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Os materiais metdlicos tém sido amplamente estudados devido ao seu importante papel
em varios campos da indulstria. Por esta razao, as pesquisas tém concentrado seus
esforcos em entender uma questao inicial: como estes materiais falham? No comeco, as
teorias de falha, como dano ou mecéanica de fratura, foram propostas utilizando
abordagens matematicas suportadas por observacdes experimentais. Estas abordagens
permitiam prever a falha de elementos mecanicos sob determinadas condicdes de
utilizacao. Porém, estas teorias ndo eram suficientes para quantificar o enfraquecimento
dos componentes, j& que muitos efeitos fisicos ndo eram analisados. Portanto, a
limitacao era claramente causada pela falta de procedimentos de validacdao mais
sofisticadas.

Metais em microescala: estrutura policristalina e suas interfaces

Os novos avancos industriais e o surgimento de campos de estudo mais complexos,
como a nanotecnologia, nos deram uma resposta para justificar o motivo pelo qual é
necessario melhorar a confianca das teorias de falha. Tais avancos possibilitaram o
nascimento da andlise conhecida como multiescala. Imagine que, se no passado
métodos basicos foram bem-sucedidos com a falta de algumas consideragdes fisicas,
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agora efeitos mais realistas poderiam ser considerados no mesmo problema devido a
inclusao de uma nova pequena escala (a prépria microestrutura do material) em pontos
especificos onde o elemento mecanico pode falhar.

Por que esse nivel de detalhe é importante? Isso nos ajuda a entender melhor como o
fendmeno da falha ocorre nestes materiais. Um conceito simples e légico que podemos
citar aqui é: enquanto a escala é reduzida, a configuracdo do material torna-se mais
cadtica, sendo muito dificil aplica-la em um modelo computacional. Para esclarecer este
conceito, considere um determinado elemento mecanico que deve realizar alguma
tarefa, pontos criticos aparecerdo em vérios estdgios e, com modelagem multiescala,
poderiamos analisar cada um deles internamente para descobrir com precisao a real
causa da falha. Este procedimento poderia nos levar a uma otimizacao do elemento de
acordo com sua funcao.

Os pesquisadores do CCES tém buscando o desenvolvimento de um modelo multiescala
para tratar falhas em diferentes niveis, desde a macro até nanoescala. Como ilustrado na
figura, os modelos da micro e nanoescalas fornecem informacdes relevantes em termos
de comportamento e possiveis regides de falha. Neste tipo de abordagem, precisa-se
selecionar métodos numéricos adequados para reproduzir artificialmente os materiais.
Levando em conta a extensa experiéncia do grupo de pesquisa do Prof. Paulo Sollero na
modelagem materiais heterogéneos, uma nova estrutura multiescala foi proposta
utilizando, pela primeira vez, associacao entre o método dos elementos de contorno e
dinamica molecular.

Juntos, os dois métodos numéricos conseguem modelar apropriadamente as trés escalas.
A dinamica molecular fornece dados para quantificar a falha na nanoescala, que é
aplicada diretamente microescala. Assim, a propagacdo da falha entre os grdos se da
produzindo um enfraguecimento na macroescala. Pode-se perceber o aumento no nivel
de detalhamento, principalmente na construcdo das interfaces. Os resultados finais
foram parcialmente publicados em revistas internacionais e apresentados em uma tese
de doutorado.

O grupo de pesquisa do Prof. Paulo Sollero na Faculdade de Engenharia Mecanica -
Unicamp, simula condi¢cdes de falha usando o método de elementos de contorno em
policristalinos, compésitos e estruturas ésseas aplicando vérias abordagens, como
dinamica molecular ou métodos quase-continuos, de acordo com o problema fisico.
Essas andlises sdo possiveis empregando ferramentas computacionais de alto
desempenho.
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