de
Al-Cu [20].
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Figura 2.1. Diagrama de la ruta del tratamiento térmico de endurecimiento por precipitacién de aleaciones de

aluminio, ejemplificado con el sistema Al-Cu [20].

La precipitacion de las fases que provocan el endurecimiento en las aleaciones de aluminio
es un proceso controlado por difusion [17]. El aumento significativo de la dureza durante el
tratamiento térmico de envejecimiento es causado por la formacién de una alta densidad
de precipitados semicoherentes metaestables en la matriz de aluminio que impiden el

movimiento de las dislocaciones [12,17]; la dureza maxima se alcanza cuando el tamano y



distancia entre los precipitados dificultan el movimiento de la dislocacion de la manera mas

eficiente [14].

Para lograr el endurecimiento por precipitacion se requiere de sitios vacantes para la
formacion de precipitados [2], esto es debido a que la solucion sélida sobresaturada se
descompone a través de transporte difusivo por medio de los sitios vacantes retenidos por
el temple [2,21]. Se ha encontrado que un aumento de la rapidez de enfriamiento durante
el temple provoca una precipitacion mas fina y una mayor fraccion volumétrica de

precipitados dando una dureza mas alta [10,21].

Convencionalmente, la respuesta de endurecimiento por envejecimiento de las aleaciones
se representa graficamente en formas de “curvas de envejecimiento”. Estas curvas de
envejecimiento representan el comportamiento del tiempo de envejecimiento con alguna
propiedad mecanica del material a una temperatura de envejecimiento constante y tienden
a seguir un perfil sesgado en forma de campana. Estas curvas indican una mejora inicial y
una disminucion posterior de las propiedades mecanicas que es consistente con la
precipitacion de particulas finas uniformemente dispersas y su posterior engrosamiento con

el aumento del tiempo de envejecimiento [22].

El endurecimiento por precipitacion se debe a la formacién de particulas (precipitados), que
actuan como obstaculos puntuales que inhiben el movimiento de las dislocaciones. Cuando
las particulas son muy pequefas, espaciadas y coherentes, las dislocaciones se pueden
mover cortando los precipitados, en consecuencia, el limite elastico aumenta con el
aumento de la fraccion de volumen y el tamafo de los precipitados. Cuando los precipitados
crecen, estos se vuelven no cortables y la dislocaciéon los evita a través del llamado
mecanismo de Orowan. En presencia de precipitados gruesos y no cortables, las
dislocaciones se acumulan en los espacios entre los precipitados y los evitan; en este caso,

el limite elastico disminuye con el aumento del radio del precipitado [17].

Para mejorar las propiedades mecanicas de las aleaciones de aluminio es importante
comprender y seguir los pasos de procesamiento adecuados y también su mecanismo
detras del endurecimiento por precipitacion [2]; sin embargo, los fendmenos metalurgicos
relevantes y los mecanismos fisicos del proceso de envejecimiento aun no se comprenden
a detalle [23].



2.3 Modelos para la evolucion de los precipitados

La mayoria de los modelos disponibles se basan en la teoria clasica de nucleacion y
crecimiento (GNC). Se ha sugerido que este enfoque es adecuado para el envejecimiento
artificial; sin embargo, la teoria GNC es limitada cuando se trata del modelado de
secuencias de precipitacion complejas o a temperatura ambiente (envejecimiento natural)
[23].

Los enfoques de valor medio y de valor discreto se utilizan para realizar modelos capaces
de predecir el tamafio y la fraccion de volumen de las particulas precipitadas durante el
envejecimiento. EI método de valor medio no considera la distribucién del tamafio de
particula, tomando a todas las particulas como del mismo tamafo; sin embargo, el enfoque
de valor discreto considera la distribucion del tamano de particula basada en las clases de

radio seleccionadas [5].

En el enfoque de valor medio, en cada periodo de tiempo durante el envejecimiento la
fraccion de volumen y el radio medio de las particulas siguen diferentes cinéticas de
crecimiento. Los nucleos permanecen en el radio critico en la etapa de nucleacién y la
rapidez de nucleacion cae a cero cuando no queda ningun elemento de soluto adicional
dentro de la solucién sdlida. El periodo de crecimiento corresponde con un drastico
incremento del radio promedio de los precipitados, ademas de un aumento de la fraccién
volumétrica. En el periodo de engrosamiento, el radio aumenta lentamente y la fraccién de

volumen permanece cercana al valor maximo [5].

En el enfoque de valor discreto los nucleos recién formados en cada paso de tiempo se
agrupan y se sigue la evolucion de cada grupo, con la distribucién de densidad de cada
tamafo de radio; la densidad total en cada paso de tiempo y el radio medio se pueden
calcular sumando todos los grupos, por lo que la fraccién de volumen se puede derivar

basandose en la suposicion de particulas precipitadas esféricas [5].
2.4 Modelos para predecir el endurecimiento por precipitacion
Al comienzo del proceso de envejecimiento, las particulas son pequefias y coherentes con

la matriz; la dislocacién puede cortar estas particulas, mientras que en condiciones de

envejecimiento maximo y sobreenvejecimiento, los precipitados son grandes e



incoherentes con la matriz y el mecanismo que domina es el arqueo de dislocaciones por

las particulas, comunmente llamado mecanismo de Orowan [5].

La secuencia de precipitacion que siguen las aleaciones de Al-Mg-Si (serie 6xxx) es la
siguiente [24-26]:

a(SSSS) — Clusteres atomicos — Zonas Guinier — Preston (GP) - B" — B’ — B (estable)

La solucion solida sobresaturada (SSSS) obtenida tras el enfriamiento rapido comienza a
descomponerse a medida que los atomos de Si y Mg se atraen entre si formando los
clusteres atomicos para posteriormente formar las zonas Guinier-Preston (GP) que son
totalmente coherentes y se han reportado en forma esférica o de aguja de 1-2 nm;
posteriormente se forma S”° que son precipitados coherentes en forma de aguja de
aproximadamente 4x4x50 nm; continuando con el envejecimiento se forma ° que es
semicoherente con forma de varillas con largo en escala micrométrica y radio de 10 nm
aproximadamente; finalmente se llega a la fase de equilibrio Mg,Si que es totalmente
incoherente con cubos o placas de 10 a 20 um [25,27]. El aumento de la resistencia
mecanica esta relacionado con la presencia de la fase 8 y las zonas GP, mientras que la
disminucion (es decir el sobreenvejecimiento) se ha relacionado con la fase 8 y § [26]. Un
punto importante es que las zonas GP se forman durante el envejecimiento natural y en las
primeras etapas del envejecimiento artificial; por encima de 100 °C la rapidez con la que se
disuelven estas zonas es muy alta [28]. Posteriormente se explicara porque a pesar de que

los precipitados tienen forma de aguja se puede simplificar a una geometria esférica.

El primer intento de realizar un modelo que prediga la dureza o resistencia mecanica de
una aleacion después del envejecimiento fue realizado por Shercliff y Ashby [29] utilizando
curvas de envejecimiento para desarrollar un modelo que considera los siguientes
componentes: a) el crecimiento la fraccion de volumen del precipitado y la disminucién de
la concentracion de soluto con el tiempo durante las etapas iniciales de la precipitacion; b)
la dependencia de la fraccion volumétrica de equilibrio del precipitado con la temperatura
de envejecimiento; c) el engrosamiento del precipitado mediante el crecimiento competitivo;
d) la contribucion de la solucion sélida a la resistencia; e) la contribucion de precipitados
cortables a la resistencia; y f) la contribucion de precipitados no cortables a la resistencia
[29].

Basandose en los enfoques para la evolucion de los precipitados mencionados en la

Seccién 2.3, se han realizado varios estudios utilizando el enfoque de valor medio, entre
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los que se encuentra el trabajo de Deschamps y Bréchet [30] mientras que con el enfoque
de valor discreto o también conocido como modelos de clase se encuentran los trabajos
realizados por Kampmann y Wagner (KWN) [31] y Langer y Schwartz [32], estos modelos
han sido la base de otros trabajos como son los realizados por Myhr y Grong [33], Maugis
y Gouné [34]. Los modelos de clase, aunque simples en principio, requieren mayor tiempo
computacional que los enfoques de radio medio, aunque con las computadoras actuales

esto no es un problema tan grande como hace unos afos [35].

El modelo de Kampmann y Wagner (KWM) es uno de los modelos de precipitacion mas
realista actualmente ya que trata a la nucleacién, el crecimiento y el engrosamiento como
tres procesos concurrentes, que tienen lugar simultaneamente, pero este supone que los
precipitados son esféricos [28,36]. Aunque en las aleaciones de la serie 6XXX el precipitado
mas importante para el endurecimiento tiene forma similar a una aguja [35], Myhr [37]
menciona que la consideracion de particulas esféricas no es critica para el analisis del
endurecimiento por precipitacion ya que utilizando varillas se obtuvieron resultados
bastante similares, por lo que no hay una mejora general de la prediccidon de la dureza
utilizando geometrias no esféricas. Varios autores han realizado modificaciones al modelo
de KWM para considerar precipitados no esféricos. Anjabin [36] en su trabajo realiza un
resumen del trabajo realizado para precipitados no esféricos y lo aplica en su trabajo para

precipitados en forma de prolata/oblata.

Varios autores [28,35,36,38-40] han utilizado alguno de estos modelos para realizar
estudios sobre el endurecimiento por precipitacion de aleaciones de aluminio endurecibles

por tratamiento térmico.

Este trabajo esta basado en el modelo publicado por Myhr [33] que sera descrito a

continuacion.

2.5 Modelo matematico deterministico de Myhr para la evolucion de los
precipitados en el proceso de endurecimiento por precipitacion

Para modelar matematicamente el proceso de envejecimiento por precipitacion se utilizé el
modelo deterministico propuesto por Myhr [33] que se basa en los estudios realizados por
Kampmann [31]. La idea basica es dividir la distribucion de particulas en una serie de
distribuciones de tamanos de clase, representados por volimenes de control. En
estadistica, una clase es un subconjunto de valores, es decir el intervalo total de muestras

o mediciones se divide en subintervalos para realizar una distribucion de frecuencia,
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mientras que el tamafo o intervalo de clase es la diferencia entre el limite superior e inferior
de la clase [41-43]. Una consideracién importante es que solo se considera un solo tipo de

precipitado, que es el B’ que es coherente.
El modelo matematico [33] considera tres componentes:

o Modelo de nucleacion. Permite predecir el nUmero de nucleos estables a
cada paso de tiempo.

o Ley de rapidez. Permite calcular la disolucion o crecimiento de cada tamano
de clase de la distribucién de particulas.

o Ecuacion de continuidad. Permite calcular la cantidad de soluto absorbido

por los precipitados.

2.5.1 Modelo de nucleacion

El modelo de nucleacién tiene tres importantes consideraciones: se ignora el periodo de
incubacion y con esta suposicion se pueden ignorar los efectos de la deformacion elastica
alrededor de las particulas nucleadas en la aportacién para la energia libre de Gibbs, la
rapidez de nucleacién es en estado estable y utiliza la teoria clasica de nucleacion. Con
estas consideraciones la rapidez de nucleacion puede expresarse de acuerdo con la Ec.
2.1[33].

= =2 2.1
J =Jjoexp RT RT (2.1)

AGf*Let] exp Qd]

Donde R es la constante universal de los gases, T es la temperatura, @, es la energia de
activacion de la difusion, j, es el factor preexponencial de la rapidez de nucleaciony AGy,;

es la barrera energética para la nucleacion heterogénea [33].

Con la consideraciéon de que se puede ignorar la aportacion a la energia libre de Gibbs de
la deformacién elastica alrededor de las particulas nucleadas al ignorar el periodo de

incubacion, se obtiene la Ec. 2.2 [33].

3
AO
N

AGper =
w2 ()
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Donde C es la concentracién promedio del soluto en la matriz, C, es la concentracion al
equilibrio del soluto en la matriz, A, esta relacionado con los sitios de nucleacién

heterogénea en la matriz [33].
Combinando las ecuaciones 2.1y 2.2 se obtiene la Ec 2.3 [33].
r 3
1 Qa

:
j= joExpi— (%) T _Ti (2.3)
|

L ()

La ecuacion 2.3 muestra que conforme la cantidad de soluto en la matriz se aproxime a la
concentracién de equilibrio, la rapidez de nucleaciéon comienza a detenerse (es decir se

acerca a 0) [33].

2.5.2 Ley de rapidez del crecimiento o disolucidon de las particulas

Dependiendo de la concentracion de la superficie en la interfase particula/matriz, un

precipitado puede disolverse o crecer siguiendo la expresion dada por la Ec. 2.4 [33]:

dr  C—¢ (D
V=

dt  C,—Ci ?) 24)

El valor de la concentracién en la interfase esta relacionado con la concentracion al

equilibrio mediante la ecuacién de Gibbs-Thomson [33]:
C, = C,E [ZGV’”] 2.5
i = LeLXD rRT ( : )

Donde ¢ es la energia interfacial de la interfaz particula/matriz y V,,, es el volumen molar del
precipitado. Con las ecuaciones 2.4 y 2.5 es posible obtener una expresion para el radio

critico donde la particula no crece ni se disuelve (v = 0), Ec 2.6 [33].

pr = 200 ln[ ] (2.6)

2.5.3 Distribucion del tamafio de particulas

La distribucién de tamano de particula se divide dentro de series de elementos de tamano
Ar. En el sentido matematico, estos elementos pueden ser tratados como volumenes de

control, de acuerdo con la definicion y terminologia de Pantakar [44]. Denotando ;J como el
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flux de particulas, mientras N es la densidad del nimero de particulas dentro de Ar, un

balance de materia da la Ec 2.7 [33].

N _ a‘7+5 2.7
ot or 2.7)

El término S describe la formacién de las nuevas particulas a cada paso de tiempo. Esta
expresion es analoga al problema de la difusion en estado no estacionario, donde el
crecimiento o disolucién puede ocurrir durante un pequeno incremento de tiempo, que
puede ser considerado como un flujo de materia dentro o fuera de los elementos. Dentro
del contexto de las transformaciones difusionales el término S es igual a la rapidez de

nucleacion [33].
El flux de particulas del elemento de volumen puede entonces ser considerado como [33]:
J=Nv (2.8)

Donde v es la rapidez de disolucién o crecimiento definida por la ecuacion 2.4. Sustituyendo

la ecuacién 2.8 en la 2.7 se obtiene la Ec. 2.9 [33].

ON  0(Nv)
at or

+5 (2.9)

La Ec. 2.9 es la ecuacién de continuidad del soluto absorbido por el precipitado [33].

Si la distribucién de tamano de particula es continua con respecto a la concentracion

promedio de soluto en la matriz se obtiene la concentracién promedio (Ec. 2.10) [33].
_ . [C4
C=¢C—(C, - C)f §nr3<pdr (2.10)
0

Donde ¢ es la funcion de distribucion de tamafo [33].

2.5.4 Discretizacion de las ecuaciones

Si se divide la distribuciéon de tamafo de particula en pequefos intervalos [r;,7;,4], la Ec.

2.10 puede escribirse como [33]:

_ N4
C=C—(C,— C)ZgnrfNi (11)
i
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Donde N; = @;Ar;. De la Ec. 2.11 se obtiene la expresion de la fraccion volumétrica de
particulas (Ec. 2.12) [33].

PRl 24 3N, (2.12)
== =TT N .
C,—C £u3"

_ Co—Cof
C=—-L" (213
T (213)
En la ecuacion 2.13 se observa claramente que conforme la fraccion de volumen sea mayor,
la concentracién promedio en la matriz ird disminuyendo, lo cual es légico ya que el soluto

pasa de la matriz al precipitado [33].

Ignorando el término S de la ecuacion 9 y resolviendo por el método de volumen finito [45]
se obtiene la Ec. 2.14 [33].

e rt+At dN t+At e a(Nv)
[ e == [ [ YD g 20
w Jt ot " w or

La integral del lado izquierdo es:
e rt+At ON
— 0
fw ft Edtdr = (N, —NJ)Ar  (2.15)
Y la del lado derecho es:

t+At re
f f 6(;Vrv) drdt = (Nv)e — (Nv)y)At  (2.16)
t w

Ahora se tiene que considerar la direccidn de la velocidad. Para eso se utiliza el esquema
corriente arriba (upwind scheme) [45], suponiendo que las rapideces estan definidas en

cada limite de los volumenes de control se tienen los siguientes valores [33]:
(Nv)e = Npv,  con v, >0 (2.17a)
(Nv), = Ngv, con v, <0 (2.17b)
(Nv)y = Npv,,  con 1, <0 (2.17c)

(Nv),, = Nyv,  con v, >0 (2.17d)
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Las ecuaciones discretizadas pueden ser representadas de la forma estandar:

apr = aENE + awNW + agNz?

(2.18)

Combinando las ecuaciones 2.14 a 2.18 se obtienen los coeficientes, que dependen del

valor de las rapideces [33].

A continuacion, se presenta un ejemplo de como se obtienen dichos coeficientes con v, >

Oywvy, <O.

Con los valores de las rapideces se tiene de las ecuaciones 2.17a y 2.17c el valor de

(Nv), y (Nv),, que se introducen a la ecuacion 2.16, para posteriormente igualar las

ecuaciones 2.14, 2.15 y 2.16, obteniendo:

(N, — ND)Ar = (Npve — Np1y, )At (2.19)

Sila Ec. 2.19 se re-arregla de la forma estandar

At

Ar Ar o
(— — Ve + vw) N, =—N, (2.20)

At

Comparando con la ecuacion 2.18, se obtiene la forma de los coeficientes:

Ar

a, =-—-v,+v, (2.21)

P T At

ag =0 (2.22)

aw =0 (2.23)

Ar

0 _
a e
PAt

(2.24)

Siguiendo este método con las otras tres combinaciones posibles se produce la Tabla 2.3

Tabla 2.3. Valores de los coeficientes en la ecuacion 2.18 [33].

v,>0yv, >0 v, >0y1, <0 v, <0yv, >0 | v,<0yvp, <0
ag 0 0 -V, -V,
ay Uy 0 Uy 0
ap Ar /At Ar /At Ar /At Ar /At
ap (Ar/At) + v, (Ar/At) + v, — vy, Ar /At (Ar/At) — v,
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Posteriormente, Myhr publicé otro articulo [37] en donde utilizando su trabajo anterior [33],

desarrollé un modelo de dureza que se detalla a continuacion.

2.6 Modelo matematico deterministico de Myhr para evaluar el aumento
del limite elastico debido al endurecimiento por precipitacion

En aleaciones reales, diferentes mecanismos de endurecimiento funcionan a temperatura
ambiente [46]. Para las aleaciones de aluminio endurecidas por envejecimiento, las
siguientes contribuciones son importantes: el endurecimiento por precipitacion debido al
cizallamiento y obstaculizacion de la dislocacion por las particulas y los efectos de

endurecimiento por solucion sélida [29,30,47,48].

2.6.1 Contribucion al limite elastico de los precipitados

Se supone a los precipitados como particulas esféricas monodispersadas, lo que implica
que las ecuaciones constituyentes se pueden derivar de los principios de las soluciones
analiticas clasicas para la interaccion dislocacién-particula. Se establece que la suposicion
de particulas esféricas no es critica en el resultado del analisis; en su articulo [37] Myhr
establece que bajo un tratamiento mas riguroso considerando la forma de barra, los
resultados conducen a un resultado similar. Sea F la resistencia media del obstaculo y o,
el aumento del limite elastico resultante, de acuerdo con Deschamps y Brechet [30] la

relacion ente F y o, se da como [37]:

MF

Op

Donde M es el factor de Taylor, b es la magnitud del vector de Burgers y [ es el espaciado
efectivo medio de particulas en el plano de deslizamiento. Ademas, si [ se expresa en
términos del tamafio medio de particula 7 y la fraccion de volumen f, usando el formalismo
de Friedel [49], la Ec. 2.25 se convierte en [37]:

M _13A\Y2 _
= — 2 —_ 3/2
0p = - (2BGb?) 2(2n> F (2.26)

Donde G es el médulo de corte de la matriz de aluminio y 8 es una constante cercana a 0.5.
En el caso general, donde la aleacion contiene una mezcla de particulas débiles (cortables)
y particulas fuertes (no cortables), la resistencia media al obstaculo se define

convenientemente como [37]:
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XiNiF;

F o2l
XiN;

(2.27)
Donde N; es la densidad numérica de particulas que pertenece a un tamafio de radio dado

1; , Y F; es la resistencia al obstaculo correspondiente [37].

El parametro F;, en la practica, es una funcion del radio de particula r;, donde una buena
aproximacién para particulas cortables (débiles) es suponer que F; es proporcional al radio

de particula siempre que r sea menor que el radio critico para el cizallamiento r, [30,50]

ri <rc

F, = 28Gb? (:—l) (2.28)

[

Mientras que para particulas no cortables (fuertes) se puede suponer una independencia

der
4] > e
F. = 2BGb? (2.29)

En el caso limite donde la aleacién contiene una distribuciéon uniforme de particulas
cortables o no cortables, las ecuaciones 2.26 a 2.29 producen resultados que estan en buen
acuerdo con los modelos clasicos de Friedel [49] y Kocks [51,52], respectivamente. Esto
muestra que las suposiciones para derivar las relaciones de endurecimiento son
fisicamente razonables y, por lo tanto, aceptables en el contexto del modelo que se esta

desarrollando [37].

2.6.2 Contribucion al limite elastico por solucién soélida

En el endurecimiento por envejecimiento, los elementos de aleaciones de aluminio como
Mg, Si y Cu dan lugar a un considerable fortalecimiento de la solucion sélida. Siempre que
la contribucidon de cada elemento sea aditiva, el aumento del limite elastico debido a la

solucion sélida de la aleacién o, puede expresarse como [50,53]:
Oy = Z o (2.30)
j

Donde C; es la concentracion de un elemento de aleacion especifico en solucion sdlida y k;

es el factor de escala correspondiente.
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2.6.3 Dureza global y limite elastico

En aleaciones donde varios mecanismos de endurecimiento estan presentes a temperatura
ambiente, es razonable suponer que las contribuciones de resistencia individuales se
pueden agregar linealmente. Por lo tanto, tomando ¢; igual al limite elastico intrinseco del

aluminio puro, la expresion resultante para el limite elastico macroscopico global o, se

convierte en:
oy = 0; + 0ss+0y, (2.31)

La conversién de limite elastico (en MPa) a dureza HV (en VPN) se puede realizar por
medio de la Ec. 2.32 [54], que se ha aplicado al endurecimiento por precipitacion de
aleaciones Al-Mg-Si y se ha validado para un amplio rango de composiciones, entre ellas

la de la aleacion 6061.

HV = 0.330, + 16.0 (2.32)
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3. Metodologia

3.1 Experimental

Los datos para el modelo matematico empirico se obtuvieron del trabajo realizado por
Hernandez [55]; se reviso su trabajo y en algunos casos se repitieron algunas pruebas
experimentales, por lo que el modelo empirico es una extension del trabajo experimental
realizado por Hernandez [55]. Enseguida se describen las probetas utilizadas, el equipo y

la metodologia.

Las muestras utilizadas fueron probetas de tamafio reducido (a escala 3:4 con respecto a
la estandar, cuyas dimensiones son 101.6 mm de alto y didmetro de 25.4 mm) para ensayo
Jominy como se muestra en la Figura 3.1, maquinadas con dos barrenos para embeber
termopares tipo K de 1/16” de diametro esquematizado en la Figura 3.2. Los termopares se
conectaron a un adquisidor de datos de la marca Data Translation modelo DT 98 28
controlado con el software QuickDAQ que se ejecuta en una computadora, con una

frecuencia de adquisiciéon de datos de 15 Hz.

19,05
6,35
|
19,05
ZBE
-
6,35 / ~
l—

76,2

Figura 3.1. Esquema de las probetas Jominy de tamario reducido utilizadas. Vista superior (izquierda) y vista
frontal (derecha). Las cotas estan en mm.
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Figura 3.2. Esquema de las posiciones de los barrenos en las probetas Jominy de tamafio reducido. Los
barrenos estan a 45° sobre el lado redondo y son de 1/16” de diametro. Las cotas estan en mm.

El dispositivo utilizado para realizar los experimentos, que se muestra en la Figura 3.3,
consiste en una estructura metalica en arreglo rectangular, en la cual se coloca un
contenedor de acrilico que tiene una tuberia de PVC en forma de “L” que produce la
columna de agua. La tuberia se conecta a un medidor de flujo (rotdametro de marca Blue
White con capacidad de hasta 5 GPM) alimentada por una bomba sumergible dentro de un
tanque colocado en la parte exterior de la estructura. Ademas de esta tuberia en forma de
"L”, se tiene otra bomba que permite sacar el exceso de agua del tanque de acrilico al
tanque exterior. Para poder ajustar la distancia entre la parte superior de la tuberia “L” y la
base de la probeta, se tiene una plataforma deslizante sujeta a una cuerda con manivela,

localizada en la parte superior de la estructura.
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Manivela

Sistema deslizante

oy \
Tanque de acrilico Tuberia de vaciado
|
/Y Tuberia de alimentacién
7
Bomba
Bomba
//

Tanque exterior

Figura 3.3. Esquema del dispositivo para realizar ensayos Jominy.

Se trabajé con una barra de aleacion comercial AA6061, que se maquiné de acuerdo con
las Figuras 3.1 y 3.2. Antes de comenzar los experimentos, las piezas de llegada se
sometieron a un tratamiento TO, para eliminar el tratamiento térmico previo (posiblemente
T6). El tratamiento TO se realizé calentando las piezas durante 1 hora a 450 °C dejandolas
luego enfriar por 90 minutos dentro de la mufla apagada. Para verificar la condicion de las
probetas después del tratamiento TO (que la dureza fuera cercana a la condiciéon de colada
y que fuera homogénea en toda la pieza), se realizaron ensayos de dureza Brinell en un
durémetro marca Time, modelo THB-3000E, con una carga de 125 Kgs, por un tiempo de

20 segundos y un indentador de bola de acero de 5 mm de diametro.

Después de la medicion de dureza, cada probeta instrumentada con termopares se monto
en una guia de acero inoxidable sujeta al sistema deslizante, para posteriormente calentarla
en un horno de resistencias eléctricas tipo libro, hasta alcanzar una temperatura de 530 °C
(con un rango de error de +5 °C). Luego se mantuvo a esa temperatura por 2 horas, para
posteriormente realizar el temple. Un corto tiempo antes de realizar el temple (2-3 minutos)
se inicio la grabacion con el soffware QuickDAQ para poder registrar la historia térmica en
las posiciones en donde se localizaban los termopares; esta informacién se usoé

posteriormente para calcular la historia de la rapidez de enfriamiento. El temple se realizé
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abriendo el horno y retirandolo, bajando rapidamente el sistema deslizante hasta la posicién
de temple (previamente calibrada de acuerdo con la norma ASTM A255). En cuanto la
probeta llegaba a esta posicion, se retiraba rapidamente la placa de acero que cubria a la
columna de agua para permitir el contacto de la columna de agua con la base de la probeta.
Al pasar el tiempo requerido de temple (10 minutos) se detuvo la funcién de grabar y en

mismo software se exportaron los datos de las historias térmicas a una hoja de Excel.

El envejecimiento se realizé 3 horas después del temple. En ese tiempo se media el perfil
de durezas resultante del temple. La primera mediciéon se tomd a 3 mm de la base templada
(que es la posicién del termopar mas cercano a la base); entre cada medicion se dejé una
distancia de 4/16”. Después de medir el perfil de dureza, cada superficie se desbastd con
lijia de SiC para eliminar las huellas del indentador con lo que se podia volver a medir la

dureza en esas posiciones.

Para el envejecimiento, cada probeta se monté nuevamente en el sistema y se calento a
una temperatura de 200 °C (£5 °C). Al momento de alcanzar esa temperatura se mantuvo
la probeta durante el periodo de tiempo establecido (30, 60, 120 y 240 min); posteriormente
se dejo enfriar la probeta al aire durante 15-20 minutos y se midioé el perfil de dureza

después del tratamiento de envejecido.

3.2 Computacional

Para poder introducir la informacién de la rapidez de enfriamiento durante el temple al
modelo empirico, primero se tuvo que realizar un modelo térmico para conocer la historia
térmica durante el temple en toda la probeta, para asi poder relacionar la rapidez de
enfriamiento local durante el temple con la dureza local. El procedimiento para obtener las
curvas de enfriamiento y la rapidez de enfriamiento durante el temple se explica a

continuacion.

3.2.1 Modelo térmico
Debido a que solo se conocia el perfil de temperatura en dos puntos (donde se localiza la
punta caliente de los termopares, ver Figura 3.2), se desarroll6 un modelo matematico

térmico, que permite calcular la evolucion del perfil de temperatura y, a partir de esta

informacion, la rapidez de enfriamiento. Se tomaron los datos de respuesta térmica en la
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posicién del termopar cercano a la base templada como una de las condiciones a la frontera

y se validaron los resultados con los datos del segundo termopar.

El modelo matematico térmico considero flujo de calor en 2D, por conduccién, en estado no
estacionario, sin generacion en coordenadas cilindricas. Considerando las propiedades
fisicas constantes (cuyos valores se tomaron de la literatura [56]), la ecuacion gobernante

eslaEc. 3.1.

10, 0T\ 0*T 10T
e s

ror\'ar) 922 aat

Para la superficie de la base templada se consideré la siguiente condicién de frontera:
T, = Temperatura conocida (dada por el termopar cercano a la base)

Para la superficie envolvente (r = radio de cilindro) y la superficie superior (z = 0) se

consideraron 3 diferentes combinaciones de condiciones de frontera:

1. Superficie aislada (z_: —0y Z_Z _ )

2. Transferencia de calor por conveccion, con coeficiente de transferencia de calor por

conveccion constante (se tomé el valor de conveccién natural en aire quieto a 25

[56])

w

°C, el cual es de 25—~
m=°C

3. La superficie superior aislada y la superficie envolvente con un coeficiente de

‘s aT w
conveccion constante (E =0yh,, =25 m)

Al probar estas diferentes combinaciones de condiciones de frontera se observé que la
diferencia entre los resultados era muy pequefia, razén por la que se decidio realizar todas
las simulaciones con la condiciéon de aislamiento tanto en la superficie lateral como en la

tapa superior.
La condicién inicial fue:
Ty, = 530°C

La ecuacion gobernante (Ec 3.1) se resolvioé por el método de diferencias finitas explicito

para lo que se usaron 20 nodos en la direccion z 'y 3 en la direccién r.

En la Figura 3.4 se muestra un dibujo esquematico de cémo se mallé el cilindro para la

solucién numérica del modelo matematico térmico.
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Figura 3.4. Esquema del modelo geométrico. Se considero el origen en el centro de la superficie superior; los
nodos en la direccion j (altura del cilindro) se numeraron del 1 hasta nz (20) y en la direccion i (radio del
cilindro) de 1 hasta nr (3).

. . 1 . T .
El paso de tiempo considerado fue de 7z . para coincidir con la frecuencia de la lectura de
la temperatura de los termopares durante los experimentos.

Como los nodos no coincidian con la posicién de las huellas de dureza, se aplicé una

funcion de interpolacion de la rapidez de enfriamiento para que se pudiera conocer esta

rapidez de enfriamiento en las posiciones de la medicién de la dureza.

3.2.2 Rapidez de enfriamiento

Con las curvas de enfriamiento locales obtenidas con el modelo térmico se procedio a

calcular la rapidez de enfriamiento durante el temple a través de la Ec. 3.2.

. o AT (T, —Ty)
Rapidez de enfriamiento = — = ——— (3.2)
At (tz —t1)

At es un valor constante, debido a que es el paso de tiempo correspondiente a la frecuencia

de la lectura de la temperatura de los termopares.

Posteriormente se graficaron estos valores de la rapidez de enfriamiento local en funcion

del tiempo y se obtuvo la rapidez de enfriamiento maxima de ese nodo.
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3.2.3 Modelo empirico

Con los datos experimentales (rapidez de enfriamiento durante el temple y perfil de durezas
después del temple y del envejecido) se realizé un modelo empirico que consistié en definir
una funcién que describa la dureza después del envejecimiento con dos variables
independientes: la rapidez de enfriamiento local y el tiempo de envejecimiento (dado que la
temperatura de solubilizacion y la temperatura de envejecimiento se mantuvieron

constantes).

Posteriormente se grafic la dureza después del tratamiento de envejecimiento en funcién
de la rapidez de enfriamiento durante el temple. Como se trata de un modelo empirico, se
probaron diferentes escalas y tipos de grafico, buscando el que tuviera el mejor ajuste.
Después de realizar este tratamiento de datos, se generd una grafica 3D teniendo como
ejes la dureza, la rapidez de enfriamiento y el tiempo de envejecimiento, buscando una

funcién que replique los datos experimentales.

3.2.4 Modificacion del modelo deterministico

A la vez que se realizaban estos experimentos y el modelo empirico, se implemento el
modelo de Myhr [37] en el software Wolfram Mathematica, para posteriormente buscar una
manera de que este modelo considerara el efecto de la rapidez de enfriamiento durante el
temple, para que se lograra conectar ambos modelos por medio de la rapidez de
enfriamiento durante el temple. Los datos de dureza final de Hernandez [55] se utilizaron

para validar la modificacion del modelo de Myhr.

Para poder obtener esta relacién entre la rapidez de enfriamiento durante el temple y una
variable del modelo de Myhr, se analizé cada una de estas variables y su sentido fisico para
escoger la que tuviera alguna relacion con el efecto de la rapidez de enfriamiento durante
el temple, siendo esta j,. Para relacionar esta variable con los datos del modelo empirico y
con los datos experimentales, se realizaron una serie de simulaciones cambiando el valor
de j, hasta encontrar la que mejor correspondiera a un valor de la rapidez de enfriamiento

durante el temple.

En la Figura 3.5 se muestra un diagrama de flujo del modelo matematico deterministico.
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Figura 3.5 . Diagrama de flujo del modelo matematico deterministico reportado en la literatura [33,37].
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4. Resultados y discusion

Utilizando los datos obtenidos por Hernandez [55], se desarrollé el modelo empirico a la par
que se modificaba el modelo matematico deterministico publicado por Myhr; cuando se
terminaron ambos modelos se busco algun parametro que lograra conectarlos. Como se
menciond en la metodologia, los datos experimentales pertenecen al trabajo realizado por
Hernandez; sin embargo, se realizaron pruebas adicionales, utilizando las mismas

condiciones, para descartar algun error experimental.

4.1 Modelo empirico

Como se establecié en la metodologia, se desarrollé un modelo térmico deterministico que
permite calcular la evolucién de la temperatura en toda la probeta utilizando las curvas de
enfriamiento registradas con los termopares. Se utilizé la curva de enfriamiento del que esta
cercano a la base templada como condiciéon de frontera y la otra curva para validar el
modelo. Para el segundo caso la punta de este termopar se localiza a 20 mm de la base
templada, por lo que se busco el nodo mas cercano a dicho valor, siendo el nodo 16,
localizado a 18.41 mm con respecto a la superficie templada. En la Figura 4.1 se muestran

las curvas de enfriamiento medidas y calculadas con el modelo térmico.

500/

400/
O |
g 300: ...... nodo 16 = 18.41 mm
® : Termopar
2 : — Condicioén de frontera
5 200/
|_

100

ol

0 50 100 150 200 250 300
Tiempo [s]

Figura 4.1. Curvas de enfriamiento durante el temple desde 530 °C: calculada a 18.41 mm de la base
templada (guiones azules), medida a 20 mm de la base templada (linea sdlida rosa) y medida cercana a la

base templada para usarse como condicién a la frontera (linea sélida verde).
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Se observa que los resultados obtenidos con el modelo térmico y los datos medidos con el
termopar no presentan una diferencia significativa, por lo que el modelo térmico es capaz
de representar el enfriamiento en toda la probeta como se presenta en la Figura 4.2 donde

se muestran las curvas de enfriamiento locales de algunos nodos.

500

nodo 1 =76.20 mm

3 — nodo 5 =60.79 mm
400

—_ —nodo 9=45.38 mm
S — nodo 14 = 26.12 mm
(0] t —
£ 300 — nodo 20 = 3.00 mm
& ‘
[0}] |
g. ‘
$ 200
-

100

0

0 50 100 150 200 250 300
Tiempo [s]

Figura 4.2. Curvas de enfriamiento local (calculadas) durante el temple desde 530 °C en cinco nodos.

Teniendo las curvas de enfriamiento local (Figura 4.2), se calculd la rapidez de enfriamiento
de estas curvas obteniendo las curvas de rapidez de enfriamiento locales durante el temple

en funcioén del tiempo que se presentan en la Figura 4.3.
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Figura 4.3. Curvas de rapidez de enfriamiento local durante el temple desde 530 °C en funcién del tiempo en

cinco nodos.
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Como la temperatura esta relacionada con el tiempo, es posible realizar una grafica similar
a la de la Figura 4.3 cambiando el tiempo por la temperatura como variable independiente;

esta curva se muestra en la Figura 4.4.
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Figura 4.4. Curvas de rapidez de enfriamiento local en funcién de la temperatura local en cinco nodos.

Como se observa en las Figuras 4.3 y 4.4 hay un maximo de la rapidez de enfriamiento
local durante el temple; para obtener este valor se utilizé la funcion Minimo de Wolfram
Mathematica [57], la cual permite encontrar el valor minimo de una serie de datos. Aplicando
la funcién Minimo a cada una de las curvas de la rapidez de enfriamiento local se obtuvo el
valor mas bajo de la rapidez de enfriamiento durante el temple de cada nodo; al ser negativo
el valor de la rapidez de enfriamiento, el valor mas bajo de la curva es la maxima rapidez
de enfriamiento durante el temple. En la Figura 4.5 se muestran los valores de la rapidez

de enfriamiento local maxima con respecto a la posiciéon de cada nodo.
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Figura 4.5. Rapidez de enfriamiento local maxima durante el temple en funcién de la posicion.
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A partir de la informacién mostrada de las Figuras 4.3 a 4.5, se puede notar que cerca de
la superficie superior de la probeta la rapidez de enfriamiento maxima no varia mucho, lo
que es un reflejo del enfriamiento al aire quieto de esa frontera, debido a que el coeficiente
de transferencia de calor por conveccidn del aire quieto es un valor mucho menor
comparado con el valor del coeficiente en la superficie de temple debido a que el
enfriamiento es con un flujo de agua (conveccion forzada) en esta frontera. La transferencia
de calor por conveccion del aire quieto también ocurre en la superficie envolvente de la
probeta; sin embargo, como se menciono en la metodologia, la diferencia entre los valores
considerando esta transferencia y suponiendo una superficie aislada es baja. Al ser
pequenfo el valor de la transferencia de calor por conveccién del aire quieto, permite que en
el ensayo Jominy se obtengan perfiles térmicos unidimensionales a pesar de que realmente

existe un flujo de energia 2D.

Teniendo estos valores de las rapideces de enfriamiento durante el temple, se utilizé una
funcion de interpolacion en Wolfram Mathematica [58] para obtener la rapidez de

enfriamiento maxima en las posiciones de las mediciones de dureza.

En las Figuras 4.6 y 4.7 se muestran los perfiles de dureza después del tratamiento TO,
después del temple y después del envejecimiento para dos valores de tiempo de
envejecimiento (30 y 120 min). Como el tratamiento TO solo tiene la finalidad de eliminar el
tratamiento térmico previo, se tomaron solamente tres mediciones (en los extremos vy el
centro de la probeta). Es importante mencionar que al analizar los datos reportados por
Hernandez [55] se observd que la dureza después del temple de las probetas sometidas a
envejecimiento por 30 minutos mostraban una diferencia con respecto a las otras
condiciones de procesamiento después del temple. Esta diferencia no deberia de existir,
debido a que las probetas se trataron bajo la mismas condiciones (flujo de agua, dispositivo,
horno utilizado), por lo que se tuvieron que repetir estos experimentos, obteniendo en esta
repeticion durezas después del temple consistentes con las otras condiciones
experimentales. Cabe mencionar que al tomar las durezas después del envejecido de las
probetas sometidas a envejecimiento por 30 minutos se obtuvieron los mismos resultados

reportados por Hernandez [55].

Para las barras de error de las mediciones de dureza se considero la desviacién estandar
después del temple, debido a que el valor de dureza en la misma posicion debe de ser igual
para cada probeta, ya que se realiz6 el mismo tratamiento en el mismo dispositivo, la

diferencia entre los valores de dureza se debe a los errores en la medicion de dureza y en
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las pequefias diferencias que pudo haber al bajar la probeta desde el horno a la posicion
de temple. Otra opcion contemplada era utilizar los valores reportados en la literatura
[59,60], pero era una barra de error bastante grande (+4 HB). Los valores promedio de la
dureza en cada posicion después del temple y su desviacién estandar se muestran en la
Tabla 4.1

Tabla 4.1. Valores promedio en cada posicion de la medicién de dureza y su desviacion

estandar.
Dureza |Desviacion
Distancia desde la promedio | estandar
base templada [mm] |[HB] [HB]
3 52.65 1.39
9.35 51.79 1.71
15.7 50.29 1.95
22.05 49.09 1.60
28.4 48.21 1.81
34.75 47.43 1.64
41.1 45.92 1.34
47.45 44.88 1.29
53.8 43.86 0.80
60.15 43.19 1.20
66.5 42.01 0.81

La barra de error elegida para todas las pruebas experimentales es de +2, ya que el valor
mas alto de desviacion estandar fue de 1.95, que es menor al reportado en la literatura que
es de 4 [59, 60].

En las Figuras 4.6 y 4.7 se grafican los perfiles de dureza después del tratamiento TO,
después del temple y después del envejecimiento artificial a 200 °C durante 30 y 120

minutos, respectivamente.
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Figura 4.6. Perfil de dureza de una probeta después de TO (circulos azules), después del temple (circulos

naranjas) y después de envejecimiento artificial de 30 min (circulos grises).

140
*TO
120 Después del
$ 3 temple
i _ Después del
100 i i envejecimiento
80 S
m
T
60
40 1 ; :
20
0
0 10 20 30 40 50 60 70

Distancia desde la base templada [mm]

Figura 4.7. Perfil de dureza de una probeta después de TO (circulos azules), después del temple (circulos
naranjas) y después de envejecimiento artificial de 120 min (circulos grises) [55].

En las Figuras 4.6 y 4.7 se observa que el tratamiento TO produce una dureza homogénea
en la pieza. En los perfiles de dureza después del temple existe un pequefio cambio de la
dureza conforme se aleja del extremo templado, lo que esta relacionado con una menor
rapidez de enfriamiento maxima durante el temple, como se ve en la Figura 4.5. Este efecto

de una diminucion de la dureza conforme aumenta la distancia desde el extremo templado
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es mas evidente en los perfiles de dureza después del tratamiento de envejecimiento. En
la Figura 4.8 se observa con mayor claridad el efecto de la rapidez de enfriamiento durante
el temple en la dureza obtenida después del envejecimiento. Asi mismo, se observa como
al alejarse de la base templada, la rapidez de enfriamiento maxima va disminuyendo.
Después del envejecimiento se nota como esta disminucién de la rapidez de enfriamiento
produce una menor dureza al final del tratamiento. En la Figura 4.7 se muestran las durezas
después del TO, que resultaron iguales en toda la probeta. Dado que esto asegura que la
condicién inicial era la misma, entonces, la Unica variable que cambié fue la rapidez de
enfriamiento durante el temple, dando como resultado que a una menor rapidez de
enfriamiento durante el temple la dureza disminuye. Este comportamiento ya lo habian
notado otros autores [11,13,14,21]; sin embargo, hasta el momento no se ha intentado
establecer un modelo matematico o empirico para predecir la dureza que tome en cuenta
esta variable.
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Figura 4.8. Perfil de dureza de una probeta después de envejecimiento artificial de 120 min (circulos naranjas)

y la rapidez de enfriamiento maxima durante el temple (circulos azules).

Al tratarse de un modelo empirico, se necesito realizar varios tipos de graficos, cambios de
escalas y tipo de regresion para tener una funcidon que pudiera reproducir los datos
experimentales. Para encontrar la mejor regresion se probaron varios tipos (lineal,

logaritmica, exponencial, cuadratica, por mencionar algunos). A estos modelos también se
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les cambié el valor del eje de las abscisas, es decir se probaron diferentes formas de usar
el valor de la rapidez de enfriamiento (cuadrado, logaritmo, raiz cuadrada, inverso, etc.),
obteniéndose que la mejor grafica es la resultante de la dureza vs. rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada con un ajuste logaritmico. La rapidez de enfriamiento durante
el temple modificada (REM) se obtiene como la rapidez de enfriamiento durante el temple
(RE) menos el maximo valor de la rapidez de enfriamiento durante el temple en la superficie
superior (MRES) de todos los experimentos mas 1 (ver Ec. 4.1). De esta forma, las
rapideces de enfriamiento durante el temple modificadas calculadas en las posiciones

cercanas a la superficie superior se aproximan al valor de 1.
REM = RE —MRES+1 (4.1)

Analizando la forma de la Figura 4.8 se sospechaba que el ajuste logaritmico era el mas
adecuado; sin embargo, el modelo aun no estaba concluido. Habia funciones logaritmicas
que se ajustaban a los datos experimentales, pero eran solo para los datos de un tiempo
de envejecimiento, por lo que se procedid a analizar el parametro faltante, es decir, el tiempo

de envejecimiento.

Para analizar este parametro se optdé por realizar un corte a una misma rapidez de
enfriamiento durante el temple modificada (REM), ya que se disponia de las ecuaciones del
ajuste de la dureza con la REM, las cuales predicen la dureza a cualquier REM. Se
escogieron algunas rapideces de enfriamiento (10, 30, 60, 90 °C/s) y se graficaron estos
valores de dureza contra el tiempo de envejecimiento. A pesar de que se realizé el mismo
procedimiento de cambiar el tipo de ajuste y el valor del tiempo de envejecimiento (elevarlo
al cuadrado, raiz cuadrada, logaritmo por mencionar algunos), no se logré obtener un ajuste
tan bueno como el anterior, pero se consiguié encontrar algunos parametros que ayudarian

en el ajuste de la superficie en 3D.

Conociendo los ajustes realizados a dos cortes (tiempo de envejecimiento constante y
rapidez de enfriamiento modificada constante), se procedié a realizar una grafica 3D, con
la rapidez y el tiempo como variables independientes y la dureza como variable
dependiente. A esta superficie se le realizd un ajuste en Wolfram Mathematica mediante el
comando NonlinearModelFit [61]. Como ya se conoce el mejor ajuste a un corte de esta
superficie, se mezclaron y multiplicaron los ajustes anteriores para poder obtener los

términos que se introdujeron al comando para obtener el modelo descrito por la Ec. 4.2.
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303.99 19835.571
HB = 88.84 — N 67.048In[y] — fnm —19.405\/In[x]In[y]  (4.2)
X

Donde:

x = Tiempo de envejecimiento [s]

o

y = Rapidez de enfriamiento durante el temple modificada [?]

La Ec. 4.2 se grafica en la Figura 4.9. En la figura se observa la forma clasica de las curvas
de envejecimiento [21], por lo que el modelo descrito con la Ec. 4.2, es capaz de representar
la mejora inicial y posterior disminucion de la dureza causada por sobreenvejecimiento.

REM [°C/s]

S . R

- 100

HB

| 80

- , ~-! 60

Tiempo de envejecimiento [s]

Figura 4.9. Dureza después del envejecimiento artificial en funcién de la rapidez de enfriamiento durante el

temple modificada y el tiempo de envejecimiento.

Para validar este modelo se procedié a graficar los resultados experimentales y los valores
obtenidos por el modelo empirico (Ec.4.2) a cada tiempo de envejecimiento. Las Figuras
4.10 a 4.13 muestran los resultados para 30, 60, 120 y 240 minutos de envejecimiento,

respectivamente.
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Figura 4.10. Dureza después del envejecimiento artificial durante 30 minutos en funcion de la rapidez de
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enfriamiento durante el temple modificada: medida experimentalmente (estrellas) y calculada con el modelo
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Figura 4.11. Dureza después del envejecimiento artificial durante 60 minutos en funcion de la rapidez de
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enfriamiento durante el temple modificada: medida experimentalmente (estrellas) y calculada con el modelo

empirico (linea).
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Figura 4.12. Dureza después del envejecimiento artificial durante 120 minutos en funcion de la rapidez de
enfriamiento durante el temple modificada: medida experimentalmente (estrellas) y calculada con el modelo

empirico (linea).
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Figura 4.13. Dureza después del envejecimiento artificial durante 240 minutos en funcioén de la rapidez de
enfriamiento durante el temple modificada: medida experimentalmente (estrellas) y calculada con el modelo
empirico (linea).

Como se puede observar en las Figuras 4.10 a 4.13, la diferencia entre la dureza predicha
por el modelo y los valores experimentales es pequefia, quedando las predicciones dentro

de la barra de error de la medicion de dureza, coincidiendo con el valor preciso de algunos
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puntos experimentales, por lo que este modelo es capaz de reproducir correctamente la

dureza después del envejecimiento de la aleacion AA6061 en funcién de la REM.

Para comparar mejor las predicciones del modelo empirico y los datos experimentales se
calculd el error cuadratico medio (RMSE) que indica que tan dispersos estan los datos con
respecto a una regresion [62], en este caso, al modelo. Los resultados se muestran en la
Tabla 4.2.

Tabla 4.2. Dureza después del tratamiento completo de envejecimiento artificial (predicha por el
modelo matematico empirico, medida experimentalmente) y valor del RSEM para cuatro tiempos

de proceso.

30 min 60 min 120 min 240 min
Pred. | Exp. | RSEM | Pred. | Exp. |RSEM | Pred. | Exp. |RSEM | Pred. | Exp. | RSEM
95.7| 944 1.3] 107.6| 108.9 1.3] 115.8| 113.7 22| 112.0| 113.7 1.7
92.3| 92.6 0.2 107.4| 108.9 1.5] 113.3| 111.6 1.7] 108.4| 108.9 0.5
90.9| 90.8 0.1| 104.6| 106.7 2.1 110.0| 108.9 1.0 103.3| 104.4 1.1
89.4| 89.1 0.3] 104.3| 106.7 2.4 108.7| 106.7 2.0 103.0| 104.4 14
89.0| 89.0 0.0 101.7| 102.3 0.7| 106.8| 104.4 2.3| 100.6| 100.2 0.3
88.0| 874 0.6 101.4| 102.3 1.0] 100.6| 100.2 0.4| 100.4| 100.2 0.1
87.5| 874 0.2| 98.8| 98.3 05| 97.2| 96.3 1.0/ 944| 96.3 1.9
86.3| 85.7 06| 98.5| 983 0.2| 93.2| 926 0.7 94.3| 92.6 1.7
85.8| 85.7 0.1] 95.7| 96.3 06| 909| 874 3.5 90.2| 92.6 2.3
83.7| 84.1 04| 953| 96.3 1.0/ 86.8| 84.1 26| 86.5| 89.0 2.6
81.8| 82.6 0.7 921| 92.6 05| 851 82.6 25| 86.2| 89.0 2.8
81.7| 82.6 09| 916| 926 09| 84.8| 811 3.7\ 84.7| 857 1.1

El RSEM promedio del modelo empirico con respecto a todos los datos experimentales es
de 1.6; analizando la Tabla 4.2 se observa que este valor es cercano a la desviacion
estandar de la medicion de dureza después del temple. Para tener una mejor
reproducibilidad en los experimentos y con esto poder obtener un mejor modelo empirico
se requiere de una mejora del dispositivo que garantice que la bajada de la probeta sea
igual en todos los ensayos ya que fue uno de los factores que fue mas dificil de controlar
durante la fase experimental. Con el valor de 1.6 de RSEM se puede afirmar que el modelo
brinda una buena aproximacion de la dureza después del envejecimiento, ademas de tener

la ventaja de que puede ser facilmente implementado en una hoja de calculo de Excel.
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4.2 Modelo matematico deterministico

4.2.1 Calculo del numero de densidad de particulas

Como se menciono en la metodologia, se reprodujo el modelo matematico deterministico
microestructural, publicado por Myhr [33], para la aleacion 6082. A pesar de no tratarse de
la misma aleacion diversos estudios presentados en la misma serie de aleaciones de

aluminio (6XXX) han usado este modelo modificando los parametros necesarios.

En la Seccion 1.3.1 se describe detalladamente el modelo de Myhr [33]; el primer paso para
predecir la dureza después del endurecimiento por precipitacion es calcular el numero de
densidad de particulas, para poder introducirlo en el modelo de prediccion de la dureza [37].
El modelo de Myhr [33] es un modelo de clases, por lo que habra una distribucién de los
tamafios de particula, recordando que el objetivo del endurecimiento por precipitacién es
obtener una distribucion de finos precipitados que impidan el paso de las dislocaciones de
forma eficiente. Al calcular la cantidad de particulas dentro de cada rango de tamano de
radio es posible predecir la dureza obtenida después del envejecido ya que, dependiendo
del tamafo del precipitado y la cantidad de precipitados con ese tamafo, la dureza

aumentara o disminuira.

En la Figura 4.14 se presentan los resultados publicados por Myhr y los valores calculados
en este proyecto. Para los calculos de esa grafica se usé un paso de tiempo de 10 segundos
y un mallado de 500 nodos (equiespaciados). Como este modelo publicado por Myhr [33]
ha sido verificado de forma experimental en el mismo articulo, solo se comparan los
resultados de su simulacion con los datos replicados en este proyecto para verificar si fue

posible replicar su modelo de calculo de densidad de particulas.
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Figura 4.14. Funcién de distribucion de tamafio en funcién del radio para distintos valores de tiempo de
envejecimiento artificial: modelo de Myhr [33] (lineas sélidas y simbolos) y céalculos de este trabajo (lineas
solidas).

Se observa que los valores del modelo de Myhr y los calculos de este trabajo, son muy
similares. La forma y los valores estan muy cercanos; solamente al inicio de la curva (para
tiempos bajos) se presenta una diferencia notable, pero después la curva se acopla muy
bien. La diferencia se debe a que las graficas que presentaron los autores son solo algunos
valores (las marcas de las graficas) mientras los resultados calculados en este trabajo son
continuos. Se puede decir que los calculos de este trabajo replican muy bien los publicados

por Myhr [33].

4.2.2 Analisis de independencia de malla

En su articulo Myhr [33], no presenta un analisis de independencia de malla, en este trabajo

se desarrollo este analisis.
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4.2.2.1 NUmero de nodos

A continuacién, se presentan resultados de como afecta el nimero de nodos a la respuesta
de la funcion de distribucién de tamafio de particula, utilizando un paso de tiempo de 10
segundos. Para observar mejor el comportamiento se decidié tomar tres zonas: el inicio de
la curva, alrededor del maximo de la curva y la parte final de la curva. En todos los casos,
el tiempo de simulacién fue 7200 segundos. Se utilizaron seis diferentes valores del nimero
de nodos (50, 100, 300, 500, 1000 y 1500).

En la Figura 4.15 se muestran los resultados para la zona de inicio de la curva. Se aprecia
que con una menor cantidad de nodos (50, 100), la respuesta varia mucho, por ejemplo,
cercano al valor de 1.7 x 10~° m la funcién de distribucion esta cercana al valor de 4 x 1039,
mientras que con las otras cantidades de nodos estan cercanas a 3.5 x 103°, que es una
notable diferencia. Con 1000 y 1500 nodos las curvas son similares, mientras que con un
menor numero de nodos (500 y 300) se nota ya una diferencia entre los valores de la funcion
de distribucion, esta diferencia es mayor con 300 nodos, en cuyo caso se observa que hay
partes de esta curva que ya no coincide con las curvas con una mayor cantidad de nodos.
(=50
nr=100
4.5x10%¢ nr=300

— nr=500
— nr=1000
— nr=1500

4.0x 1030

3.5x 103"

Funcion de distribucion de tamario [H/m"]

3.0x 1030

1.2x10° 1.4x10° 16x%x109 1.8x107° 2.x107°
Radio de particula [m]

Figura 4.15. Funcién de distribucion de tamafio en funcién del radio de particula para diversos valores del

numero de nodos en la zona de inicio de la curva.
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En la Figura 4.16 se grafican los valores en una regién alrededor del maximo de la curva.
Se observa que existe una mayor diferencia entre los valores de la funcion de distribucion
de tamafio con diferentes numeros de nodos. La diferencia entre la respuesta con 1000
nodos y la dada por 1500 se hace mayor, de la misma manera que con 500, que se separa
mas de los valores con mayor cantidad de nodos. Ademas de la diferencia en el valor de la
funcion de distribucion de tamano, se aprecia otra gran diferencia, que es el radio en donde
se encuentra el maximo. Con una menor cantidad de nodos, el maximo de la curva se
encuentra a valores de radios de particula menores; por lo tanto, a una menor cantidad de

nodos el maximo de la curva se desplaza hacia abajo y a la izquierda.
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Figura 4.16. Funcién de distribucion de tamafio en funcién del radio de particula para diversos valores del

numero de nodos en la zona alrededor del maximo de la curva.

En la Figura 4.17 se muestran los resultados de la parte final de la curva. Se aprecia de
nuevo una clara diferencia entre los valores de la funcién de distribucidon con el numero de
nodos. Aqui la otra diferencia importante es que, al contrario de como sucedi6é con el
maximo de la Figura 4.16 (que se desplazaba hacia abajo y a la izquierda con un menor
numero de nodos) en esta grafica una menor cantidad de nodos desplaza la curva hacia
arriba y hacia la derecha, tendiendo a mayores valores de radio de particula y valores de la

funcion de distribucion del orden de 103°.
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Figura 4.17. Funcién de distribucion de tamafio en funcién del radio de particula para diversos valores del

ntmero de nodos en la parte final de la curva.

4.2.2.2 Paso de tiempo

Para analizar el efecto del paso de calculo se decidié realizar las simulaciones con 100
nodos; el tiempo final de simulacion fue 7200 segundos. De igual forma, se tomaron tres
zonas de la curva: inicio, maximo y final. Se consideraron ocho diferentes valores de paso
de calculo (1, 2, 5, 10, 20, 50, 100 y 200 s).

En la Figura 4.18 se muestran los resultados del efecto del paso de calculo en la zona del
inicio de la curva. La diferencia en los resultados entre 1 o 2 segundos es insignificante,
mientras que para 5, 10 o 20 segundos de paso de calculo si se alcanza a observar una
diferencia. A partir de un paso de calculo de 50 segundos se observa una diferencia
significativa entre los valores de la funcién de distribucidon de este paso con respecto a un

paso de tiempo menor.
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Figura 4.18. Funcién de distribucion de tamafio en funcién del radio de particula para diversos valores del

paso de calculo en la zona de inicio de la curva.

En la Figura 4.19 se graficaron los valores en la zona cercana al maximo de la curva. De
igual forma que en la Figura 4.16, en el maximo de la curva las diferencias entre los valores
de la funcién de distribucién se hacen mas notables. Se observa en la Figura 4.19 que la
respuesta dada por el paso de célculo de 5 y 10 segundos tiene una diferencia pequefia
con respecto a la dada con 1 y 2 segundos. La diferencia de la respuesta dada por 20
segundos, que en la Figura 4.18 era imperceptible, con respecto a los pasos de calculo mas
pequefios, en esta figura se hace notable. De igual forma para pasos de calculo mayores a
50 segundos la diferencia se hace mas grande, teniendo en el paso de tiempo de 200
segundos una diferencia de aproximadamente 1 x 1039 con respecto a la respuesta de un
paso de tiempo pequeno (1 o 2 segundos). Otra importante diferencia en esta figura es que
al igual que con la variacion de numero de nodos, un paso de calculo grande desplaza al

maximo de la curva hacia abajo y a la izquierda.
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Figura 4.19. Funcién de distribucién de tamario en funcién del radio de particula para diversos valores del

paso de calculo en la zona alrededor del maximo de la curva.

En la Figura 4.20 se presenta la respuesta en la parte final de la curva. Se aprecia una
diferencia entre los valores similar a la presentada en la Figura 4.18. Lo notable de esta
grafica es que sigue manteniendo una tendencia similar a lo sucedido con el numero de
nodos, donde un paso de calculo mayor desplaza la curva hacia arriba y a la derecha. Esto
se puede notar en el valor de la funcién de distribucién cercano a un radio de particula de
5 x 1072 m, donde las curvas se cruzan y las de pequefio paso de calculo pasan a estar

por debajo de las curvas con un paso de calculo mayor.
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Figura 4.20. Funcién de distribucién de tamafio en funcién del radio de particula para diversos valores del

paso de calculo en la parte final de la curva.

En resumen, el niumero de nodos y el paso de calculo adecuados para una correcta

simulacion son 500 nodos y 10 segundos, respectivamente.

4.3 Calculo de la dureza

La dureza se calculé usando el modelo de dureza desarrollado por Myhr [37], con los

valores que se muestran en la Tabla 4.3.

La comparacion de los valores de este trabajo y el realizado por Myhr [37] se muestra en la
Figura 4.21. Después de aproximadamente 2 x 10* s la diferencia entre los datos de Myhr
[37] y los obtenidos en este trabajo aumenta. Sin embargo, la diferencia no es mucha; esto
se puede deber a que en el trabajo de Myhr no se menciona explicitamente la cantidad de
nodos y el paso de tiempo utilizado (para la simulacién de este trabajo se realizdé con 500
nodos y un paso de tiempo de 10). Como se mostré en el analisis de independencia de
malla, si la cantidad de nodos difiere la respuesta cambia de manera considerable; esta
variacion va creciendo conforme se aumenta el tiempo de simulacién, lo que brinda la
respuesta de porque a tiempos cortos los resultados entre este trabajo y el presentado por

Myhr no presentan una diferencia significativa.
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Tabla 4.3. Valores utilizados por Myhr [37] para el modelo microestructural y de dureza.

Parametro Valor
C9 (wt%) 0.82
Cs' (wt) 0.55
CE¥ (with) 0.016
C, (Wt%) 59
Do(m?/s) 22x107%
Q4(KJ/mol) 130
AHy (K] /mol) 95.9
ASy(KJ/mol K) 112
Q,(KJ /mol) 45.35
Ay (K] /mol) 18
jo(#/m3s) 3.07 x 1036
V,,(m3/mol) 7.62 x 107>
y(J/m?) 0.26
7.(m) 5x107°
M 3.1
B 0.36
b (m) 2.84 x 10710
G(N/m?) 2.7 x 1010
o;i(MPa) 10
ks;(MPa/wt%>?/3) 66.3
kyg(MPa/wt%?*/?) 29.0
kcy(MPa/wt%?/3) 46.4
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Figura 4.21. Variacion de la dureza con el tiempo de envejecimiento a 190 °C. La linea naranja es la grafica
que presenta Myhr [37] en su articulo y la linea azul son los calculos de este trabajo.

4.4 Analisis de sensibilidad del modelo de dureza

Para conocer la sensibilidad de los parametros del modelo de dureza se consideraron 500
nodos y un paso de tiempo de 10 segundos y se conservo la temperatura de 190 °C del
trabajo de Myhr [37]. El tiempo total de simulacién fue de 10°> segundos. Los valores del
vector de Burgers y del modulo de corte se mantuvieron constantes (b = 2.84 x 1071, ¢ =
2.7 x 1019).

4.4.1.1 Constante g
El primer parametro analizado fue la constante . Se ha encontrado en diferentes trabajos
[28,37,40] que esta constante puede tener valores entre 0.3 y 0.5, lo que motiva a analizarlo

en este rango. Los resultados de la Figura 4.22 se obtuvieron con un radio critico para el

cizallamiento de 4.5 nm y un factor de Taylor de 2.6.
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Figura 4.22. Variacién del limite elastico en funcién del tiempo de envejecimiento para diversos valores de la

constante f.

Al aumentar el valor de la constante 3, el valor del limite elastico aumenta; sin embargo, se

observa que no cambia la forma general de la gréfica.

4.4.1.2 Factor de Taylor
El siguiente parametro analizado fue el factor de Taylor (M). Algunos autores [28,37,40] han
utilizado valores de 2.6 o0 3.1, por lo que se analizara este intervalo; se mantuvo el radio

critico para el cizallamiento de 4.5 nm y se tomo el valor de la constante g igual a 0.3. Los

resultados de la simulacion se muestran en la Figura 4.23.
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Figura 4.23. Variacién del limite elastico en funcién del tiempo de envejecimiento para diversos valores del

factor de Taylor.

De manera similar a lo que sucedié con la variacion del parametro £, una variacién del
factor de Taylor desplaza la funcién del limite elastico hacia arriba o hacia abajo, pero no
cambia la forma general de la curva. Una diferencia notable entre las Figuras 4.22 y 4.23
es que, en el intervalo establecido que han utilizado algunos autores [28,37,40], la diferencia
entre el limite elastico maximo y minimo es de 50 MPa, mientras que en el intervalo de la

constante S la diferencia es casi de 200 MPa, una cantidad mucho mayor.

4.4.1.3 Radio critico de cizallamiento
El ultimo parametro analizado fue el radio critico de cizallamiento. De igual forma varios
autores [28,37,40] le han dado diferentes valores; Myhr [37] establece que este parametro

es critico pero que no tiene un valor exacto, aunque se ha encontrado que es de 15 a 25

veces mayor que el vector de Burgers, por lo que en su trabajo considera el valor de 5 nm.
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Para observar el efecto que tiene este parametro se consideré un factor de Taylor de 2.6 y

una constante  de 0.3, los resultados de esta simulacion se muestran en la Figura 4.24.
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Figura 4.24. Variacién del limite elastico en funcién del tiempo de envejecimiento para diversos valores del

radio critico de cizallamiento.

Los resultados de la Figura 4.24 indican que, al cambiar el radio de critico de cizallamiento,
la forma general de la curva es mas sensible, a diferencia de lo que sucedia con los otros
dos parametros. Se observa que, con un radio de cizallamiento menor, la curva se desplaza
a laizquierda y hacia arriba, ademas de tener la curva mas pronunciada cercana al maximo,
mientras que, con un radio mayor, el limite elastico disminuye su valor y la curva es mas
suave, al grado de que no es tan facil localizar un maximo. Mientras que con la curva a altos
valores del radio de cizallamiento el limite elastico no sufre variaciones tan drasticas como
con radios menores, por ejemplo, con un radio de 2.5 nm a los 100 s tiene un valor cercano
a 150 MPa, a 2000 s es cercano a 350 MPa y a 10000 s esta por debajo de 300 MPa,
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comparado con el radio de cizallamiento de 5 nm a los mismos valores de tiempo de
envejecimiento tiene valores cercanos a 110, 160 y 200 MPa, que es una mucho menor

diferencia entre los valores.

4.5 Modelo empirico y modelo deterministico

En la Figura 4.14 se mostrdo que se lograron replicar los resultados de la funcién de
distribucion de particula, que es informacion necesaria para poder realizar una prediccion
de la dureza después del tratamiento de envejecimiento. Ademas, en la Figura 4.21 se
observa que se pudieron replicar los datos publicados por Myhr [37], tomando los mismos
valores de las constantes, del modelo de dureza. Ambos modelos fueron validados con
datos experimentales que se publicaron en esos trabajos [33, 37]. Por lo que se dispone de
la implementacion en computadora de un modelo matematico deterministico reportado en
la literatura que es capaz de predecir la dureza después del endurecimiento por
precipitacién y que ha sido validado para aleaciones de aluminio serie 6XXX. Con este
modelo matematico deterministico implementado con el software Wolfram Mathematica se
procedié a buscar una forma de incluir el efecto de la rapidez de enfriamiento durante el

temple.

Sise analiza la Ec. 2.3, se observa que j, es una constante numérica (factor preexponencial
de la rapidez de nucleacion) que puede relacionarse con la rapidez de enfriamiento durante
el temple modificada (REM), ya que el resto de la ecuacion contiene parametros con un
significado fisico bien establecido, de las cuales ninguna se relaciona con la rapidez de
enfriamiento. Antes no se habia pensado en darle este significado a j,, porque no se habia
estudiado de una forma detallada el efecto de la rapidez de enfriamiento durante el temple.
Se conocia que tenia un efecto [11, 13, 14, 21] pero no se habia considerado este parametro
en un modelo predictivo, ademas de que usualmente se consideraba un temple con agua
de piezas pequenas, por lo que el gradiente térmico en estas piezas no era significativo vy,
por lo tanto, no se consideraba ninguna variacion con la rapidez de enfriamiento, con lo cual
no era necesario buscar una variable que tomara en cuenta este efecto. Esta idea de que
Jjo tiene que ver con los sitios de nucleacion ya se habia considerado antes en otro trabajo
de Myhr [40]; sin embargo, no se habia realizado el enfoque hacia la rapidez de enfriamiento
durante el temple; se habia realizado este cambio para evaluar el efecto del trabajado en

frio, dando buenos resultados.
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Para encontrar los valores de j, que describieran de mejor manera una rapidez de
enfriamiento determinada, se realizaron numerosas simulaciones de prueba y error,

obteniéndose los valores reportados en la Tabla 4.4.

Tabla 4.4. Relacion entre j, y la rapidez de enfriamiento durante el temple modificada (REM).

REM [°C/s] Jo [10% #/(m3s)]

1 0.12

10 0.45

20 0.7

30 0.85

40 1

50 1.07

60 1.2

70 13

80 14

Como se menciond en el analisis de sensibilidad, estos valores no son fijos en el modelo
de prediccién de dureza, sino que se encuentran dentro de un rango de validez. Revisando
los valores que han utilizados otros autores [28, 37, 40] se probaron diferentes
combinaciones buscando los valores que mejor se acoplaran a las mediciones
experimentales. Estos valores fueron: radio critico de cizallamiento de 5 nm, factor de Taylor
de 3.1 y constante 8 de 0.485. Los primeros 2 son exactamente los valores que utilizé6 Myhr
[37] en su trabajo y, como se observa en la Figura 4.22, la constante 8 solo aumenta o

disminuye el valor de la dureza.

En la Ec. 2.32 se relaciona el limite elastico con la dureza; sin embargo, esta ecuacién es
para la dureza Vickers y experimentalmente se midié dureza Brinell, por lo que se tuvo que
usar una funcion de equivalencia para relacionar los valores de la dureza Vickers con los
de la dureza Brinell, para lo cual se tomaron los valores de las tablas de equivalencias entre

estas dos escalas de dureza.
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En las Figuras 4.25 a 4.28 se muestran los resultados de las predicciones del modelo
matematico deterministico usando la relacion entre la constante j, y la rapidez de
enfriamiento durante el temple modificada (REM) mostrada en la Tabla 4.4 con el modelo

empirico y los datos experimentales.
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80. * Modelo deterministico
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*
s 0 20 40 60 80 100
REM [°C/s]

Figura 4.25. Dureza después de envejecimiento durante 30 minutos en funcion de la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada: predicha por el modelo empirico (linea verde), medida experimentalmente

(estrella dorada) y calculada con el modelo deterministico (estrella negra).

Los calculos realizados con el modelo matematico deterministico para envejecimiento
durante 30 minutos son muy distintos de los del modelo empirico y de los datos
experimentales a bajas rapideces de enfriamiento, mientras que a una mayor REM el
modelo matematico deterministico coincide con las predicciones del modelo empirico. Al
respecto, cabe mencionar que en varios trabajos reportados [28, 37, 40] los valores
predichos por el modelo de Myhr son distintos de los valores experimentales para tiempos
cortos de envejecimiento (30 y 60 minutos); inclusive, otros autores [28, 35-40] han utilizado
otros modelos y sus predicciones también discrepan mucho de los valores experimentales
a tiempos cortos de envejecimiento. En la Figura 4.25 se observa que, para altos valores
de la REM, las predicciones del modelo matematico deterministico se acercan a las durezas
predichas por el modelo empirico, por lo que se podria decir que, si solo se considera un
temple severo (para el que la REM es alta), el modelo matematico deterministico si puede

producir una buena aproximacion de la dureza.
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Figura 4.26. Dureza después de envejecimiento durante 60 minutos en funcion de la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada: predicha por el modelo empirico (linea azul), medida experimentalmente

(estrella roja) y calculada con el modelo deterministico (estrella verde).

En la Figura 4.26 ya la diferencia entre las predicciones de los modelos es menor. Al igual
que para el tratamiento de 30 minutos, se observa que a altas rapideces de enfriamiento el
modelo matematico deterministico se aproxima mejor al modelo empirico y a los valores

experimentales.
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Figura 4.27. Dureza después de envejecimiento durante 120 minutos en funcién de la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada: predicha por el modelo empirico (linea verde), medida experimentalmente

(estrella rosa) y calculada con el modelo deterministico (estrella gris).
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Figura 4.28. Dureza después de envejecimiento durante 240 minutos en funcion de la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada: predicha por el modelo empirico (linea roja), medida experimentalmente

(estrella violeta) y calculada con el modelo deterministico (estrella negra).

En las Figuras 4.27 y 4.28 se puede notar que la dureza predicha por los modelos
matematicos empirico y determinista se localiza dentro del rango de error de las mediciones
de dureza, ademas de presentar una menor diferencia entre las predicciones de ambos
modelos. Esta observacién es mas clara en la Figura 4.28, donde incluso hay algunos
puntos donde practicamente no hay una diferencia entre los valores experimentales y los
predichos por los modelos. Esta buena prediccion de la dureza a tiempos de 120 min y 240
minutos se ha observado también en otros articulos [28, 35-40], donde los valores de dureza
o de limite elastico cercanos a 10* segundos son los que mejor se acercan a las mediciones

experimentales.

Realizar esta comparacion entre distintos tipos de modelos matematicos y estudiar en qué
condiciones ambos pueden resultar en la misma prediccién de dureza, permite combinar
las ventajas que cada uno posee. Mientras que el modelo matematico empirico es facil de
manipular y variar los parametros de operacion porque solo depende de dos variables
(tiempo de envejecimiento y rapidez de enfriamiento durante el temple), no brinda otro tipo
de informacioén, que si brinda un modelo matematico deterministico, como es la distribucion
de numero de particulas. Al relacionar el parametro j, con la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada, se pueden combinar los modelos de la siguiente manera: se
puede predecir faciimente la dureza con el modelo matematico empirico usando solamente

tiempo de envejecimiento y rapidez de enfriamiento del temple y al estar relacionados la
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rapidez de enfriamiento y el parametro j,, es posible estimar una distribucién de numero de
particulas. Es decir, con solo un parametro medido (rapidez de enfriamiento durante el
temple modificada) es posible obtener dos valores: la dureza y la densidad de nimero de

particulas al final del tratamiento de envejecimiento.

Las curvas de densidad de numero de particulas obtenidas al tiempo mas corto y al mas
largo de envejecimiento (30 y 240 min respectivamente) se muestran en las Figuras 4.29 y
4.30.

8x 1019 — REM=80°C/s
REM=70°C/s
REM=60°C/s
— REM=50°C/s
— REM=40°C/s
— REM=30°C/s
REM=20°C/s
REM=10°C/s

— REM=1°C/s

6x10"

4x10"

Densidad de numero de particulas [ﬁ/m3]

2x10"°

0 5x10°  1.x10®% 15x10®
Radio de particula [m]

Figura 4.29. Densidad de numero de particulas en funcién del radio de particula para diferentes REM para un

tiempo de envejecimiento de 30 minutos.
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Figura 4.30. Densidad de numero de particulas en funcién del radio de particula para diferentes REM para un
tiempo de envejecimiento de 240 minutos.

En las Figuras 4.29 y 4.30 se puede observar como al disminuir la rapidez de enfriamiento
durante el temple modificada la densidad de particulas disminuye, manteniendo la misma
forma general de la curva. A bajos tiempos de envejecimiento (30 y 60 minutos) el maximo
de la curva es aproximadamente al mismo radio de particula, mientras que a tiempos de
envejecimiento mas largos (120 y 240 minutos) el maximo de la curva se desplaza a la
derecha conforme la REM disminuye, teniéndose que el maximo se encuentra a valores de
radios de particula mayores. Esta observacion se visualiza muy bien en la Figura 4.30, en
la que se puede observar claramente como el pico de la densidad de niumero de particulas
para 80 °C/s se encuentra cercana a 9 nm, mientras que a la REM de 1 °C/s se encuentra

después de 14 nm.

Estas graficas permiten ver como al disminuir la rapidez de enfriamiento durante el temple
modificada no se va a obtener la dureza maxima del envejecimiento. Esta disminucion de
la dureza se puede explicar claramente con la Figura 4.30 en la que, a bajas rapideces de
enfriamiento, hay una menor cantidad de particulas y, por lo tanto, una menor cantidad de
obstaculos que impidan el paso de las dislocaciones y por ende una menor dureza. Una de
las caracteristicas que debe tener la precipitacion para lograr un aumento de la dureza es

que haya una gran cantidad de precipitados con un tamano pequefo; se observa como a
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mayores rapideces de enfriamiento hay una mayor cantidad de precipitados y la mayoria
(pico de la curva) tienen un tamafio menor comparado con la funcién de distribucion de
particula a bajos valores de REM. Se observa mejor este efecto en la Figura 4.31 donde se
presentan las curvas de densidad de particulas de la rapidez mayor y menor (REM = 80

°Cl/s y REM = 1 °C/s, respectivamente) a los cuatro tiempos de envejecimiento.

1x10%°
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REM=1"C/s 30 min
REM=80°C/s 60 min
REM=1°C/s 60 min
REM=80°C/s 120 min
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REM=80°C/s 240 min
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Figura 4.31. Densidad de numero de particulas en funcién del radio de particula a los cuatro tiempos de
envejecimiento para la REM de 80 °C/s (colores frios) y para REM de 1 °C/s (colores calidos).

Se observa en la Figura 4.31 como al aumentar el tiempo de envejecimiento, el maximo de
la densidad de numero de particulas se desplaza a la derecha, es decir, a valores de radio
de particula mayores, esto también sugiere que, si se continua el envejecimiento artificial,
se llegara un punto donde las particulas crezcan tanto que comiencen a comportarse como
una segunda fase, produciendo el comportamiento conocido como sobreenvejecimiento,
disminuyendo la dureza y provocando una posible falla. También se observa una
considerable diferencia entre el valor maximo de la densidad de particulas de una REM alta

(80 °C/s) y una baja (1 °C/s), por lo que habra menos precipitados y, por ende, una menor
dureza, lo cual concuerda con los valores experimentales.

El modelo matematico deterministico brinda una buena aproximacion de la dureza

considerando a los precipitados como particulas esféricas. Como se ha mencionado, otros
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autores [36] que han realizado estudios considerando particulas no esféricas han concluido

que esa consideracion no es significativa para la prediccion de la dureza.

Este modelo deterministico solo considera un tipo de precipitado que son los " (MgsSis)
[37], razdn por la cual es preciso en la zona del pico del envejecimiento. Antes de llegar a
este pico, el modelo deterministico falla ya que puede haber zonas de GP que no se han
disuelto para formar los precipitados B"’; este comportamiento se observa en la Figura 4.25.
Dado que es el tiempo de envejecimiento mas corto, se puede suponer que hay zonas de
GP aun presentes y como el modelo no considera a otro tipo de precipitados que no sea
B", resulta en una mala prediccion. En el otro extremo de tiempo de proceso, el modelo no
predice de forma adecuada un sobreenvejecimiento, lo que se atribuye a la formacién del
precipitado B’, que es incoherente por lo que la energia superficial es diferente y esto afecta
a la simulacién. En conclusién, este modelo reproduce mejor el comportamiento del sistema

en la zona del pico del envejecimiento, fallando a tiempos cortos y a tiempos largos.
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5. Conclusiones

Se desarroll6 un modelo empirico que predice la dureza después del proceso de

endurecimiento por precipitacion de la aleacion de aluminio AA6061, a una temperatura de

envejecimiento fija (200 °C), que tiene como variables independientes a la rapidez de

enfriamiento durante el temple y el tiempo de envejecimiento.

Se modificd un modelo matematico deterministico que predice la densidad del numero de

particulas y la dureza reportado en la literatura para incluir el efecto de la rapidez de

enfriamiento durante el temple.

Del trabajo desarrollado se concluye que:

1.

La rapidez de enfriamiento durante el temple es un factor determinante en la dureza
al final del tratamiento de endurecimiento por precipitacion de la aleacién de
aluminio AA6061: a mayor rapidez de enfriamiento durante el temple se produce una
mayor dureza final.

Se desarrollé un modelo empirico que es capaz de predecir la dureza después del
endurecimiento por precipitacion de la aleacién AA6061, que es descrito por la
siguiente ecuacion:

03.99 19835.57 In[y]
+ 67.048In[y] - ——— X  — 19.405/In[x] In[y]
Vi x

donde x es el tiempo en segundos, y es la rapidez de enfriamiento durante el temple

3
HB = 88.84 —

modificada (REM) — ver texto para su definicion.

Es posible incorporar el efecto de la rapidez de enfriamiento durante el temple en
los modelos matematicos deterministicos de prediccion de la densidad de namero
de particulas y la dureza reportados en la literatura mediante el cambio de la variable
Jo (factor pre-exponencial para la nucleacién), a la que en este trabajo se le dio un
sentido mas alla de una simple constante como se habia estado utilizando.

A valores mayores del factor de Taylor (M) y de la constante 8, el valor maximo del
limite elastico predicho por el modelo de Myhr [37] aumenta.

El modelo para predecir la dureza después del envejecimiento artificial desarrollado
por Myhr [37] es mas sensible al radio de cizallamiento que a cualquier otro
parametro; conforme aumenta el valor del radio de cizallamiento, el maximo valor

del limite elastico disminuye.
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La densidad de numero de particulas es mayor a rapideces de enfriamiento durante
el temple mayores, ademas de que conforme aumenta el tiempo de envejecimiento,

el maximo de la densidad se desplaza a valores de radio de particula mayores.
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