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RESUMO

Atualmente, as simulacbes e calculos computacionais tém se destacado,
praticamente, em todas as areas de engenharia. Isto se deve ao desenvolvimento de
novos produtos, a busca pela reducao de custos, tempo e recursos consumidos em
ensaios e testes experimentais. Na metalurgia, as simulacdes e calculos
computacionais desempenham um papel particularmente importante, devido a
capacidade de modelar processos complexos de transformacgéo e tratamento de
materiais metalicos, permitindo prever como diferentes variaveis afetam as
propriedades finais dos materiais. Isso ndo s6 acelera 0 processo de
desenvolvimento, mas também proporciona uma compreenséo das relacdes entre as
varidveis envolvidas, além de possibilitar explorar cenarios que seriam realizados
experimentalmente. Dessa forma, torna-se interessante a existéncia de um guia
pratico para a selecdo de softwares na metalurgia, com base em uma pesquisa
abrangente das ferramentas disponiveis em diferentes etapas do processo. Diante
disso, esse trabalho teve como objetivo identificar as funcionalidades de cada
software, auxiliando assim os profissionais na escolha das ferramentas mais
adequadas as suas necessidades, evitando o desperdicio de tempo e recursos em
tentativas de encontrar as solugbes mais adequadas por meio de tentativa e erro.
Destaca-se aqui que as simulacdes e calculos computacionais dependem de uma
base de dados com informacdes precisas, pois a qualidade dos resultados obtidos
por meio do uso de algum software esta diretamente relacionada com a qualidade
dos dados de entrada. Para garantir a confiabilidade dos resultados, é essencial que
0s parametros e propriedades utilizados nos modelos reflitam as caracteristicas reais

dos materiais e dos processos sendo analisados.

Palavras-chave: Metalurgia. Simulacdo Computacional. Softwares.



ABSTRACT

Currently, computer simulations and computational calculations have been prominent
in virtually every engineering field. This is attributed to the development of new
products and the pursuit of cost, time, and resource reduction in trials and
experimental tests. In metallurgy, computer simulations and computational
calculations play a particularly significant role, owing to their capability to model
complex processes of transformation and treatment of metallic materials, enabling the
prediction of how different variables affect the final properties of the materials. This not
only expedites the development process but also provides an understanding of the
relationships among the involved variables, as well as allowing the exploration of
scenarios that would be conducted experimentally. Thus, the existence of a practical
guide for software selection in metallurgy becomes interesting, based on a
comprehensive survey of available tools at different stages of the process. In light of
this, the aim of this work was to identify the functionalities of each software, thereby
assisting professionals in choosing the most suitable tools for their needs, avoiding
the waste of time and resources in attempts to find the most appropriate solutions
through trial and error. It is worth noting here that computer simulations and
calculations depend on a database with accurate information, as the quality of results
obtained with any software is directly linked to the quality of the input data. To ensure
the reliability of the results, it is essential for the parameters and properties used in the
models to reflect the actual characteristics of the materials and processes being

analyzed.

Key-words: Metallurgy. Computer Simulation. Software.



LISTA DE ILUSTRACOES

Figura 1: Fluxograma dos tipos de processo de fabricacdo. Fonte: Proprio autor

Vi



3

3.1
3.2
3.3

4

5

5.1
5.2
5.3
5.4
5.5
5.6
5.7
5.8
5.9
5.10
5.11
5.12
5.13
5.14
5.15
5.16
5.17
5.18
5.19

6

SUMARIO

[\ 2{0]51U 07X @ SRR 1
OBUIETIVOS oot e et e e e e et e e e e e et e e e e e e e e e e eeeeeeensreeeeas 3
FUNDAMENTAGCAO TEORICA ......ooeeeeeeeeee ettt an e ane e 5
VANTAGENS DO USO DE SOFTWARES ...ttt 5
BASES DE DADOS ...ttt e et e e e et a e e e eee e e e eetr e e e e aeees 6
CONTEXTUALIZACAO ...ttt atn e 7
METODOLOGIA ..ot e et e e e e et e e e e e e e e e e e e e e e eeraeeenens 11
DESENVOLVIMENTO DO TEMA ....oe oo eeeea e eeeea e eeaaaeeeens 13
ANALISE DE ESTRUTURAS CRISTALINAS ...ooeee e 13
TRATAMENTO DE DADOS DE DIFRACAO DE RAIOS-X (DRX)................ 14
DIAGRAMA DE FASES E TRANSFORMAGAO.........cccooveeeeeeeeeieeenaenne 16
DFT (DENSITY FUNCTIONAL THEORY) — CALCULOS AB INITIO.....ceieeereiveiiiinenn. 18
DINAMICA MOLECULAR ...ooeeeeeee ettt e e e e e eeea e e 20
ELEMENTOS FINITOS ESTRUTURAL E/OU GERAL ...ooeveeeeeeeeeeeeeeee, 21
PROPRIEDADES E SELECAO DE MATERIAIS ......cocovieveveececeeeeeeeie 24
CONFORMAGAO MECANICA .....coveveeee et 26
FUNDIGAO . ... .ottt ettt ettt ea e ereane e 27
SOLDAGEM ... e 29
CORRO S A D ..ottt 31
DE S G A ST E . eeoiee ettt 32
TRATAMENTO EBSD (ELECTRON BACKSCATTER DIFFRACTION) .................. 33
ANALISE DE IMAGENS ...ttt ettt 34
CRIACAO DE GRAFICOS E TRATAMENTO DE DADOS......ccceeeeureene. 35
ANALISE DE DADOS E TRATAMENTO DE DADOS......co oo 37
ANALISE DE CICLO DE VIDA ...ttt 38
GERENCIADORES DE REFERENCIAS ..ot eeenaaa 39
BASES DE DADOS ...ttt ettt 40
CONSIDERAGOES FINAIS......ocuiieeeeeeeeee et aen e 41

vii






1 INTRODUCAO

Freitas Filho (2008) explica o que seria 0 objetivo central de se fazer uma
simulagéo:
A simulacdo permite ao analista realizar estudos sobre os
correspondentes sistemas modelados para responder questdes do tipo “O
que aconteceria se?”. O principal apelo ao uso dessa ferramenta, é que tais
questdes podem ser respondidas sem que os sistemas sob investigacéo
sofram qualquer perturbacdo, uma vez que os estudos s&o realizados no
computador (FILHO, 2008)

A busca por maior produtividade, reducéo de custos, agilidade, inovacéo e
sustentabilidade incentiva a industria a passar por continuas transformacdes, muitas
vezes impulsionadas pela adocdo de tecnologias nos processos industriais. A era da
Industria 4.0 pode ser interpretada como um catalisador para um horizonte industrial
inovador, no qual os processos de geracdo de valor sdo otimizados de maneira mais
inteligente e eficaz(CRISTIAN et al., 2019).

O crescente avanco tecnolégico na metalurgia trouxe consigo uma demanda
por abordagens mais eficientes e precisas para a andlise, simulacdo e
desenvolvimento de materiais. Simulagdes e célculos computacionais especificos
para a area de metalurgia desempenham um papel essencial nesse cenario,
proporcionando vantagens aos pesquisadores e profissionais da area. Como, por
exemplo, os softwares de simulacé&o permitem prever o comportamento de materiais
e processos metalurgicos antes de implementa-los fisicamente, economizando
tempo, recursos e evitando erros potencialmente caros. Atualmente se busca o
desenvolvimento de novas ligas metalicas com propriedades especificas para atender
as demandas de diferentes aplicagcdes. Assim, softwares avangados podem auxiliar
na selecdo e combinacdo de elementos quimicos para criar ligas com caracteristicas
desejadas, de forma a prever o comportamento desses materiais (WAGIH et al.,
2020). Existem também os softwares que sao utilizados para analise e controle de
gualidade dos materiais que permitem o monitoramento de propriedades mecanicas,
microestruturas e defeitos em pecas metalicas, assegurando que o0s produtos
atendam aos padrdes exigidos.

Além disso, softwares de analise de imagens sdo usados para examinar
microestruturas de materiais, e facilitam a medicdo de tamanhos de gréos,
identificacdo de fases, inclusdes e outras caracteristicas microestruturais, fornecendo

informacgdes para otimizacao de processos e melhoria das propriedades dos materiais
1



(DIAS, 2008). Pode-se citar também as opcdes de ferramentas que simulam ensaios
mecanicos, como testes de tracdo e compressao, ajudando a prever o
comportamento dos materiais sob diferentes condicbes de carga e temperatura
(MARIM, 2009). Também, com o uso de softwares, € possivel realizar analises do
ciclo de vida dos materiais, contribuindo para a sustentabilidade e a reducdo do
impacto ambiental de produtos e processos (ZANGHELINI, 2013). Em resumo, 0 uso
de softwares na metalurgia permite maior eficiéncia, produtividade, reducéo de custos
e otimizacdo dos processos.

Nesse contexto, este trabalho se propbe a realizar um levantamento
abrangente dos softwares utilizados na area de engenharia de materiais, com um foco

especial na metalurgia e materiais metalicos.



2 OBJETIVOS

Este trabalho tem como objetivo o levantamento de softwares da area de

engenharia de materiais, focando especialmente na metalurgia e materiais metalicos.

Com o proposito de analisar as funcionalidades das principais ferramentas

computacionais disponiveis, visando apoiar alunos, pesquisadores e professores na

selecédo das ferramentas mais adequadas as suas necessidades, pretende-se criar

um guia util de consulta para profissionais da area. Sendo assim, 0s objetivos

principais sao:

Mapear softwares especificos utilizados na metalurgia, abrangendo diferentes
etapas dos processos metalurgicos;

Descrever as funcionalidades e recursos oferecidos por cada software;
Proporcionar informagdes para alunos e profissionais, ajudando-os a tomar
decisbes sobre a selecdo de softwares mais adequados para as suas
demandas especificas, fornecendo um panorama das ferramentas
tecnoldgicas disponiveis.

E importante ressaltar que ndo € objetivo deste trabalho fazer uma comparac&o

dos softwares disponiveis no mercado, tampouco definir qual € a melhor opcéo para

cada area de destaque. O enfoque sera dado, principalmente, no levantamento de

informacdes disponiveis nas plataformas de cada um dos softwares citados.






3 FUNDAMENTACAO TEORICA

3.1 VANTAGENS DO USO DE SOFTWARES

O emprego de simulacBes computacionais e softwares tem revolucionado
profundamente a maneira como encaramos os desafios complexos em diversas areas
da ciéncia e da engenharia. Essas ferramentas oferecem uma série de vantagens que
impulsionam a eficiéncia, a precisdo e a inovacdo nos processos de analise, projeto
e tomada de decisobes.

Uma das principais vantagens das simulacfes computacionais e softwares € a
capacidade de criar modelos virtuais que representam sistemas complexos do mundo
real. Isso possibilita que cientistas, engenheiros e pesquisadores explorem uma
ampla gama de cenarios sem a necessidade de realizar experimentos fisicos,
economizando um tempo consideravel. Por exemplo, na industria aerondautica, a
simulacdo de condi¢cdes de voo, turbuléncia e interacdes aerodinamicas pode ser
realizada em um ambiente virtual, permitindo testar diferentes configuracdes de asas,
motores e estruturas, sem O custo e 0 risco associados a testes em voo reais
(VARGAS, 2009).

Além da economia de tempo, os usos de softwares também oferecem
economia de recursos. A realizacdo de experimentos fisicos frequentemente
demanda uma quantidade significativa de materiais, mao de obra e equipamentos
especializados. Ao utilizar simulagcdes computacionais, € possivel reduzir
drasticamente a necessidade de recursos fisicos, resultando em uma abordagem
mais econémica e sustentavel. Além da simulacao ter um custo menor, também pode
ser realizada inUmeras vezes sem custo adicional. Isso é particularmente valioso em
setores nos quais prototipagem e testes reais sdo caros e demorados, como na
industria automotiva (WILTGEN, 2019).

Outro aspecto crucial é a flexibilidade que as simula¢des proporcionam. Elas
permitem a exploracdo de cenarios que podem ser perigosos, impraticaveis ou
custosos de serem reproduzidos no mundo fisico. Na area da saude, por exemplo, as
simulacées podem ser usadas para modelar e entender o comportamento de
medicamentos no corpo humano, avaliando eficacia e possiveis efeitos colaterais em

uma abordagem segura e controlada (GALLO-NETO, 2012). Entretanto, € importante
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mencionar que a precisdo das simulacées depende da qualidade dos dados de
entrada e das suposi¢coes adotadas no modelo. Dados imprecisos ou suposi¢cdes

inadequadas podem levar a resultados incorretos ou enganosos.

3.2 BASES DE DADOS

E importante destacar que as simula¢bes computacionais S&o tdo precisas
guanto os dados e as suposi¢des que as alimentam. Uma base soélida de informagfes
€ essencial para obter resultados confiaveis (LEY et al., 2020). Para garantir a
confiabilidade das simulacdes, é essencial que os parametros e propriedades
utilizados nos modelos reflitam as caracteristicas reais dos materiais e dos processos
sendo analisados.

A metalurgia € o ramo da engenharia e da ciéncia dos materiais que se
concentra no estudo, no processamento e na manipulacdo de metais e ligas
metalicas, que abrange uma ampla gama de processos e técnicas que visam
transformar matérias-primas metélicas em produtos finais com caracteristicas
desejadas (SEABRA, 1981). E possivel simular desde o design e selecéo de ligas
metalicas até o processamento desses materiais, passando pela caracterizacdo da
microestrutura até a verificacdo do comportamento em ensaios mecanicos.

No entanto, a complexidade das bases de dados de softwares para a
metalurgia decorre de diversos fatores interligados que precisam ser considerados
para garantir a precisdo e a utilidade das informacdes. As propriedades dos materiais
podem variar significativamente com fatores como temperatura, pressao, composicao
guimica e processos de fabricacdo, portanto, as bases de dados devem incluir
informacdes considerando uma variedade de condigdes. Portanto, como as
propriedades dos materiais podem ser influenciadas mutuamente, as bases de dados
precisam levar em consideracdo essas interacdes para fornecer informacfes
completas. Além disso, como a metalurgia abrange uma ampla gama de metais, ligas
e materiais compostos, cada um com suas propriedades Unicas, as bases de dados
precisam abranger essa variedade para garantir que as informacgdes sejam relevantes

para diferentes cenarios.



3.3 CONTEXTUALIZACAO

A metalurgia € um setor crucial na inddstria, envolvendo uma série de etapas
para transformar a matéria-prima em produtos acabados (Figura 1). As propriedades
finais dos materiais estao diretamente relacionadas com a formacéao da microestrutura

e dos processos aplicados ao longo do caminho.

Tipos de Processos
de Fabricagao

!

— ¥
Processos de
tratamento
térmico

Processos de
conformacéo

Processos de
modelagem

Y ¥ 4 v

[ Fundicao ferrosa e ndo H Fundigio ] Usinagem Acabamento Uniao/Montagem
ferrosa supeficial

Forjamento a quente e Forjamento
forjamento a frio
furacéao, P bl i
alvanoplastia, rasagem, rebitagem,
fr:es_::\gem, 93 . plas i parafusos e porcas,
i - manar r ¥
pannacac retificagdo, faceamento, pintura. acoplaz::;?‘,lac.olagem
escareamento.
Trefilagao

Sinterizacao

Exemplos: torneamento, .
P! ’ E los: polimento, Exemplos: soldagem,

Figura 1: Fluxograma dos tipos de processo de fabricacéo. Fonte: Proprio autor.

A primeira etapa do processo metallrgico é o projeto da microestrutura, que
envolve a selecdo cuidadosa dos materiais e a definicdo da estrutura atdmica que
eles terdo. A microestrutura influencia diretamente as propriedades mecanicas,
térmicas e elétricas dos materiais, tornando essa etapa critica para atingir
caracteristicas especificas, como resisténcia mecanica, dureza e ductilidade
(CENTENO, 2018).

Ao considerar o design da microestrutura, por exemplo, simulagdes e célculos

computacionais podem ajudar a visualizar como diferentes tamanhos de gréos,
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distribuicbes de fases e composi¢cdes quimicas afetam as propriedades finais do
material. Isso permite que 0S engenheiros e cientistas explorem virtualmente
combinacdes de elementos e processos, identificando os cenarios mais promissores
para atender a requisitos especificos.

Apés o projeto da microestrutura, a proxima etapa envolve a fusdo do material.
Nesse estagio, as matérias-primas sdo aquecidas a temperaturas elevadas para se
fundirem e, em seguida, sdo moldadas em formas desejadas, como lingotes ou pecas
fundidas. O controle preciso das temperaturas, taxas de resfriamento e composicao
guimica é fundamental para garantir uma microestrutura controlada, além de controlar
a quantidade de possiveis defeitos internos como inclusdes e porosidade em regifes
criticas da peca final (BALDAM, 2013).

A conformacéo € outra etapa crucial, na qual o material € moldado através de
processos mecéanicos envolvendo deformacgéo plastica como laminacdo, extrusao,
forjamento ou estampagem. A escolha do método de conformacao, temperatura, taxa
de deformacéo e forma de aplicacdo da deformacao afetam diretamente a orientacéo
da microestrutura, e, consequentemente, a distribuicdo das propriedades mecéanicas
(HELMAN, 2005).

Apbs os processos de fundicdo e/ou conformacdo, € possivel que seja
necessario a realizacéo de tratamentos térmicos, nos quais o material é aquecido e
resfriado em diferentes taxas para alterar sua microestrutura e propriedades. O
recozimento, por exemplo, visa reduzir a dureza e melhorar a ductilidade, enquanto a
témpera aumenta a resisténcia mecanica. Esses processos sédo fundamentais para
otimizar as caracteristicas dos materiais para aplicacdes especificas (ANAZAWA et
al., 2012). Nesse caso, 0os modelos computacionais podem prever a evolucdo da
microestrutura durante diferentes etapas de aquecimento, resfriamento e témpera.
Isso auxilia na determinacdo das condi¢cOes ideais para obter as propriedades
desejadas do produto final.

Apos a realizacao das etapas de fabricacéo, é necessario realizar um controle
de qualidade, principalmente em componentes estruturais que exigem propriedades
mecanicas especificadas. Nestes casos, 0s materiais podem ser submetidos a testes
de tracdo, compressao, impacto, fadiga, dentre outros. Esses dados sao essenciais
para validar o desempenho do material e garantir que ele atenda aos requisitos

estabelecidos. As simulagdes computacionais permitem a analise virtual de ensaios
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mecanicos, bem como previsdo de seu comportamento ao longo do processo de
aplicacdo de cargas estaticas ou dindmicas, como testes de tracdo e impacto, por
exemplo. Isso ndo apenas poupa tempo e recursos, mas também permite uma
compreensao mais profunda do comportamento do material sob diferentes condicdes.

Por fim, o tratamento e analise dos dados coletados durante o processo sdo
cruciais para a melhoria continua. O uso de simula¢des e calculos computacionais
nessa fase permite modelar o comportamento do material sob diferentes condicdes e
prever seu desempenho em situacdes especificas.

A interligacdo entre o design da microestrutura, processos de fabricagéo,
tratamentos térmicos e ensaios mecanicos desempenha um papel fundamental na
metalurgia e na obtencdo de materiais com propriedades desejadas. O uso de
simulacdes e calculos computacionais pode acelerar o entendimento desses
processos, permitindo a experimentacdo virtual de diferentes cenérios, o auxilio na
busca por materiais otimizados e a previsdo de como esses materiais se comportarao
em condi¢des de aplicagcdo no mundo real.

Em sintese, a metalurgia € um campo multifacetado que demanda
conhecimentos profundos das etapas do processo, desde a concepcdo da
microestrutura até os ensaios mecanicos e a analise de dados. A combinacdo de
praticas tradicionais com o0 uso de tecnologias avancadas, como simulacdes e
célculos computacionais, possibilita o desenvolvimento de materiais inovadores com
propriedades sob medida para atender as demandas de aplicacdes cada vez mais

exigentes.
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4 METODOLOGIA

Uma parcela substancial deste TCC foi elaborada com base nas informacoes
e orientacdes fornecidas pelo professor orientador, que disponibilizou uma lista
abrangente de softwares frequentemente empregados na area da metalurgia. Para a
obtencdo de um panorama mais amplo a respeito de quais softwares seriam citados
em cada area abordada neste trabalho, foram priorizados aqueles mais acessados e
gue possuiam informacdo de forma mais transparente com relacdo as suas
funcionalidades e caracteristicas. Assim, a cada busca feita utilizando palavras-
chaves relacionadas com a area abordada, era dado prioridade aos que apareciam
na primeira pagina do Google, sendo esses 0s mais acessados. ApOs essa etapa,
foram coletadas informacdes detalhadas sobre cada software identificado. A partir
disso, ao acessar os sites especificos de cada software, foi possivel explorar
caracteristicas, funcionalidades, interface, recursos, aplicacbes, casos de uso,
opinides de usuarios, além de obter, para alguns casos, informacdes dos parceiros e
clientes. Com isso, foi mantido um registro organizado em planilha das informacfes
coletadas, destacando os postos-chaves de cada software, relacionados a custo,
planos disponiveis e principais funcdes.

A partir do levantamento acima descrito, foram avaliados 57 softwares das
seguintes areas: analise e estrutura cristalina, tratamento de dados de difracdo de
raios-x (DRX), diagrama de fases e transformacao, DFT (Density Functional Theory)
— célculos ab initio, dindmica molecular, elementos finitos estrutural e/ou geral,
propriedades e selecdo de materiais, conformacdo mecanica, fundicdo, soldagem,
corrosdo, desgaste, tratamento EBSD (Electron Backscatter Diffraction), analise de
imagens, criacdo de graficos e tratamento de dados, andlise de dados e tratamento
de dados, analise de ciclo de vida e gerenciadores de referéncia.

Por fim, vale destacar dois pontos importantes com relacdo ao levantamento
realizado: mesmo apo6s a utilizacdo da metodologia acima descrita, é possivel que
alguns softwares de destaque em suas respectivas areas nao tenham sido
contemplados neste trabalho. Adicionalmente, conforme descrito, as bases de dados
sdo fundamentais para a correta descricdo e previsdo do comportamento dos
materiais e, devido a sua amplitude e especificidade para cada software/processo, o

presente trabalho ndo possui informacdes profundas com relagéao a este aspecto.
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E relevante enfatizar que o propdsito deste trabalho n&o visa realizar
comparacdes entre os softwares disponiveis no mercado, tampouco definir qual é a
melhor opcédo para cada area de destaque. O foco sera principalmente na coleta de
informacgdes disponiveis nas plataformas de cada um dos softwares mencionados,
para que os futuros usuarios possam ter referéncias e selecionar, de acordo com suas

necessidades, as melhores opcoes.
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5 DESENVOLVIMENTO DO TEMA

Explorando cada etapa do processo metallrgico, foram apresentadas as
funcionalidades de todos os softwares escolhidos, destacando suas capacidades
especificas e a forma como contribuem para a analise e otimiza¢do de alguma(s) das
etapas desse processo. Além disso, foram apresentados os planos de assinatura
disponiveis para os usuarios, bem como 0s custos associados para garantir acesso

ao software.

5.1 ANALISE DE ESTRUTURAS CRISTALINAS

« PTCLab (Phase Transformation Crystallography Lab)

O software PTCLab tem como objetivo calcular as transformacoes
cristalograficas apés uma mudanca de fase e representar os resultados de maneira
grafica. Além disso, também cria estruturas cristalinas manualmente, atua na
determinacao de planos e dire¢des, e simula padrdes de difracdo de elétrons e perfis
de difracdo de raios-X. Vale destacar que é possivel criar e abrir arquivos com
extensdo “CIF” (Crystallographic Information File) (GU, 2023).Trata-se de um
software de codigo aberto, o que implica que seu codigo esta disponivel para

download livre, ou seja, qualquer pessoa pode fazer download e utilizar o software.

e VESTA (Visualization of Electron/Nuclear and Structures)

O software VESTA mostra a disposi¢ao espacial dos atomos na célula unitaria
do material, e a visualizac&do tridimensional de estruturas cristalinas. E possivel
interagir com essas estruturas, através de movimentos de rotacdo, translacdo e
ampliacdo, de forma a obter uma visdo mais detalhada dos arranjos atébmicos. O
software também é capaz de analisar a estrutura cristalina por meio da medicéo de
angulos de ligacao, comprimentos de ligacéo e volumes de células unitarias. Também
da a possibilidade de comparacdo entre estruturas cristalinas, de maneira a
compreender diferencas entre materiais e transformacdes estruturais. Permite o
estudo de propriedades eletronicas e interagdes atbmicas por meio da visualiza¢ao
de mapas de densidade eletrbnica. Além disso, possui distribuicdo gratuita para

usuarios académicos, cientificos, educacionais e ndo comerciais. Os usuarios de
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empresas comerciais também podem usar este software sem nenhum custo, até que

seja estabelecida uma licenca para usuérios corporativos (MOMMA, 2023).

5.2 TRATAMENTO DE DADOS DE DIFRACAO DE RAIOS-X (DRX)

e PANALYTICAL HIGHSCORE

Este software trata dados experimentais que sao obtidos por meio de difracao
de raios-X. E permitida a indexac&o de picos, associando os picos obtidos com planos
cristalinos especificos de fases mais provaveis que podem estar presentes no
material, assim como determina as propriedades da célula unitaria da estrutura
cristalina, bem como pode ser usado para estabelecer o tamanho médio de cristalitos
em amostras. O software também identifica e quantifica as diferentes fases contidas
na amostra, e pode atuar no refinamento da estrutura cristalina a partir dos dados
experimentais, utilizando caracteristicas como as posi¢cdes atdbmicas, comprimentos
e angulos de ligacdo. Além disso, é capaz de simular padrdes de difracdo, podendo
assim comparar dados experimentais de diferentes estruturas cristalinas, auxiliando
na identificacdo de fases. E utilizado, principalmente, em laboratérios de pesquisa
académica, industria e laboratorios de controle de qualidade, e é frequentemente
vendido com um banco de dados integrado, como o banco de dados ICDD
(International Centre for Diffraction Data), que contém informac¢es sobre uma ampla
variedade de materiais cristalinos, facilitando a identificacédo e quantificacao de fases.
Para adquirir acesso ao software € necessario solicitar uma cotacdo ao
desenvolvedor (MALVERN PANALYTICAL LTD, 2023).

« MAUD (Materials Analysis Using Diffraction)

O MAUD possibilita o refinamento dos parametros estruturais, incluindo
comprimentos de ligacdo, angulos de ligacéo e posi¢cdes atbmicas, com o objetivo de
ajustar os dados experimentais de difracdo e obter uma representacdo mais precisa
da estrutura cristalina. Também pode ser utilizado para avaliar a microestrutura de
materiais cristalinos, como a micro deformacao, tamanho de cristalito, e tensdes
residuais. Além disso, também realiza simulacdes de padrdes tedricos de difracéo
para varias estruturas cristalinas, permitindo uma comparacdo com os dados

experimentais e fornecendo auxilio na identificacdo de fases e interpretacdo dos
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resultados. O software é capaz de identificar e quantificar diferentes fases presentes
em uma amostra, mesmo em casos de sobreposicéo de picos de difragdo de fases
distintas. E um software gratuito de codigo aberto que pode ser personalizado pelos
préprios usuarios (LUTTEROTTI, 2023).

« MATCH

Este software permite o refinamento de parametros estruturais, como posicées
atbmicas, comprimentos de ligacdo e angulos de ligacdo. O refinamento é feito
comparando os padrées experimentais de difracdo com padrdes tedricos simulados
para diferentes modelos estruturais. O programa também permite simular padrées
tedricos de difracdo para diferentes estruturas cristalinas, facilitando a comparacao
com os dados experimentais e a interpretacdo dos resultados. O software também
auxilia na indexacédo dos picos de difracdo observados nos dados experimentais,
podendo determinar assim o0s parametros de rede do cristal e a orientagao
cristalografica. Além disso, é capaz de identificar e quantificar as diferentes fases
presentes em uma amostra a partir dos padrées de difracdo, e analisar a
microestrutura de materiais cristalinos. O MATCH néo se restringe apenas a dados
de difracdo de raios-X, pois também possui a capacidade de analisar dados de
difracdo de elétrons para estruturas cristalinas.

Este software possui uma versédo de demonstracdo gratuita para uso por tempo
limitado, e h& diferentes opcbes de planos de assinatura tanto provisérios quanto
permanentes, tanto para versao académica quanto para uso individual, e os valores
variam de 162,00 EUR até 5.192,00 EUR. Por ser uma ferramenta comercial, a verséo
de demonstracdo pode ter limitacdes de algumas funcdes devido a restricbes de
propriedade intelectual (BRANDENBURG; PUTZ, 2023).

e FULLPROF
Assim como os softwares anteriormente citados para tratamentos de dados de
DRX, o Fullprof também é capaz de fazer um refinamento estrutural, melhorando a
descricdo da estrutura de um material cristalino, ajustando os detalhes dos seus
parametros, como comprimentos de ligacdo, angulos de ligagéo, posi¢des dos a&tomos
e ocupacdes, a partir de dados experimentais. Também €& possivel identificar e

quantificar as diferentes fases cristalinas presentes em uma amostra. O programa
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também é utilizado na andlise de policristais, e ajuda a compreender a distribuicdo
das diferentes orientacdes na amostra (deteccéo de textura), além de simular padrdes
de difracdo e fazer tratamento de dados.

O software é desenvolvido pelo Laboratério Léon Brillouin (LLB) na Franca e
possui distribuicdo gratuita. Além de trabalhar com dados de difracdo de raios-X, o
Fullprof também é capaz de analisar dados de difragcdo de néutrons (RODRIGUEZ-
CARVAJAL, 2023).

5.3 DIAGRAMA DE FASES E TRANSFORMACAO

o PANDAT

O software PANDAT inclui 6 médulos, a divisdo dessa forma permite que os
usuarios alternem entre os médulos e executem varios tipos de simulagdes no mesmo
espaco de trabalho. O médulo PanPhaseDiagram é indicado para o calculo de
equilibrios de fase e propriedades termodinamicas de sistemas multicomponentes e
multifasicos. Além dos equilibrios de fase estavel e metaestavel, podem ser
calculadas a temperatura de transformacdo de fase, a fracdo de fase e as
propriedades termodinamicas, como energia livre de Gibbs, entalpia, entropia e forca
motriz. No modulo PanEvolution é possivel a simulacdo simultanea de densidade de
deslocamento, recristalizacdo, engrossamento de grédos, além da simulacao
tradicional de precipitacdo. O PanDiffusion € um modulo projetado para simular a
difusdo elementar sob uma variedade de condi¢c6es. Ja o mdédulo PanSolidificacao é
projetado para a simulacdo do comportamento de solidificacdo de ligas
multicomponentes sob uma variedade de condicdes com diferentes taxas de
resfriamento. O PanOptimizer representa um modulo projetado para aprimorar a
otimizacao de parametros em modelos termodinamicos, cinéticos e termofisicos, por
meio da incorporacéo de informacdes de dados experimentais. Esse modulo permite
gue 0s usuarios criem e ajustem seus préprios bancos de dados ou parametros de
modelo, adaptando-os as necessidades especificas.

O software possui versao de teste gratuita, e para os demais acessos €

necessario solicitar cotagéo (“Pandat Software”, 2023).
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e THERMO-CALC

O Thermo-Calc pode ser utilizado para calcular e prever os equilibrios de fases
em sistemas multicomponentes, incluindo a determinacdo das fases presentes,
composicdes das fases e condicbes de temperatura e pressao em que os equilibrios
ocorrem. Também € usado para interpretar diagramas de fases binarios, ternarios e
de sistemas multicomponentes mais complexos, 0 que auxilia na compreensao das
transformacdes de fases que ocorrem nos materiais. Aléem das fases estaveis, o
Thermo-Calc também permite calcular fases metaestaveis, como fases de
precipitagdo em acos, o que possibilita uma previsédo de possiveis fases formadas. E
possivel também realizar célculos termodinamicos, permitindo previsdes precisas das
transformacdes de fase e comportamentos dos materiais. O programa pode ser usado
para projetar ligas e otimizar processos de tratamento térmico e producao, levando
em consideracdo as fases presentes e as propriedades desejadas, além de auxiliar
na selecao de materiais para aplicacdes especificas, considerando suas propriedades
sob diferentes condicdes.

O software é frequentemente usado em pesquisa académica e em industrias
gue trabalham com materiais e ligas, como aeroespacial, automotiva, eletrénica e
processamento. Para acesso ao software, existe um pacote educacional voltado para
0 ensino e aprendizagem de termodinamica e teoria cinética, com funcdes limitadas,
mas que inclui uma colecdo de banco de dados de demonstracdo e um material
educacional para alunos e educadores. Para demais opcdes de acesso € necessario
solicitar cotacdo (“Computational Materials Engineering - Thermo-Calc Software”,
2023).

« FACTSAGE

O software € desenvolvido para calculos termodindmicos e de equilibrio em
sistemas quimicos e metalurgicos. Ele € projetado para modelar e prever as
condi¢Bes de equilibrio quimico e termodinamico em sistemas complexos envolvendo
varias fases, reacdes quimicas e propriedades fisicas em diferentes condicbes de
temperatura, pressdo e composicdo. E também utilizado principalmente para
entender as condi¢cbes de equilibrio em reagbes quimicas, como a formacédo de
oxidos, escérias e outros produtos de reacbes em altas temperaturas, possuindo

assim um maior foco no tratamento de dados de metal liquido e a formacgéao de oxidos,
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sulfetos, dentre outros compostos que podem surgir em processos industriais e
metallrgicos. Ele permite aos engenheiros, cientistas e pesquisadores modelar como
esses materiais reagem entre si a medida que sédo aquecidos ou resfriados, e como
essas reacdes podem ser influenciadas por mudancas nas condi¢des de temperatura,
pressao e composi¢cdo quimica.

O FactSage possui um pacote de demonstracao, direcionado para o ensino de
termoquimica em universidades, para demais opcdes de acesso é necessario solicitar

orcamento (“FactSage”, 2023).

« MATCALC

O MatCalc € um software voltado para a simulacdo computacional de
transformacao de fase e evolucdo de microestrutura em sistemas metalicos. Tem
como caracteristicas calcular as condi¢cdes de equilibrio termodindmico entre as
vérias fases de um material ou sistema em diferentes condi¢des. O programa também
suporta modelagem cinética, permitindo a simulacdo de transformacdes em
diferentes taxas de aquecimento e resfriamento. E capaz de simular e modelar
processos de difusdo de longo alcance em materiais, além de difusédo e precipitacdo
simultaneas. Além disso, consegue modelar a evolucdo da microestrutura de
materiais ao longo do tempo, considerando diversos processos como difusao,
precipitacéo, recristalizacéo, crescimento de graos, dentre outras transformacées. O
software pode ser adquirido gratuitamente com algumas limitacdes, e para ter acesso
a versado completa € necessario solicitar cotacdo (“Matcalc - Solid State and Kinetics
Precipitation”, 2023).

5.4 DFT (Density Functional Theory) — calculos Ab Initio

e WIEN2K
O WIEN2k é um software que utiliza uma abordagem de métodos LAPW
(Linear Augmented Plane Wave), que é uma técnica especifica de céalculo de DFT.
Isso envolve a expansao da funcéo de onda eletrbnica em uma combinacéo de ondas
planas e fungBes localizadas. O software permite calcular a estrutura eletrénica de
materiais solidos, determinando a distribuicdo de elétrons e niveis de energia nos

estados eletrbnicos. Também pode calcular parametros estruturais, como
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comprimentos de ligacédo, angulos de ligagdo e volumes de células unitérias, a partir
da estrutura cristalina dos materiais, além do céalculo das densidades de estados
eletrénicos, que descrevem a densidade de elétrons disponiveis em diferentes niveis
de energia, o que auxilia no entendimento das propriedades de conducéao elétrica e
magnética dos materiais. O programa pode ser usado para analisar propriedades
eletrdnicas de superficies e interfaces de materiais, que sao importantes em
aplicacdes de dispositivos eletrbnicos e nanotecnologia. Além disso, o software
oferece ferramentas de visualizacdo que permitem aos usuarios examinar a estrutura
eletrbnica e as propriedades dos materiais de forma gréfica.

O WIENZ2k ndo é um software gratuito, mas esté disponivel por uma taxa de
licenca Unica, a ser encomendada através do preenchimento de um formuléario online
de inscricdo. O software pode ser obtido por meio de uma licenca de grupo, e pode
ser utilizado em quantos computadores for necessério, sendo esses USUArios
participantes do grupo. Nesse contexto, um grupo nao se refere necessariamente a
um departamento ou instituto inteiro, ou a toda uma universidade, mas sim a um
conjunto determinado de usuarios participantes. Para usuarios comerciais a licenca é
obtida por 4.000 EUR, para laboratérios governamentais por 1.000 EUR e para
instituicdo académica por 400 EUR (BLAHA; SCHWARZ, 2023).

o VASP (VIENNA AB INITIO SIMULATION PACKAGE)

O VASP é um software de simulacdo de estrutura eletrbnica e dinamica
molecular que utiliza uma abordagem de pseudopotenciais e ondas planas para
expandir as funcbes de onda eletrbnica. O VASP realiza célculos de estrutura
eletrbnica, determinando a distribuicdo de elétrons e os niveis de energia em sistemas
atdmicos e moleculares. O software calcula parametros estruturais, como geometrias
de ligacbes, angulos e distancias, a partir da estrutura atdmica dos sistemas. Ele
fornece informacdes sobre as densidades de estados eletrbnicos, que descrevem a
densidade de elétrons disponiveis em diferentes niveis de energia. Também é
possivel calcular a energia de ligacdo entre diferentes atomos e moléculas,
fornecendo informagdes sobre a estabilidade das ligacdes quimicas. O VASP pode
calcular propriedades Opticas, como coeficientes de absorc¢édo, indices de refragédo e

propriedades de luminescéncia, além do célculo de propriedades magnéticas, como
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magnetizacdo, anisotropia magnética e estrutura magnética. Adicionalmente, é

também possivel investigar as propriedades eletrénicas de superficies e interfaces.
As licencas para acesso ao software sdo emitidas para grupos de pesquisa, e

0 preco depende do numero de usuarios, e necessita de uma solicitacdo de

orcamento que sera especifica (“VASP - Vienna Ab initio Simulation Package”, 2023).

5.5 DINAMICA MOLECULAR

e LAMMPS (Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)

O LAMMPS é um software de simulacdo molecular usado para modelar e
simular sistemas atébmicos, moleculares e mesoscopicos, permitindo estudar a
evolucao das estruturas e as propriedades termodindmicas dos sistemas. Na area de
metalurgia, o software permite realizar simulacées que ajudam a compreender e
otimizar propriedades e processos.

O software pode ser usado para simular a deformacédo, elasticidade e
resisténcia de metais, permitindo entender como as propriedades mecanicas
emergem a partir do comportamento atébmico. O software também investiga como os
atomos se difundem dentro dos materiais metélicos, o que auxilia no entendimento
de fendbmenos como crescimento de graos, recristalizacdo e envelhecimento.
Também permite simular microestruturas de metais, incluindo a formagéo e a
evolucdo de graos, contornos de graos (interface) e defeitos cristalinos, como
discordancias e falhas de empilhamento, por exemplo. Além disso, também pode ser
usado para simular o comportamento de ligas metélicas e o processo de solidificacao,
fornecendo informacdes sobre como diferentes elementos interagem e influenciam a
microestrutura. Assim, ao simular diferentes composi¢des e estruturas atdmicas, o
LAMMPS pode ajudar a identificar materiais com propriedades desejadas para
aplicacdes especificas.

O LAMMPS néo segue um modelo de planos pagos, e sim distribuido sob a
Licenca Publica Geral GNU (GNU General Public License), o que significa que os
usuarios tém acesso ao cédigo-fonte, podem modifica-lo e distribuir suas préprias
versfes, desde que sigam as condicbes estabelecidas na licenca. O software é

mantido pela comunidade de desenvolvedores e pesquisadores, e sua
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documentacéo, tutoriais e suporte estdo disponiveis online para auxiliar os usuéarios
em sua utilizacédo (CROZIER, 2023).

5.6 ELEMENTOS FINITOS ESTRUTURAL E/OU GERAL

e« ANSYS Mechanical

O Ansys Mechanical permite criar modelos geométricos e definir condi¢bes de
contorno, materiais e propriedades do material que sera analisado. Com ele é
possivel a criacdo de malha de forma automatica ou personalizada, consistindo na
divisdo do modelo em elementos menores. Ele também resolve as equacbes de
elementos finitos e fornece os resultados, como tensdes, deformacoes,
deslocamentos, que podem ser empregados para avaliar o desempenho do sistema
em analise. Além disso, ha a possibilidade de avaliacdo dinamica de sistemas, o que
permite investigar o comportamento sob condi¢cdes dindmicas ou em resposta a
cargas que variam ao longo do tempo, como a determinacao da frequéncia natural de
vibracdo. No que diz respeito a fase de pds-processamento e a representacao visual
e interpretacdo dos resultados, o programa disponibiliza gréaficos, animacbes e
relatérios.

O programa possui uma versdo educacional gratuita, mas com recursos
limitados, e requer a submissédo de um formulario de solicitacdo sujeito a aprovacao.
J& para os demais planos € necessario solicitar cotacao.

Além dos elementos finitos convencionais, o software também efetua analises
em elementos estruturais especializados, como cascas, solidos, térmicos e acusticos,
por exemplo. Também possui recursos nas areas de mecéanica estrutural, como
analise de fadiga e flambagem, na area de eletromagnetismo, dindmica de fluidos
computacional (CFD), eletrénica e microeletrbnica, dentre outros. O software é
reconhecido por sua capacidade abrangente e € empregado em diversos setores
industriais, incluindo automotivo, aeroespacial, energia, eletrobnica e manufatura
(JOHN SWANSON, 2023).

o« ABAQUS
O Abaqus € um software especializado em analises avancadas de elementos

finitos, particularmente em mecanica estrutural complexa e comportamento de
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materiais. E frequentemente empregado no campo da engenharia e ciéncia dos
materiais para simular e analisar comportamentos de sistemas e estruturas em
cenarios reais de aplicacéo. Ele proporciona um ambiente completo para analise por
elementos finitos, abrangendo todas as etapas, desde o pré-processamento até o
processamento e pos-processamento.

O software gera automaticamente a malha de elementos finitos a partir do
modelo geométrico definido, permitindo uma representacao precisa da geometria e a
otimizacdo da malha para andlise eficiente. Ele também resolve equacdes de
elementos finitos para fornecer resultados detalhados como tensdes, deslocamentos,
deformacBes e temperaturas. Ha um suporte para analise dindmica, incluindo
frequéncia natural, resposta em frequéncia e andlise transiente para avaliar o
comportamento do sistema sob condi¢des variaveis ao longo do tempo.

Além disso, o software é capaz de conduzir andlises nao-lineares,
contemplando caracteristicas como plasticidade, grandes deformacdes, interacdes de
contato, atrito, materiais de comportamento ndo-linear e geometrias complexas.
Também permite a simulacdo de problemas termomecanicos, como transferéncia de
calor, dilatagdo térmica e andlise de fluxo de fluidos. Adicionalmente, o software
proporciona o recurso de realizar acoplamentos entre diferentes anélises, como
acoplamento termo estrutural, acoplamento fluido-estrutura, e acoplamento
eletromagnético-estrutural.

O software possui um plano gratuito, o ABAQUS Learning Edition, e oferece
suporte a modelos estruturais de até 1.000 nés. Para a obtencdo de uma versao
completa, é necessario solicitar uma cotacdo mais especifica as necessidades
desejadas (3DS, 2023).

e COMSOL MULTIPHYSICS ®
O software COMSOL Multiphysics® é uma plataforma completa de simulagdo
multifisica que utiliza o método de elementos finitos como uma das principais técnicas
numericas para resolver problemas complexos de engenharia e ciéncias aplicadas. O
software oferece ferramentas de modelagem geométrica que permitem criar
geometrias complexas para representar estruturas, dispositivos, sistemas e
fenémenos fisicos diversos. E capaz de gerar automaticamente a malha de elementos

finitos a partir da geometria do modelo e a qualidade da malha pode ser ajustada para
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obter resultados mais precisos e eficientes. Os usuarios podem atribuir propriedades
fisicas aos materiais e outras condicbes, como coeficientes de -elasticidade,
condutividade térmica, permeabilidade magnética, coeficientes de difusdo, entre
outros. Além disso, o COMSOL permite definir condicbes de contorno e
carregamentos, como fixagdes, pressoes, temperaturas, campos elétricos e campos
magnéticos. Além disso, suporta analises estéticas e dinamicas, permitindo que os
usuarios estudem o comportamento estrutural e a resposta em frequéncia de
sistemas em diferentes condi¢Ges de carregamento.

Uma das principais vantagens do COMSOL € a capacidade de resolver
problemas de acoplamento multifisico, onde diferentes fenébmenos fisicos interagem,
como andlise fluido-estrutura, termo-estrutura, eletromagnético-estrutura, entre
outros (COMSOL MULTIPHYSICS, 2023).0 software possui uma versao de testes
gratuita por periodo limitado, geralmente por 30 dias. A COMSOL oferece diferentes
licencas e opcdes de assinatura, cada uma com diferentes niveis de funcionalidade e

suporte, e para ter acesso aos valores é necessario solicitar cotacao.

e SOFTWARES CAD

O SolidWorks, Solid Edge, Autodesk Inventor e Siemens NX s&o softwares
focados em CAD (Computer-Aided Design) amplamente utilizados para modelagem
3D, mas também possuem funcionalidades de anélise por elementos finitos. E uma
opcédo interessante para engenheiros e projetistas que desejam realizar analises
estruturais basicas e rapidamente avaliar o desempenho mecanico de seus projetos
diretamente dentro do mesmo ambiente CAD. As funcionalidades de analise por
elementos finitos abrangem analises estaticas e de movimento, com 0 objetivo de
avaliar o comportamento estrutural de pecas e conjuntos sob diferentes condi¢des de
carregamento e restricdes. Algumas das capacidades desses softwares relacionadas
a analise por elementos finitos incluem a definicdo de materiais, condicbes de
contorno, fixacGes, carregamentos e outras propriedades fisicas relevantes para a
analise, além da criacdo de malhas a partir dos modelos 3D criados.

O SolidWorks, com o moédulo adicional SolidWorks Simulation, oferece uma
ampla gama de recursos avancados para analises estruturais complexas. O
SolidWorks possui opcdo SOLIDWORKS Student Edition, que €& uma versao

destinada a estudantes e educadores. Esta verséo oferece funcionalidades completas
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do software, mas é limitada ao uso académico e de pesquisa, e geralmente, os alunos
podem obter a Student Edition através de suas instituicdes educacionais. Também
existe o plano Free Trial, que € oferecido por um periodo de teste gratuito, permitindo
gue os usuarios utilizem o software por 30 dias. Para os demais planos € necessario
solicitar cotacdo (“SOLIDWORKS”, 2023).

O Solid Edge oferece diferentes planos, como o Solid Edge Free Trial que é
oferecido um periodo de teste gratuito por 30 dias. O Solid Edge 2D Drafting, que
também é uma versao gratuita focada em desenhos 2D, oferece ferramentas basicas
para criar e editar desenhos técnicos em duas dimensdes. Além disso, ha o Solid
Edge Student Edition destinado a estudantes e educadores, oferecendo acesso ao
software para fins educacionais e de aprendizado, incluindo funcionalidades
completas do software para casos especificos (“Solid Edge - Siemens”, 2023).

O software Autodesk Inventor possui a versao de teste por 30 dias, o Autodesk
Inventor Free Trial, e também oferece op¢des gratuitas para estudantes e educadores
por meio do programa educacional, onde € possivel acessar as ferramentas
Autodesk, incluindo o Inventor, para fins de aprendizado e ensino. O plano pago
possui mensalidade de R$1.100 ou anuidade de R$8.825 (“AUTODESK?”, 2023).

Com relagéo ao software Siemens NX, sé@o oferecidas licengas educacionais
ou versfes de avaliacdo temporarias para estudantes e educadores que desejam
explorar o software por um periodo limitado ou para fins educacionais, e para os

demais planos € necessario solicitar cotacao (“NX CAM software”, 2023).

5.7 PROPRIEDADES E SELECAO DE MATERIAIS

« JMATPRO®

O JMatPro® combina modelos matematicos e bancos de dados
termodindmicos para prever propriedades dos materiais e comportamentos em
diferentes condicbes. Com base nos bancos de dados e modelos, o software pode
prever uma ampla variedade de propriedades dos materiais, como modulo de
elasticidade, coeficiente de expansdo térmica, resisténcia a tracdo, resisténcia a
fadiga, entre outras. Ele também pode prever a formacao de diferentes fases em ligas
metéalicas, bem como a evolugdo de microestruturas sob diferentes condi¢des. O

software € capaz de simular o comportamento de materiais em temperaturas
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elevadas, permitindo avaliar a resisténcia, a deformacgao e outras propriedades em
condigbes extremas. Permite simular ciclos térmicos, como tratamentos térmicos,
solidificacdo e resfriamento, para entender como esses processos afetam as
propriedades do material. H4 também a possibilidade de construcdo de diagramas de
fases que representam as fases presentes em funcéo da temperatura e composicao,
e também realiza célculos termodindmicos complexos para prever equilibrios de fases
e propriedades em sistemas multicomponentes. Assim, com base nas previsdes de
propriedades, o software ajuda no design de ligas metdlicas otimizadas para
aplicacOes especificas.

O software possui uma versao gratuita de demonstracao, enquanto a versao
paga necessita de solicitacdo de cotacdo. Além disso, o JMatPro® oferece a
possibilidade de consultoria, caso a necessidade do usuario seja uma funcao
especifica do software (“JMatPro®”, 2023).

e ANSYS GRANTA

O Ansys Granta oferece dois tipos de produto, mas que atendem a publicos e
finalidades diferentes. O software Granta EduPack é uma ferramenta educacional
projetada para auxiliar educadores e estudantes na compreensao do processo de
decisdo em selecdo de materiais para projetos de engenharia, design e ciéncia dos
materiais. O software fornece um banco de dados abrangente de materiais, incluindo
informacdes sobre propriedades mecanicas, térmicas, elétricas, magnéticas, dentre
outras. Este software auxilia na compreensao dessas propriedades e em como as
variacfes dessas influenciam na aplicacdo e uso do material.

O Granta EduPack permite que o0s usudrios pesquisem, comparem e
selecionem materiais adequados para aplicacdes especificas, e isso € feito levando
em consideracdo a possivel utilizacdo de indices de mérito, incluindo propriedades
como resisténcia, dureza, durabilidade, além de parametros de custo e
sustentabilidade. Os usuarios podem comparar propriedades de diferentes materiais
lado a lado, facilitando a visualizacdo das vantagens e desvantagens de cada opcao.
O software inclui informacgdes sobre a sustentabilidade dos materiais, permitindo que
0S usuarios avaliem o impacto ambiental ao longo do ciclo de vida dos produtos. Além
disso, oferece recursos educacionais, como estudos de caso, exemplos e exercicios,

para auxiliar educadores na apresentacdo de conceitos de ciéncia dos materiais. O
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Ansys Granta EduPack fornece uma versdo de demonstragcdo gratuita com
funcionalidades limitadas, de forma que para demais acessos é necessario solicitar
cotacado (“Ansys Granta EduPack”, 2023).

O ANSYS Granta Selector € uma ferramenta mais avancada projetada para
apoiar a selecdo de materiais em contextos de engenharia e design de produtos.
Oferece uma plataforma de analise avangada e sele¢cdo de materiais com base em
requisitos especificos de projeto, permitindo a comparacdo de materiais, levando em
consideracdo multiplos critérios técnicos, econdmicos e ambientais. E usado em
empresas e industrias para tomar decisées informadas sobre a escolha de materiais
em projetos de engenharia e design de produtos, levando em conta fatores técnicos
e de negdcios. Para acessar o ANSYS Granta Selector € necessaria a solicitacdo de

orcamento. (“Ansys Granta Selector”, 2023).

5.8 CONFORMACAO MECANICA

e DEFORM 3D E QFORM

O DEFORM-3D possui como aplicacdes tipicas o forjamento em matriz
fechada, forjamento em matriz aberta, usinagem, laminagéo, extrusao, trefilacéo e
compactacdo. O QForm destina-se a simulacdo e otimizacdo de forjamento a frio,
morno e quente, forjamento em matriz aberta, laminagéo, extrusdo de perfil e outros
processos de conformacdo metalica. Uma variedade de mdédulos especiais
adicionais, como previsdo de microestrutura, simulacao de tratamento térmico, dentre
outros, podem ser implementados no programa. O programa possui interface direta
com o software JMatPro para criagcdo de modelos reolégicos de materiais e criacao
de diagramas TTT (Time-Temperature-Transformation) e CCT (Continuous Cooling
Transformation) para simulacdo de tratamento térmico.

O DEFORM 3D e o QForm sédo ambos softwares de simulacdo numérica
usados na industria de fabricacdo para modelar processos de conformacao plastica
de metais e ligas. Estes softwares sdo amplamente utilizados na industria de
fabricacdo, especialmente na producdo de componentes metélicos e de ligas, para
prever e otimizar o comportamento do material durante processos de deformacgao
plastica. Os softwares permitem criar modelos virtuais tridimensionais de processos

de conformacdo mecanica, incluindo a descricdo das pecas, das ferramentas e das
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maquinas envolvidas nos processos. Eles simulam a deformacéo plastica do material
durante o processo de conformacéo e calculam as mudancas na forma, tamanho e
distribuicdo de tensdes e deformacgbes ao longo do material. Também consideram a
geracdo de calor decorrente do processo de deformacéo e calculam a distribuicdo de
temperatura no material e nas ferramentas.

Com base nas simulacdes, os softwares podem prever o tamanho de grao final,
as propriedades mecanicas resultantes, e, também podem calcular as tensdes
residuais presentes no material ap6s o processo de deformacdo, parametro
importante para prever a estabilidade dimensional e o comportamento subsequente
da peca. Além disso, também rastreiam o fluxo de material durante o processo,
permitindo identificar regides de desgaste das ferramentas, potenciais problemas de
formacéao e possiveis defeitos na peca.

O DEFORM 3D oferece uma versao com tempo de uso e func¢des limitadas
mediante solicitacdo por meio do preenchimento de um formulario. A licenca
educacional permanente € possivel obter por 9.000 USD e, para as demais licencas
nao foram encontradas as informacdes até a finalizacdo deste trabalho (“DEFORM
3D - Simulacg&o de Fluidos & Forjamento”, 2023).

O QForm fornece servico de consultoria em que os valores séo definidos por
meio de negociacdo, e também possuem treinamentos e a QForm Online School
destinada a engenheiros envolvidos em processos de conformacédo de metais, com
eventos online e cursos para pratica de simulacdo com licenca de teste. O curso
introdutdrio é gratuito e o basico tem o valor de 200,00 EUR. Para obtencéo da licenca
para utilizacdo do software e teste gratuito é necessario solicitar cotacdo (“QForm -

Metal Forming Simulation Software”, 2023).

5.9 FUNDICAO

Cada um dos softwares relacionados com fundigcdo - Magmasoft®, Click2Cast,
SolidCast, QuickCast e Flow-3D - desempenha um papel essencial na industria,
permitindo a simulacdo e otimizacdo de processos complexos de moldagem e
solidificagdo de materiais metalicos. Eles capacitam 0s engenheiros a preverem

problemas potenciais, aprimorar o projeto dos moldes, otimizar as configuracdes do
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processo e melhorar a qualidade dos produtos finais, resultando em eficiéncia
aprimorada, reducgéo de custos e maior confiabilidade nos resultados.

e MAGMASOFT ®

O Magmasoft € uma ferramenta avancada que se concentra em simulagdes
detalhadas de fundicdo dos mais diversos tipos. Ele prevé o comportamento do metal
fundido desde o enchimento do molde até o resfriamento e solidificacdo, permitindo
a identificacdo de possiveis defeitos, como porosidade e rechupe, com o objetivo de
otimizar as configuracdes do processo para melhorar a qualidade do produto final.

Para as licencas do software é necessario solicitar cotacdo. A Magma oferece
a MAGMAacademy para usuarios do MAGMASOFT®, um programa com
treinamentos técnicos para o uso da simulacado em processos de fundicdo especificos
(“MAGMASOFT®”, 2023).

e CLICK2CAST
O Click2Cast também é usado para simulacédo de fundicdo, fornecendo uma
interface amigavel e andlise rapida de diferentes cenérios de projeto. Ele permite a
visualizacdo em 3D do fluxo de metal fundido, solidificagcéo e identificacéo de defeitos
potenciais, auxiliando na tomada de decisdes informadas para otimizar o processo de
fundicdo. Para adquirir informacdes sobre os precos e licengas € necessario solicitar
orcamento (“Click2Cast - RESCANM?, 2023).

e SOLIDCAST

O SolidCast também é voltado para simulacdes do processo de fundi¢cdo, com
enfoque em fundicdo em moldes de areia. Ele aborda o fluxo do metal liquido e o
preenchimento do molde, além da solidificacdo e contracdo do material. Isso auxilia
na previsao de possiveis problemas de enchimento e resfriamento, permitindo ajustes
no projeto do molde. O software possui um médulo extra, o FLOWCast que permite a
visualizacdo de uma simulacdo do processo de vazamento de metal no molde. Para
obter detalhes acerca dos valores e licengas, € necessario requisitar um orgamento
(“Casting Simulation”, 2023).
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e QUICKCAST

O QuickCast é um software direcionado para a criacédo de padrées de fundicéo,
gue sédo os modelos usados para criar moldes e machos. Ele é capaz de simular todo
o processo de fundicdo, desde o preenchimento até a solidificacdo, incluindo a
previsdo de defeitos. Ele ajuda na geracgao rapida de padrdes precisos, considerando
fatores como encolhimento e caracteristicas de fluxo do metal fundido, contribuindo
para uma producdo eficiente e com menos desperdicio. Informacdes sobre as
licencas e valores para ter acesso ao software ndo foram encontradas até o
fechamento deste trabalho (“QuikCAST”, 2023).

e FLOW-3D
O Flow-3D, embora seja utilizado em diversas areas, também tem aplicacoes
na simulacao de processos de fundicao. Ele permite modelar o fluxo do metal liquido
no molde, considerando aspectos como turbuléncia e interagdes fluidas, auxiliando
na otimizacao do processo de enchimento. Para receber informacdes sobre o0s precos

e licencas, é preciso solicitar um orcamento (“FLOW-3D”, 2023).

5.10 SOLDAGEM

o SIMUFACT WELDING

O software tem a finalidade de simplificar a deteccdo de possiveis
irregularidades frequentes durante o processo de soldagem, como a formacdo de
tensdes residuais que podem resultar em deformacdes nas areas soldadas de placas
e tubos, entre outros exemplos. Além disso, as informacfes obtidas por meio da
simulacdo de soldagem podem ser aplicadas na simulacéo de outros processos aos
guais as pecas soldadas serdo submetidas. A ferramenta possibilita a interconexao
de dados originados de diversas simulacdes, apresentando a capacidade de
sequenciar solugcBes. O software é apropriado para a execucdo de simulacbes
envolvendo diferentes técnicas de soldagem, incluindo soldagem a arco elétrico,
processos com ou sem fixag&o e soldagem por ponto, entre outras abordagens.

O software Simufact também possibilita a criacdo de modelos 3D das pegas,
em que é possivel escolher e especificar os materiais envolvidos na soldagem,

considerando suas propriedades térmicas, mecanicas e metallrgicas. Ele simula o

29



processo de aquecimento, fusdo e resfriamento durante a soldagem, fornecendo
informacgdes sobre a distribuicdo de temperatura nas pecas e ao redor das zonas de
soldagem, além de avaliar deformacfes e tensdes resultantes, e também prever
possiveis defeitos, considerando mudancas metallrgicas que ocorrem na regiao de
soldagem (HEXAGON, 2023). Para esse software, até o fechamento deste trabalho,
ndo foram encontradas informacdes especificas dos planos de assinatura

disponiveis.

e SYSWELD

O Sysweld é um software que oferece recursos para modelar, simular e
analisar processos de soldagem. Ele permite considerar diversos aspectos, como 0s
efeitos térmicos, mecanicos e metallrgicos resultantes da soldagem. Com ele é
possivel simular uma variedade de técnicas de soldagem, incluindo arco elétrico e
laser, por exemplo. Também é possivel definir geometrias, materiais, parametros de
processo e condicfes de contorno, e considera fendmenos fisicos, como conduc¢ao
de calor, transferéncia de massa e mudancas de fase. Ele também é capaz de prever
a deformacéao, tenséo residual e distor¢cao resultantes do processo de soldagem.
Assim, o software pode ser utilizado para avaliar a qualidade das juntas soldadas,
otimizar os parametros de processo, prever defeitos potenciais e garantir a
integridade estrutural apés a soldagem. Para acesso ao software € necessario
solicitar orcamento (ESI GROUP, 2023).

e ANSYS WELDING

O ANSYS Welding é uma extensdo da plataforma ANSYS, focada em
simulacdes de processos de soldagem. Ele oferece uma abordagem abrangente para
modelagem e analise de processos de soldagem, considerando efeitos
termomecanicos e metallrgicos. O software permite simular diferentes técnicas de
soldagem, como arco elétrico, laser e friccdo. O programa analisa a distribuicdo de
temperatura, taxa de resfriamento, deformacéo, tenséo residual e comportamento da
junta soldada. Além disso, ele suporta a analise de acoplamento de fenbmenos
fisicos, como conducdo de calor e transferéncia de massa, 0 que possibilita a

avaliacdo dos efeitos da soldagem em componentes e estruturas.
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Como informado anteriormente, o software possui uma versao educacional
gratuita, mas com recursos limitados, de forma que requer a submissao de um
formulario de solicitacdo sujeito a aprovacédo. Ja para os demais planos é necessario
solicitar cotacdo (JOHN SWANSON, 2023).

5.11 CORROSAO

e COMSOL MULTIPHYSICS

O COMSOL Multiphysics possui um modulo especifico para andlise e
modelagem de corrosdo, que permite modelar processos eletroquimicos, como
corrosdo galvanica e corrosao por pites, considerando fatores como potencial
eletroquimico, distribuicdo de corrente e interagfes entre diferentes materiais. O
software oferece a opcéo de considerar multiplos fendmenos fisicos, como transporte
de ions, fluxo de fluidos e transferéncia de calor, o que possibilita analises mais
precisas.Como informado anteriormente, o software possui uma versdo de testes
gratuita por periodo limitado, geralmente disponivel por 30 dias (COMSOL
MULTIPHYSICS, 2023).

« ABAQUS

O software ABAQUS oferece um modulo especifico para a modelagem e
andlise de corrosdo, chamado ABAQUS/Corrosion. Com esse moédulo é possivel
simular e avaliar os efeitos da corrosao eletroquimica em materiais e estruturas, além
de oferecer opcdes de modelar diferentes tipos de corrosdo. O software permite a
definicao de taxas de corrosao, distribuicdo de potenciais eletroquimicos, interacées
entre diferentes materiais, efeitos mecéanicos da corrosdo e outros fatores. Ele
também pode ser acoplado a outras andlises, como andlise estrutural e térmica,
permitindo uma abordagem mais abrangente da influéncia da corrosdo nas
propriedades e desempenho dos materiais. Conforme informado anteriormente, o
software possui um plano gratuito, 0o ABAQUS Learning Edition, que oferece suporte
a modelos estruturais de até 1.000 nés (3DS, 2023).
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« THERMOCALC

O Thermo-Calc tem a capacidade de ser empregado na andlise da
susceptibilidade de ligas a diferentes formas de corrosdo, contribuindo para o
desenvolvimento de novas ligas ou o desenvolvimento de barreiras para reduzir a
existéncia dessa suscetibilidade. Para acesso ao software, como descrito
anteriormente, a ferramenta oferece um pacote educacional voltado para o ensino e
aprendizagem de termodinamica e teoria cinética, com func¢des limitadas, mas que
inclui uma colecdo de banco de dados de dez demonstracbes e um material
educacional para alunos e educadores. Para demais opcdes de acesso € necessario
solicitar cotacdo (“Computational Materials Engineering - Thermo-Calc Software”,
2023).

5.12 DESGASTE

« LAMMPS

O LAMMPS é um software de simulacdo molecular que permite simular o
comportamento de sistemas atdbmicos ou moleculares, incluindo a interagdo entre
atomos e moléculas, e também pode ser utilizado para andlise de desgaste de
materiais. Para essa analise, ele pode ser utilizado para simular interacbes de
superficies em movimento relativo, estudando como as forcas interatdmicas afetam a
friccdo, desgaste e propriedades de deslizamento entre materiais. Também pode ser
empregado para modelar a evolucdo de superficies em micro e nanoescalas,
podendo analisar os fendbmenos de atrito e desgaste. O software possui distribuicéo

gratuita e os usuarios possuem acesso ao codigo fonte (CROZIER, 2023).

e ANSYS MECHANICAL
O ANSYS Mechanical, como j4 descrito em tdpicos anteriores, € uma
ferramenta de simulacdo de elementos finitos que permite modelar e analisar o
comportamento de estruturas e materiais sob diferentes condicoes de carga,
temperatura e ambiente. Para a analise de desgaste de materiais, o ANSYS
Mechanical pode ser utilizado para simular o contato entre superficies em movimento,
considerando fendmenos como atrito e desgaste. O software permite modelar

interacdes entre superficies sélidas, analisar as distribuicdes de tensdo e deformacéo
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resultantes do contato e identificar regides propensas a desgaste excessivo. Além
disso, o ANSYS Mechanical oferece a capacidade de aplicar diferentes tipos de
cargas, ciclos de carregamento e condicbes ambientais para avaliar o desempenho
de materiais em situacdes reais, a analise pode incluir a previsdo de desgaste
abrasivo, e outros tipos de desgaste que possam afetar componentes em operacao
(JOHN SWANSON, 2023).

5.13 TRATAMENTO EBSD (Electron Backscatter Diffraction)

e MTEX
O MTEX é uma biblioteca de software de cédigo aberto usada para analise e
visualizacao de dados obtidos pela técnica de EBSD. Ele oferece uma ampla gama
de ferramentas para processar, analisar e interpretar dados de orientacdo cristalina e
microestrutura. O MTEX permite a visualizacdo de mapas de orientacédo, figuras de
polo, andlises estatisticas de dados e modelagem de texturas, com isso € possivel
entender as caracteristicas da microestrutura, como a distribuicdo de orientacoes,

orientacdo dominante e possiveis deformacgdes cristalinas (“MTEX”, 2023).

e ATEX

O ATEX é um software especializado na analise e interpretacdo de dados de
EBSD em amostras de materiais anisotropicos. Ele auxilia na reconstrucao precisa
de orientac@es cristalinas e mapeamento de tensfes através de técnicas de EBSD.
O ATEX oferece ferramentas para calcular campos de tensdes a partir de informacgdes
de difracdo, permitindo a analise de variacdes locais de deformacdo em materiais. O
software é gratuito para uso ndo comercial, e 0 orcamentos para empresas privadas
precisa ser solicitado (B. BEAUSIR, 2023).

e EDAX APEX™
O EDAX APEX™ ¢ um software usado para analise e interpretacdo de dados
de EBSD, especialmente na caracterizacdo de materiais cristalinos. Ele oferece
ferramentas para identificacdo de fases e inclusdes, analise de textura, mapeamento
de orientagles, e analise de distribuicdo, contornos e os limites relacionados aos

graos do material. Também é usado para investigar 0 comportamento de gréos
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individuais e avaliar padrbes de crescimento cristalino, além da caracterizacdo de
deformacbes e tensBes e simulacdo de difracdo. Para ter acesso ao software é
necessario solicitar orcamento aos planos disponiveis. Normalmente, o software
APEX é fornecido como parte dos sistemas EDX da EDAX e esta vinculado ao
hardware especifico fabricado por essa empresa. Isso significa que, em muitos casos,
a utilizacdo do software APEX estd associado ao uso dos equipamentos da EDAX,

gue € uma empresa fabricante de detector EBSD (“APEX Software”, 2023).

e AZtechHKL
O AZtechHKL é um software de andlise de dados de EBSD que se concentra
na identificacdo de fases e andlise de texturas em amostras policristalinas. Ele
permite a analise de dados de difracdo para identificar as diferentes fases presentes
na amostra e avaliar suas orientacdes cristalinas. Além de avaliar as transformacgdes
de fases, possibilita o estudo dos limites de grdo e contornos de grdo e andlise de
deformacédo dos materiais. Para obter acesso ao software, € preciso requisitar um

orcamento (“AZtecHKL - Nanoanalysis - Oxford Instruments”, 2023).

5.14 ANALISE DE IMAGENS

o IMAGEJ

O ImageJ é uma plataforma de processamento de imagem de cddigo aberto
gue oferece uma variedade de ferramentas para andlise e manipulacdo de imagens.
Ele permite a realizacdo de operacdes basicas, como ajuste de contraste e filtragem,
bem como andlises mais avancadas, como medi¢@es quantitativas de objetos, anélise
de textura e segmentacdo de imagens. O software permite a andlise detalhada de
microestruturas de materiais metalicos. Isso inclui a medi¢cdo de tamanhos de gréos,
a identificacao de fases e inclus@es, e a quantificacdo de porosidade, além de analise

de rugosidades e texturas de superficie (“Imaged”, 2023).

« MIPAR
O MIPAR é um software especifico para analise de imagens metalograficas,
especialmente em metalurgia e ciéncia dos materiais. Ele oferece ferramentas

especializadas para segmentar fases, medir tamanhos de graos, analisar distribuicao

34



de porosidade e identificar inclusfes. O MIPAR é capaz de medir tamanhos de graos
em amostras metalograficas, permite identificar diferentes fases presentes em uma
amostra de material metalico, como diferentes ligas ou constituintes cristalinos, e
também é usado para quantificar a porosidade e analisar a distribuicdo de poros. O
software também permite a andlise de texturas cristalinas em materiais metalicos,
fornecendo informacgdes sobre a distribuicdo de orientagdes dos graos, além de ser
capaz de analisar imagens em trés dimensdes, permitindo a caracterizacao detalhada
da microestrutura em amostras complexas. O software possui uma versao de acesso

livre de 14 dias, e para demais formas de licenca € necessario solicitacdo de
orcamento (MIPAR, 2023).

« OPENCV

O OpenCV é uma biblioteca de cddigo aberto utilizada para visao
computacional e processamento de imagens. Com o software é possivel inspecionar
visualmente pecas e componentes metalicos em busca de defeitos, como rachaduras,
desgastes e irregularidades, podendo ser usado para avaliar a textura e a rugosidade
da superficie desses materiais. Além disso, pode ser utilizado para reconhecer e
classificar objetos e caracteristicas, como identificacdo de diferentes tipos de
materiais ou pecas e amostras metallrgicas. Também € possivel segmentar imagens
para isolar areas de interesse, como particulas, grdos ou inclusbes em materiais

metalicos, e contar elementos especificos em uma imagem (BRADSKI, 2023).

5.15 CRIACAO DE GRAFICOS E TRATAMENTO DE DADOS

« ORIGIN LAB
O Origin é um software dedicado a analise de dados e criacdo de graficos
complexos e personalizados. Ele € amplamente usado em pesquisa cientifica e
engenharia para visualizacdo de dados complexos e criacdo de gréficos
personalizados. Possui recursos estatisticos avangados, incluindo ajuste de curvas,
regressao, testes de hipoteses, andlise de variancia (ANOVA), analise de séries
temporais, entre outros. Oferece o recurso de integrar com outras ferramentas, como

MATLAB e Excel, para importar e exportar dados e resultados de analises.
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O software oferece diversas op¢Oes de assinatura, tanto para estudantes,
professores e funcionarios de instituicdbes académicas em que a anuidade varia de
210 USD até 900 USD. Existe também uma versao para estudante com funcdes
limitadas por 69 USD a anuidade, além da versao Learning Edition, também voltada
para estudantes e gratuita por 6 meses. A versdo comercial e individual surge partir
de 465 USD. Para demais assinaturas € necessério solicitar cotagdo (“OriginLab”,
2023).

e MICROSOFT EXCEL

O software Microsoft Excel é uma ferramenta de planilha eletrénica que oferece
recursos de plotagem grafica para visualizacédo e analise de dados. Ele permite criar
uma variedade de tipos de graficos para representar informacdes de forma mais
compreensivel, e possui funcbes e ferramentas estatisticas basicas que permitem
realizar andlises simples, como calculos de média, desvio padrao e graficos basicos,
também possui recursos estatisticos avancados, mas com limitacdes.

O Excel fornece diferentes planos, existe o Microsoft 365 Personal por R$
17,00 por més para universitarios, o Microsoft 365 Family de R$449,00/ano, além dos
Microsoft 365 Business Basic por R$ 27,43 usuario/més, e o Microsoft 365 Business
Premium por R$ 140,80 usuario/més. Também é possivel utilizar o plano gratuito

durante 1 més (“Microsoft Excel”, 2023).

e LABPLOT

O LabPlot é um software de cédigo aberto, e € extensivel por meio do suporte
a plugins e scripts, permitindo que os usuarios personalizem o software de acordo
com suas necessidades especificas. E focado na criacdo de graficos e andlise de
dados, especialmente para fins académicos e de pesquisa. Oferece recursos
especificos para andlises cientificas, que inclui ajustes de curvas, analises
estatisticas, ajuste de dados experimentais e criacdo de graficos técnicos. Possui uma
ampla gama de ferramentas de analise estatistica que permitem realizar célculos,
ajustes de curvas, regressOes, estatisticas descritivas, dentre outros para extrair
informacdes relevantes dos dados (“LabPlot — Scientific plotting and data analysis”,
2023).
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5.16 ANALISE DE DADOS E TRATAMENTO DE DADOS

e« MATLAB (Matrix Laboratory)

O MatLab (abreviagéo de Matrix Laboratory) é uma plataforma de programacao
e ambiente de desenvolvimento projetado para a computacdo numeérica e analise
técnica. Ele oferece uma ampla variedade de ferramentas e funcionalidades para
analise e tratamento de dados em diferentes areas, incluindo ciéncia, engenharia e
mabdulo voltado a pesquisa.

Pode ser utilizado para executar operacdes humeéricas com grandes conjuntos
de dados. Ele oferece funcbes avancadas para operacbes matematicas, como
calculos matriciais, algebra linear e transformacdes de Fourier. Além disso, o
programa permite a criacdo de graficos e plotagens para representar visualmente o0s
resultados de andlises, ajudando a entender padrbes, tendéncias e informacdes
relevantes nos dados. Também possui funcdes estatisticas embutidas, como calculos
estatisticos basicos, como médias e desvios padrdo, além de histogramas e gréaficos
de distribuicdo, testes de hipéteses, regressdo e andlise de variancia. Também
oferece bibliotecas e ferramentas para desenvolver algoritmos de aprendizado de
magquina e realizar analises de dados preditivos e classificatorios.

O MATLAB oferece diferentes tipos de licencga, desde a anual estudantil por 55
USD, a licenca individual ndo estudantil por 95 USD, além da académica para
instituicées por 275 USD (THE MATHWORKS, 2023).

e PYTHON

O python é uma linguagem de programacao utilizada para desenvolvimento de
softwares, analise de dados, automacéo e aprendizado de maquina. E uma linguagem
de cédigo aberto, conhecida por sua sintaxe legivel e facil de aprender. E equipada
com uma série de bibliotecas e frameworks voltadas para analise e tratamento de
dados.

Possui bibliotecas de analises de dados como Pandas e NumPy que fornecem
estruturas de dados eficientes para manipulacdo, anélise e processamento de dados
tabulares e matriciais. Para visualizacdo de dados, ha bibliotecas como Matplotlib e
Seaborn que permitem criar gréaficos e visualizagées que ajudam a entender padrbes

e tendéncias nos dados. Também é possivel fazer analises estatisticas descritivas
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basicas, como média, mediana, desvio padrdo, quartis e percentis, para entender a
distribuicédo e tendéncias dos dados, com a biblioteca SciPy é possivel realizar testes
estatisticos mais avancados como hipoteses estatisticas. Além disso, através de
bibliotecas para aprendizado de maquina, como o Scikit-learn permite realizar
analises estatisticas avancadas, testes de hipoteses, ajuste de curvas e regressoes
(SCHWARZ; CHAPMAN; MCDONNELL FEIT, 2023).

5.17 ANALISE DE CICLO DE VIDA

« OPENLCA

O OpenLCA é um software de codigo aberto dedicado a analise de ciclo de
vida de materiais e produtos. Ele é projetado para avaliar os impactos ambientais de
diferentes estagios do ciclo de vida, desde a extracdo de matérias-primas até o
descarte final. Uma das principais caracteristicas do OpenLCA é sua capacidade de
modelar fluxos de materiais, energia e processos industriais em uma estrutura de
analise de ciclo de vida. Ele permite a criagcdo de inventarios de ciclo de vida
detalhados, que incluem dados sobre emissbes, consumos de recursos, uso de
energia e demais indicadores ambientais.

O software oferece uma interface grafica intuitiva para criar e editar modelos
de andlise de ciclo de vida. Os usuarios podem definir diferentes cenarios de andlise,
alternativas de produtos e opc¢des de processamento. Possui uma ampla biblioteca
de categorias de impacto ambiental e modelos de caracterizacdo, permitindo avaliar
uma variedade de aspectos ambientais, como mudanca climatica, uso de recursos

naturais e poluentes (“openLCA”, 2023).

« SIMAPRO
O SimaPro é utilizado para avaliar o desempenho ambiental e social de
materiais, produtos e processos ao longo de todo o ciclo de vida. Os usuarios podem
criar modelos de analise de ciclo de vida que abrangem desde a extracao de matérias-
primas até a fabricacdo, uso, descarte e reciclagem. E possivel definir diferentes
cenarios e considerar diversas varidveis como processos de producéo, transporte,

consumo de energia, emissdes atmosféricas e uso de recursos naturais.
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O SimaPro oferece diferentes categorias de impacto ambiental e métodos de
caracterizacdo, permitindo avaliar os aspectos ambientais associados a producéo e
uso de materiais metalicos. Ele também permite comparar diferentes alternativas,
como diferentes tipos de materiais, processos de producdo ou estratégias de
reciclagem, para entender o impacto ambiental relativo, auxiliando assim na tomada
de decisoes.

O software oferece diferentes tipos de licenca, como o SimaPro Classroom
destinado para multiplos usuarios e vitalicio por 6.790 EUR, o SimaPro Faculty ideal
para o ensino por 3.750 EUR anualmente (PRE SUSTAINABILITY, 2023).

5.18 GERENCIADORES DE REFERENCIAS

« ENDNOTE/ENDNOTE BASIC

O EndNote e sua versdo mais simplificada, o EndNote Basic, sdo ferramentas
de gerenciamento de referéncias projetadas para auxiliar na organizacao e citacédo de
fontes bibliogréficas. O EndNote permite importar e armazenar referéncias de
diversas fontes, como bases de dados académicas e bibliotecas online. Ele oferece
recursos para classificar e categorizar as referéncias, criar bibliografias automéaticas
e inserir citacbes em documentos de pesquisa de maneira adequada, seguindo 0s
estilos de citacdo padrdo. O EndNote Basic é uma versdo baseada na web que
oferece ferramentas para gerenciamento de referéncias, permitindo a sincronizagao
de referéncias entre diferentes dispositivos e a criacdo de bibliografia. O EndNote
possui licenca estudantil por R$757,00 e licenca individual ndo estudantil por R$
1389,00 (ENDNOTE, 2023).

« ZOTERO
O Zotero € uma ferramenta de gerenciamento de referéncias de codigo aberto
gue oferece uma abordagem integrada para coletar, organizar e citar fontes
bibliograficas. Ele permite aos usuarios salvar referéncias diretamente de paginas da
web, importar bibliografias de bases de dados académicas e organizar as referéncias
em colecdes. Além disso, também oferece recursos de anotagdo e marcacdo de

documentos, facilitando a identificagdo de informagdes relevantes. A integragdo com
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processadores de texto permite a insergéo de citacdes e criagcao de bibliografia de
forma automatica, conforme o estilo de citacdo escolhido (“Zotero”, 2023).

e MENDELEY

O Mendeley é um software que combina gerenciamento de referéncias com
recursos de uma rede social académica, e ndo possui custo de aquisi¢éo. Ele permite
importar e organizar referéncias, bem como PDFs associados, além de fornecer
recursos de anotacdo e marcacdo de documentos. O destaque do Mendeley é sua
capacidade de criar perfis de pesquisadores e interagir com outrosS Uusuarios,
permitindo compartilhamento de referéncias, grupos de pesquisa e discussdes
colaborativas. Também possui a funcédo de inserir citagcdes e criar bibliografias em

documentos de pesquisa, facilitando a escrita académica (“Mendeley”, 2023).

5.19 BASES DE DADOS

e TOTAL MATERIA

O Total Materia € um software que possui uma extensa base de dados que
abrange uma ampla gama de materiais metalicos. Essa base de dados contém
informacdes detalhadas sobre a composicdo quimica, propriedades mecanicas e
propriedades fisicas dos materiais. Os usuarios podem procurar materiais por nome,
composi¢do quimica, propriedades especificas ou normas industriais. Uma das
principais funcionalidades do Total Materia € a capacidade de comparar diferentes
materiais lado a lado. Isso permite que engenheiros e projetistas escolham os
materiais mais adequados para suas aplicagcdes com base em critérios especificos,
como resisténcia mecéanica, ductilidade, condutividade térmica, etc. O software
também fornece acesso a uma ampla gama de normas e especificacdes relacionadas
a materiais, permitindo que os usuarios encontrem facilmente informacdes sobre
como os materiais sdo definidos e regulamentados em diferentes setores e paises. A
sua base de dados é atualizada regularmente para refletir as dltimas informacdes e
avancos em materiais, 0 que garante que 0s usuarios tenham acesso a dados
precisos e atualizados.

E possivel ter acesso gratuito ao software durante 60 dias. O plano basico,

destinado a um unico usuério, tem um custo de 1.170 EUR, enquanto que para planos
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de grupos e corporativos, é necessaria uma solicitacdo de cotacdo (“Total Materia”,
2023).

« MATWEB

O MatWeb € um recurso online que oferece uma extensa base de dados de
propriedades de materiais de forma gratuita, contém informa¢des em forma de folhas
de dados (datasheets) para mais de 170.000 materiais. Oferece uma ampla gama de
informacdes e dados técnicos detalhados sobre diversos tipos de metais e ligas
metalicas, e permite que os usuarios acessem essas informagdes de varias maneiras
diferentes. Os dados podem ser consultados sequencialmente, por tipo de material,
com base em faixas de valores de propriedades, pela composi¢cdo quimica, nome

comercial ou fabricante. (“MatWeb”, 2023).

e MAKEITFROM

O MakeltFrom é um site gratuito, que oferece informacdes sobre as
propriedades de materiais. Todas os dados fornecidos sdo de materiais genéricos
amplamente reconhecidos internacionalmente. Isso implica que os materiais incluidos
na base de dados sao tipos de materiais que sdo comumente conhecidos e utilizados
em escala global, em oposi¢cdo a materiais especializados ou exclusivos. Esses
materiais genéricos sdo aqueles que tém propriedades e caracteristicas tipicas para
sua categoria e sdo frequentemente referenciados em normas e especificacdes da
indUstria. Para encontrar informac8es sobre um material especifico no MakeltFrom,
0s usuarios podem navegar na lista de materiais disponiveis ou usar a funcédo de
pesquisa no menu disponivel. além de buscar pelo nome do material, os usuarios
também podem pesquisar com base em valores especificos de propriedades, o que
€ (til ao procurar materiais que atendam a critérios de desempenho especificos. Uma
caracteristica (til é a capacidade de fazer comparacfes lado a lado entre dois
materiais diferentes, permitindo que os usuarios analisem e tomem decisbes
informadas ao escolher entre diferentes opcdes de materiais para suas aplicacdes

especificas. (“MakeltFrom”, 2023).
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6 CONSIDERACOES FINAIS

Como visto no presente trabalho, a industria metallurgica desempenha um papel
importante na producdo de uma vasta gama de materiais e produtos essenciais para
diversas aplicacdes. No ambito dessa industria, a otimizagao de processos, a analise
de propriedades dos materiais e o desenvolvimento de ligas avancadas sao fatores
criticos para alcancar produtos de alta qualidade e desempenho. Nesse contexto, a
utilizacdo de softwares especializados desempenha um papel importante, pois
melhora os fluxos de trabalho e potencializa a eficiéncia em vérias etapas do ciclo
produtivo. Ao adotar esses softwares, 0s usuarios podem aprimorar a precisao das
analises de propriedades dos materiais, simular condicbes complexas de
processamento e modelar o comportamento dos diferentes cenarios. Isso ndo apenas
agiliza o processo de desenvolvimento, mas também reduz potencialmente os custos
e os desperdicios.

Cada software possui suas préprias funcionalidades, vantagens e limitacdes.
Diante disso, este trabalho teve como objetivo compilar as informacdes disponiveis,
para que os profissionais da area possam economizar tempo e recursos na busca por
uma ferramenta que atenda as suas exigéncias e necessidades. E importante
observar que o objetivo central ndo envolveu uma andlise comparativa entre 0s
diferentes softwares. Em vez disso, o propésito foi fornecer um guia que permitisse
aos leitores encontrar a ferramenta mais adequada as suas necessidades atuais.

Além disso, é relevante enfatizar a necessidade de manter a pesquisa em
websites sendo constantemente atualizada. Isso se deve ao fato de que novas
versoes de softwares podem ser lancadas e informacdes atualizadas podem se tornar
disponiveis ao longo do tempo.

Uma das principais barreiras encontradas neste trabalho reside no fato de que
uma parte dos softwares investigados nao apresentaram informacdes claras e
concretas a respeito das licencas disponiveis e dos custos associados. A falta de
informacgao nesse sentido limitou a capacidade de avaliar de maneira abrangente a
viabilidade econ6émica e financeira dessas ferramentas. Além disso, vale destacar que
nao foi objetivo deste trabalho testar e utilizar todos os softwares em simula¢des ou
estudos de casos, assim, ndo sendo possivel fornecer uma avaliacdo pratica das

funcionalidades e eficacia de cada ferramenta citada.
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Adicionalmente, destaca-se de que a qualidade das simulacdes e analises
dependem intrinsecamente da precisédo das informacdes contidas em suas bases de
dados. As simulacdes de materiais, por exemplo, dependem da obtencdo de dados
confiaveis sobre propriedades fundamentais como condutividade térmica,
coeficientes de expansao, médulos elasticos e propriedades mecénicas, entre outros.
Uma base de dados que seja ndo apenas confiavel, mas também abrangente, é
fundamental para garantir que os valores utilizados nas simulacdes representam
dados reais. Logo, a confiabilidade dos resultados obtidos através dessas
ferramentas esta intrinsecamente ligada a qualidade dos dados subjacentes. A busca
por fontes confidveis e a verificacdo da precisdo dessas informac¢des devem ser um
aspecto central no processo de utilizacdo dessas ferramentas.

Dessa forma, esse guia com exemplos de softwares para diferentes areas do
processo metallrgico se mostrou importante para auxiliar profissionais,
pesquisadores, estudantes e professores desse campo. Ao fornecer uma Visao
abrangente das opc¢des disponiveis, desde a modelagem de processos até a analise
de propriedades dos materiais, 0 guia ajuda os envolvidos a tomar decisGes
informadas e estratégicas na selecao das melhores solugdes para suas necessidades
especificas.
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