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Abstract

Thiswork resuls from the preliminary developmentof laws andtoolsfor the numerial mod-
eling of the elagoviscoplasic behaior of crydalline materal: (i) conditutive laws for single
crystds, (ii) transtion rulesfor homogenizaton methas, (iii) afinite elemen code with pardlel
computig abilitiesand(iv) ageneantorof 3D polycrystaline microstuctures. Having thesetools
in hands, we have perfaomeda study of thebehaior of 3D polycrystds unde smallstrans,onthe
macrosopic, intergrandar andintragrandar scales

The polycrygalline mediumis descibed by mapsof Voronoipolyhedma given in the form of
voxelfiles (L. Decker, D. Jeulin ENSVIP). Sowe canhave useof asmuch3D mapsof polycrystak
aswe neal. With theimplemenation of the FETI methodinto the FE codeZeBuLoN (F. Feyel,
S. Quilici, ENSMP-ONERA), we canresat to paralel computng andsolve problemswith huge
amountof degreesof freedan. With the disaetizaion obtaned, we can de<ribe intragramular
fieldsinside 3D polycrystals.

In thefirst partof the study, we have andysedhow theresuls weresensiive to the input data
of the modeling (numberof elemens, numberof graing microstucturd reaization ...). From
thiswe coud dedu@ anaffordablecomputing configumationfor the simulaion of aRepregntatve
Volume Elementof isotropic polycrystal. In the secand part, attertion hasbeenfocusel on the
inter- andintragrandar heter@enaty predidedwith FE,by compaisonto thatof a self-consigent
model. To complete, we have studed the influence of grain boundhries and of the boundary
condtions on the respmse of a tensik test, on the different scalesof the modelng. We have
thus characterized a loca and a meaneffect of the boundaries as a function of the distarce to
the bourdaries under concen -eithe grain boundariesor the conour. Finally we preset resuls
of tensik testsimulatonsperformedin the framevork of nondocal mechanis of Cosseramedia
(S.Forest,ENSMP):asa microstiucturd chamcterigic length hasbeenintroducel, the modeling
providesinformationon the effective grain sizeeffectin polycrystds.
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Résumé

Cette étude a été effectuée a la suite du déwloppemat de lois et d’outils applicables
a la modélsation numéique du comporementéladoviscoplasique de matériax cristdlins :
deslois de compatementde monogistaw, deslois de transtion d’échelle pou les modeles
d’homogérisatian, un codede calcu Elémentd-inis adgtéaucalcd paraléle etun progmamme
degénérdon demicrostrucurespolycristdlines 3D. Disposat decesélémelts, nousavonsétudié
le compatementde polycristaux 3D en petites défarmatiors, aux écheles macrosopique, inter-
granulaire etintragrandaire.

Le milieu polycristallin estdéciit par despolyédresde Vorond, donréssousla forme d’'un
fichier de voxels (L. Decler, D. Jeulin ENSMP). L'implémentaton de la méthale FETI dars le
code EF ZéBuLoN (F. Feyel, S. Quilici, ENSMPONERA) permé la résdution en paralele de
problémesatrésgrard nombrede degrés de liberté. Ainsi nous avons ac@sa un nombreillimité
deréalisatiors de microgructureset nouspowonsfaire figurer sufisamment’élémentsdansun
maillage pour quesoit possble la desciption deschamps intragrantairesdansun polycristal 3D.

Pourcommencenousmontrans les spédficités de notreappraheparrappat auxtravauxde
modélsation dela plasicité cristalline. La premiéerepartiede'exploitation desoutils aconsistéa
andyserla sensililité desrésutatsauxdonréesdela modélisation(nombied’élémentsnombrede
grans, réalisationdemicrostucture. . .) afind’établir uneconfiguation decalaul valalde pour des
simulationssur un Volume Elémentaie Représatatif de polycristal isotrope. En se@ndepartie
nous mettonsen évidence I'hétérogéeéité de compatementinter- et intragrandaire et I'apport
de la méthoa par rapport a une démartie autocdnérerie. Ceciestcomplég paruneandyse de
I'in fluencedesjoints de grain et descondtions aux limites sur la répansed’un essaien tracion
simple, aux différenteséchdles de la modélsation. Nouscaracérisors aing un effet local et un
effet mayen pourtousles grains, en fonction de la distarce a un joint ou a un bord. En annee
sort donréslesrésutatsdesimulaionsobtenusavecun modélenon-localdesmilieux de Cossera
(S. Forest, ENSMP) qui ont permisde quantfier un effet de taille de grain surle comporement
effectif de polycristaw.
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Intr oduction

La mécanige des matériax a fait I'objet d’études systéméiques et appofondes depuis le
déweloppenentde I'industrie. L'objectif pourslivi n'est passeulanent de déwelopper de nouw
vealx produits et d'améliarer les perfamancesdesprodLits existantsmais auss de rédure les
colts engemlréspar la coneption, la fabrication et I'utilisation desproduits. Dansce cadrede
progres,l'expériene ne peutpasnousappater toutesles soluions vu qu’elle ne conerneque
desproduits existart déja. A une étape ou a une autredu déweloppemen, de la transbrmation
d’'un obje, il faut appréhender au mieux les prodémesavant le passgea I'étapesuivarnte, dans
un soucid’efficadté. Pource faire, on caractérise le compatementphysiquede I'objet a partir
d’abaques ou de lois mathématjues: on chercle a reprodiire analtiguementou par simulaion
numéique les mesurs expé&imentales du compotementdu matériaucongitutif del'objet. Une
fois le modélede compatementdu matériauétabli par rappat aux condtions expélimentales,
on peutéterdre le champsd’étude a descasde sollicitations non explorésexpérimentalemat en
modifiart les doméesde la modélisation: on peu agir sur les conditions de sollicitation, sur la
géamétrie de I'obj et, ou adagter la modélisation a un autrematériauaux propriétésvoisines en
admtantd’autresparanétrespour leslois de compatement Pourdétermirer cesparameétresjl
fau disposerde mesuesexpérimentalesauxquelles peuent étrecornfrontéesles simulatonsavec
les lois de compotementpressenties et faire varier les paramétes -optimiser jusqu’a pouvoir
identifier la modélisaationa l'expérimenation.

Les modeles ainsi élabaés fournissert donc desélémens d’'information pour la prédiction du
compatementd’objetsdansdesconfiguationsdonrées.Du fait de ce caractéreprédictif, ils con
stituentdesoutils dedéweloppemena moindrecoltqui ontsugité beawcoupd’intérétsaupesdes
scientifiques etdesindudriels. || enrésute unelittératuretrésvastesurl'étude expérimentaledu
compatementmécanguedesmeétaux le déwveloppanentde modeles et de méthods numériques
pour traiter les problémesmodéligs. La diversit desmodéles actuelementdispaiblesa I'état
de code numérique permetde situa I'échelle de validité d’'un modele Ainsi pour décrie le
compatementmécarnque a-t-on successvementutilisé desmodéles phéroménolaiques basés
surunereprésentaion al'échele macrosopique, desmodéksd’homogénéation bagssurune
représenation deshétéogéndtés a I'échelle immédigementinférieureau macrogopique et des
modéksd’élémeris finis décivantle comporementa desécheles plus fines de microstutures.
L’augmenation descapaitésde résoluion numérique a permisde tenir compte dansles simula
tions, demécanisnesphysiquesdeplusenplusfidélesala réaité etd’augmente conjointementla
taille physque desproblemestraités. Aujourd’hui la méthodede modéisation par élémets finis
estavéréevalabk pourdesconfiguationset deséchdles tréslargementexploréesexpérimentale
ment.
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Mais I'application d’une telle méthock ne selimite passimplemenm a la prédiction de compate-
mentsréels,elle permetauss$ d’accédera desinformations quel'on ne peutpasobterir expéri-

mentalenent.La modélsation fixetouteslesdonréesentrariesd’'un probéme,elle offre toutesles
donréesrésulanteset elle permetd’analyserrétrospectvementles processusqui ont condut au
résultat, sansaffecter le résutat. L'expérimeration prenden comptedesphénomenegphysiques
dontcertanséchapentanotrecontrble etelle peutnécessiterdetranformerle milieu d'étudesars
quesoient connws/réwersibles/repraluctiblesles mécanisnesqui ont conduit aurésutat: quard il

estqueston de prerdre desmesurs de morphdogie et de champgsie défarmatiors au cceurd’une
microstucture métalique, il fautd’abord enlever descouchesexternes de matiére; I'expériene
ne peu alorsplus étre poursuvie avec le milieu expérimenal initial ; I'enlevementde matiée
peutaussiintroduire desdéfauts, desmodifications de I'état microgructural au voisinagede la
zonetraitée. Dansunetelle configuation, pour autant quel’échele alaqudle desmesuressort
requisessotit accesible,la miseenplace de I'étude peutétretréscodtaisecartréslongue et trés
précaitionreuse,voire impossble car la prise de mesures affecterait irréversiblenentI'état du
matériau Le traitementnumériquie peu alorsappater desinformatiors singuliéres (pour le moins
deschampsde contrainte) qui alimertent d’'une partla connassane desmodéles de compate-
ment-leur degré devalidité, leur sengbilit € auxdonnées. . . - maisauss celledu mondephysque,
avecun degré devalidité comu.

Cettedémached’étudesurla based’'une modélisationestadptéedansce travail dethése. Nous
utilisonsla méthale desélémentdinis (EF) pour déaire leschampsde contraintes et de déforma-
tions issws de glissementristallographiquesa l'intérieur desgrains d’'un agrégat polycristdlin

de matériaumetallique. A partir de cettedesciption, nouseffectuons une analyse a toutes les
échelesde la modélisationpour caratérise le compotementélastwiscodastique en petites dé-
formations d’un polycristd 3D et déduire desinformationspropresa I'amélioration de modeles
alterratifs -I'homogénésation parexemple.Cetteapprochepour I'étudedela pladicité cristalline
sejustifie dansle sers ou elle a étééprauvéea plusieursrepriseset validée par confrontation avec
desétucesexpérimenales Prenonsenpourexemplelestravauxdethése de Laurert Méric etde
Frank Eberl portant sur desmonao, bi- et multi-cristaux: ils ont montréqueles calauls EF en
élastwicoplasticié avecle codeZéBuLoN, quenousutilisonsici, fournissaient desrésutatstres
correds parrapport adesexpérimentations, passeudementa I'échelle macrosopigue maissurtout
al'échelleintragranulare [Méric, 1991, Eberl,1999.

Leur cade d'étude estici éterdu, gracea 'augmentatdn desres®urces numériqieset a la par-
allélisationdescalcus, au VblumeElémentaie Représatatif d’'un milieu polycristallin 3D. C’est
un volume sufisammen grard par rapport a la taille deshétéongéndtés qu'il cortient pour que
la distribution, particuliere & uneréalisation, despropriétés deshétgogéreitésdu milieu n'affecte
pasle compatementglobal du VER. Nousdonronsci-apresunedesciption précisede ce VER
pourle milieu qui nous coneerne.

Dansun métalsolideon peu raisonnalbementconsdérerl’atome -occuypantun espae del’ordre
de 1nm?- commehétéogéréité élémenaire dars un volumede I'ordre de 1uni, ce qui estlarge-

menten decade I'échdle d’étude macrogopique d’un milieu polycristallin (de I'ordre du mm).
Cemilieu solide estobtenu aprésrefroidissementd’une soluion liquide demétalpur ou d’alliage.
Au cours de ce refroidissament, les atomesperdent peu a peu leur énegie de vibration liée a
I'échauffementthemiqueinitial, les forcesd’attraction métalliquespermetentalors aux atomes
des’arrangerenunestructureprésetantdessymétresassoesal’équilibre desforces.Le point
ous’initie 'assemblag desatomesenunestrudure s’appelle le germeetla structureélémendire
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reproduite périodguemen dansl'espaces’appelle la maille élémentae cristalline. Pendante
refroidisementpluseursgermesseforment endivers points dela solution. En chaain decesger
mesvienrents’acciocherdesatomesqui, afin derespecterl’équilibre desforces, reproduisert les
symétiesetla périodicité dela maille cristalline. Le volumeformé parun empilementpériodique
demaillescristallinesdanslestrois directions del’espaceconsttue un cristal.

Enfin derefroidissementle volumede solution s’estentieiementsolidifié, chaque cristal agross

jusqu’a rentrer eninterection avec un autre cristal et former une jonction corstituée d’'un amas
d’atomesd’une épabseurde qudgquesatomesappeléjoint de grain. Chaquecristal sedistingue
d’'un autreparl’orientation desamaille cristalline, saforme et sataille. Cettetaille estcontlable
par la durée du refroidissementde la solution ou par une restairation descontrantes intemes
as®ciéeaunerecistallisationaucoursd’un recut. Cettetaille est,pourla plupartdesapgdications
couantesabasedemétauxetd’alliagessupéreurea 1000 distancesnteraomiques (del’or dredu

um). Une maille cristdline étantconsttuée généalementde qudquesdistancesinteraomiques,

I'hétérogenéitéforméeparla maille cristalline n’estpassignificative descaracéristiqueseffectives
du cristal. On peutdonc consdérerun cristal commeun milieu homogne caradérisé par son
orientation cristallographique, sataille et saforme géométique.

Dansun VER de milieu polycristalin, les hétérgénédtés élémenairessort les cristaux (grans).

Dansle casd’'un milieu aléabire, sanscorrdation entre les orientations desgrains et sansautre
rége concernar la forme desgrainsque celle d’'occuper I'espacesanslaisser de vide, les pro-

priétés sontglobalementisotrgpes. La répmseglobale du VER doit reser la mémequele que
soit sapositon dars ce milieu. Autrementdit, la donréedela microstructure -posiion desgermes
et orientations-, pourvu qu’elle soit aléaoire, ne doit pasaffecte les caractéridiquesglobalesdu

VER.

Dansce cadred’étude du VER de polycristal isotrope, il ne s’agit paspou nousde reproduire

desobsevwations de la physique desmatériaix métalliquescar cesobsenations sesituenta une
éclelle bienplusfine (I'atome,la dislocatian ou lesdersitésdedislocations), nousnouslimitons a

poursuivre le travail du mécancienal’échdle homogneintragranulare : nous simulors le com-

portementélastglastique de polycristau a partir d’'une description d’'un VER par deséléments
finis. Le milieu polycristdlin 3D que nousrepréentas est congitué de polyédresde Vorond

etil estdonreé sousla forme d’un fichier de voxels (pixels 3D). La strudure EF calculéeestune

discrétisdion de cemilieu : achaguepoint d'intégraion dela strucure on attribue la couleur du

voxel ocaupantla mémeposition de I'espace ; aing les grains sontdéfinis par un ensembe de

points d’intégraton et leur frontiére traverse les élémets, ce qui permetd’affiner consdérabe-

mentla forme desgrains avec desélémerts a 27 points d’intégratbn. Graceau calcu paraléle

nous powonsraisomablement,al’heureactudle, fairefigurer6000points d’intégraton pargrain

d’'un polycristal a 200 grains, ce qui offre la possbilité de procéler a une véritable analyse du

compatementintragramnulaire. Nousdéaivons desvariationsde compatementa I'in térieu des
grans maiscesvariationsnesontpasduesadeshétéragéndtésstructurelesintragranulires(murs
dersesde dislocatiors, frontieresgéométiquemen nécessaires, foréts de dislocations... ) mais
auxinteractionsentre lesgrainset a la forme géométique pariculiére a chaqie grain.

Cedoaumentestpartagéen4 chapitres Le premie proposeunerevue bibliographiqueconsacrée
aux modeksde compatementde polycristaux et aux aspe&ts expélimentawx de la plasicité in-
traaistaline. Ainsi powonsnoussitue cette étuck par rapport a une gammetres éterdue de
travaux de caradérisaton physique et de modéisation a différentesécheles et en dédure ses
spé&ificités.

Dansle secom nousprésemonsles modeéles de comporementet les outils numériques: leslois
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de compatementde monogistaw, les lois de transtion d’échelle du monocistal au polycristd

pour le schémaauto-cohéent, le modek de généation de microdructures hétéogéresappliqué
auxmilieux polycristalins, la desciption d’un VER etdesamicrostucture pardesélémentsfinis,

I'étude devalidité de nosoutils numérgues.

Le chaptre Il porte surlesrésutats obtenusaux différentes échelesde la modélisation (macre

scopiue, échdle moyeme desgrairs, intragranuhire). Une attention particuliére estportée sur
I'effet desconditions auxlimites (effet de surfacelibre) et surl'effet desjoints de grain, quenous
caracérisors non seulenenta I'échelle locade maisaus$ en moyenre pour tousles grainsd’un

polycristal. Leschaptresll etlll sontformésen partie d'articlespubliésdars Int J Plasticity en
2001[Barbeetal., 2001la,Barbeetal., 200Lb]. Nousy avons ass&ié descomplémeis de carae

térisaion deshétdogéréitésdars un polycristaletuneanaly® del'effet local etmoyendesjoints
degrain dansun polycristal.

Nous présntors dansle chaptre IV les derniers avancementsen matiéred’'implémentatbn de
méthods numeéiquesmoins colteusesen mémoire,qui permetront d’abarder la simulaion de
strucuresplus raffinées,ainsi qu’une étucke bibliograghique de I'effet de taille de grains. Cette
revue a été prépaée pour confronter nos résutats de I'étude de I'effet de taille de grain par la
modélisation a desrésulatsexpérimentaux Une premiéreétude a effectivementétémenéequi a
faitl'objet del'arti cle[Forestetal., 2000] repraduit enannee, pour mesureceteffet aparir d’'une
modélisation non locale de type Cosseat développé par Forest. Méme si notre caradérisdion

s'avére coh&enteavec certanesmesuesexpéimentales, elle doit étre approfondie ou modifiée
pourpermetre de décrire la multiplicité deseffetsdetaille de grains relevés dansla littérature.
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Revue bibliographique
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Cechapire étable toutd’abord unerevuedetravauxdemodélsationdu compatementdesmatért
aux métalliques,depuis les modéksles plus simplesconsdérart le milieu d’étude polycristdlin
commehomogée jusqu’aux modékspreranten compteles hétérgénétés de compotementin-
traaistallines, a savoir les interactions entredislocations. Cecinousavise de la compléité des
mécarsmesintroduitsdanslesmodélsationset dela multiplicité desapprahes.Ensuitenousré-
duisonsle chanpsd’investigationauxtravaux qui, commele notre, font appe appelala méthode
EF. Nousnousassironsainsi desla spécficité du cade etdesobjecifs de notre étuce. Pourfinir,
nous rappédons certansaspets expérimentauxdu comporementdesmatériaix métalliquesetles
dispositionsqui ont été prises en conséquacedansdesmodélsatiors récentes. Nousdéfinis®ns
ainsi clairement le cadrede notremodélisation ce qu’elle ne prerd pasencompt et qui pourait
I'étre dansun futur proche.

.1 Modelesphénoménologiqueset modelesa champsmoyens

L’étude du compotement d’'un polycristal repcse sur le comporement de chacun des
monccrista du milieu et surl’laccommodatian desdéformatiors et contraintes entre cesgrairs.
La transtion d’échelle entreles champsmicrosopiques et le champmeécarnque macrascopgue
impos2 congitue donc uneétage essetielle dansla prédiction du compatementglobal. Il s’agit
en génégal d'une opérdion de moyeme, ou homayénéisition du compotementdu polycristd.
De la mémemaniérele comporementde chaqie grain estdétermiré a partir desglissementssur
chacun dessygemesde glissement et cesglissamentsrésutent de mouvemeris de dislocations
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fortemen hétéogene dont I'activité dépeml descontaintes locales et desstructuresde dislo-

catiors présentes. L'échelle la plus petite prise en comptedars les lois de compotementque
nousutilisonsestcelle dessysténesde glissament. Lesvariadesqui y sort decites (glissement,
cissim) sontelle-mémesdesmoyennesreprésenatives du comporementmoyen a I'échelle des
dislocatiors. Cetteéchelk de desciption du comporementestaccesible en chagie point dela

reprégntaton dela microgructure, asavoir, suivart la précison dereprésentaion, (i) enmoyenre
macrosopique, (i) en moyeme par phase(une phaseregroupe plusieursgrains d’orientatons
voisines),(iii) en moyenre pargrain, (iv) enchaaie point al'intérieur d’un grain. Notre échele
dereprésention nouspemetdedécire un compotementintragranukire hétéraéne.

Une premié&e apprximation estobtenue avec le modék de Taylor [Taylor, 1938 suppsantque
la défarmationplastique estla mémedars tousles grains. La compatiblité desdéformatiors est
alorsassiréeentreles grainsmaisl’équilibre descortraintesn’est pasresgecté. La réporsed’un
tel modék fournit uneborne supéreuredu comporementréel. Pourles métauxcubiquesa faces
centrés (cfc), cetteappoximation estintéressaneé en grardesdéformationscar alorsil estplus
important de satidaire la compatbilité desdéformatons quel’équilibre descontraintes [K ocks,
1970. Uneestmationde la borre inférieuredu compatementestobterue avec I'hypothésede
Sachsselonlaquelleles contraintessontuniformesdansle polycristal (I'équilibre descontaintes
estdorc respecté,a défau dela compatbilité desdéformationsentregrains). Cetteconfiguration
de compatementserat obterue si un seul systéne de glissementétat actif pargrain. La con

figuration de défarmation uniforme adogée par Taylor correpond, dansl’extension opéée par
Bishopet Hill, [Bishop et Hill, 1951] a un glissementmultiple sur cing syseémesindépendarts.
Puisquecette configuration fournit une réporse majorée, certairs auteurs ont repris I’hypothe®
debased’uniformité desdéformatiors ety ont assoct uneloi de relaxdion descontraintesinter-
grandaires CitonsparexempleKockset Canwaqui, dansleur modification du modélede Taylor,

permettat I'activationdemoinsdecing sygemesdeglissemen{K ockset Canoa, 1981]. Or pour

obterir unedéformadion plastiquedomée,la contrainte nécesairediminue si le nombrede sys-
temesde glissementrequs diminue. Ainsi observentils un lége adowissemende la répmse
de Taylor. Cetadaucisementrese modérécar il ne conarne qu’une petite partie du volume
polycristallin etil enrésute unehétéogéreéité du nombrede systénesactifs qui nécessited’étre
ajusté localementparuneaugmenationdela cortrainte. Danslesmodéles baséssurl’hypothés
d’'activation initiale d'un seud sysémepar grain -le systéne primaire- [Ashby, 1970, Thompsa,
1974 Thompson 1975, Leffers, 1981], 'amélioration de la modélsation a corsistéa distinguer
lesdislocatiors statigiquememnstockéesasseieesaunedéfomationhomayene(la distribution de
cesdislocatimsestalédoire), desdislocatimsditesgéanétriquenentnécesaires[Cottrel, 1964].
D’apresCaottrell, au cours dela défarmationa froid d’'un polycristal, descortraintesappaaissemn
alinterfaceentrelesgrains pour assirer la compaibilité desdéfarmatiors. Cescontraintessort
relaxées par la généation de cesdislocations géométiquemen nécesaires L'accommodéon
desdéformdions proposéepar Thompsm et Leffers résute de I'activation, par les dislocations
géométiguemen nécesaires,d’autressysemesguele sygsémeprimaire Elle provoqueuneaug
mentation descontraintes intergranuairesce qui renforcela réponsedu modeleinitial de Sachs.

De cesprésentaions desmodéles fondamentax de défarmation despolycristaux reterons dew
consatations: on ne peutpasconsdérerquela déformation[resp. la contrainte] soit homogene
danstout le volume polycristaliin, sinonon obtient unerépmsetrop rigide [resp. trop souge] ;
de méme,on ne peut pasconsicerer que la déformation [resp. la contrainte] soit homogée a
I'intérieur dechaque grain, sinonl’équilibre descontraintes [resp.I’'accommodatio desdéforma-
tiong n’estpasrespetéentelesgrains
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Pourtant, dars un cade de prédidion despropriétéseffectivesd’un polycristal, il esttentantde
garcer une hypothésesimplificatrice : considérans quele grain constitue une hétéraénété élé-
mentdre danslaguelle les champs mécanguessort homogées. Si le nomtre de grains estsuff-
isart, I'accommodaibn desdéfarmatiors et I'aju stementdescontraintesentreles grains peu se
déaire parunemoyeme. Dansl'approcheautocohéente,l'interaction intergrandaire moyenne
estdétermiréeparla moyemedesinteractionsdechaqiegrainavecun Milieu Homogeér Equiva-
lent (MHE). Parmitouslesexemplesdela littérature concenantle calaul depolycristal parunpro-
cessusdemoyemation nous pouvonsciter : [Lin, 1957 Kréner, 1961,Budiarski etWu, 1962, Hill,
1965,Benweiller et Zaoui, 1979, Tokuda et al., 1985 Berada et al., 1987, Weng, 1987, Cailletaud,
1992, Weng,1993 Cailletawd et Pilvin, 1994 Pilvin, 1996 Cuitifio, 1997

Danstous cestravaux, la relation généale entre les mécanisneslocaux de déformation € a
I'échelledu grainetle compatementglobal macrogopicque peutserésumeming :

0ij =< 0jj > +AN(L sﬂ > —aﬂ) (1 : moduleélagiquede cisaillement)

- modék de Taylor : déformdion plastigueuniforme—> A = infini

- modek delLin : défomationtotale uniforme—> A= 2

- modék autocohéentde Kréner (Budiansky-Wu) —> A= 2(1— )

- modification de Berweiller-Zaou —> A= 2a(1— )

- modek de Sachs contrante uniforme—> A= 0

(B=2(4—v)/15(1—-V) ;a=1/(1+ 3uel; /20¢) )

Concenantcesmodéles, tantbasé surunehypotésedetype TaylorouLin queautocohéents la
principale simplificaion consstea ne pasprerdre encompt lesinterectionsdirectesentregrains
voisins: ils utilisentdesphases caractéristesparleur orientation cristdline etleur fraction volu-
mique qui interagissen avec un milieu homogérisé,sansconsiceratian de voisinagelocal. Ces
phasesreprésentat le compatementmoyende tous les grains d’orientatbnscristallographicues
voisines Cettesimplification posepour le moinsdeuxproblémes:

(i) les mécanisnesd’écrouissagesontliés aux mouvementsde dislocations sur les sygémesde
glissemenetcesmouvemens sontlimités parlesjoints degrain (dansles casd’un comporement
abasetempénture,sarsrecristallisation, lesdislocatiors franchisentraremenle joint, elless’y
acamulentou s’y annitilent). Ainsi les propriétéseffectivesd’un polycristal dépandentellesde
la taille moyeme desgrains, ce qui n'es pasretenudansles modélegrésentési-dessus

(i) lescontraintesinternesdansun grain sontdépemlantes de son orientation cristallographigue
maisausside celle desgrainsvoisins, commel'a expliqué Leffers [Leffers, 1981 : alorsqueles
dislocationsdessystémesle glissementort stopéesa l'approchedesjoints de grain, elles pro-
duisentunerelaxationdecortrainte (backstress)ainsiqu’une contrante 'exteme’ (forwardstres$
dars les grains voisins. Les glissementsdansun grain sort doncliés aux glissementsdesgrains
voisins et par suite auxdésorentaionsrelatives.

Par ailleurs, il a été montréau travers dessimulations EF en grardesdéfarmatiors que cesin-
teractions de voisinagecorstituent un facteur essetiel pour la déterminaton de la propagation
de la défarmation imposee au travers descristaux d’un agréyat [Becker, 1991,Becker et Pan-
chanadeswaran, 1995, Sarmaet Dawson,19%a,Mika et Dawson,1998 Zismanet Rybin, 199§.
C’est pourauoi il pardt esseriel de tenir comptedu voisinage réel de chagque grain d’un poly-
cristal pou endétaminerles propliétéseffectives. Lessolutionsexposéesdars la littératuresort
multiples. En voici dars la suitequdquesexemples.
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a - Soluions pour unemodélisation prenant encomptele voisinage dansdesmodéésa champs
moyens

L'effet d'interaction entrelesgrains peutétreincorporé dars le calaul de chaque cristal considéré
individuellement[Sarmaet Dawson,199%b] : a chaque cristal de I'agrégatmodéli estas®cié
uneinformationtopdogique relative auvoisinagelocd, i.e. al’'orientaion cristalographique des
grairsvoisins; I'in teracton qui enrésule estdétermirée,apriori, parapprximationdelarépmse
du cristal d’aprésun modélede Taylor :

(1) la complasanceS. dechaque grainestcalauléeavecle modeélede Taylor,

(2) la comphisarce moyeme dueauvoisinageestdonc< § >n= 1/nzg:18g oun estle nombe
degrainsvaoisins,

(3) la complasancereldive Q; estdédiite parprojection: Q= S < & >;1,

(4) enfin cettecompldasancerelaive estrenormé afin de satidaire I'égalité de la moyeme des
taux de défarmation avec le taux effectif ; on obtient I'opérateurnormé de projection R pour
chaqecristd ; P.=Q, < Q >N1 ou< Q>n=1/N zg‘lec estla moyeme descomplasance
relativessurl’ensanble desgrains,

(5) finalemente tauxde déformaion de chaqe cristal estdoméparD. = P.D ou D estle tauxde
déformationmacrosopique imposé

Pour palier le défaut de non prise en compe du voisinage tout en gardantl’approximation du
schémaauto-cohéent, il estpossible d’utiliser un modeled’homogenéisitiona N sites[Molinari

etal., 1987 Canwaetal., 1992 maisla complexité dela procé&ureitérative de résdution limite

le champd’application decetteapprahe.

Une autre méthodepour déciire le compotementd’un polycristal & partr de la desciption du
comporementd’'un monocistal a été proposéepar Khan et Cheng[Khan et Cheng, 199%] :

I'interaction entre grainsn’estpasdéciite paruneloi detranstion d’'échelle reliant lescontaintes
pargrainala contrante macrascopiqie maisestsupmséeéquivalentea uneinteraction entresys-
temegdeglissanent; le passgedumonocrstalaupolycristal revient doncauneaugmenationdu
nombrede sysemesde glissementqui apporte une contribution addiive a I'écrouissa@ cinéma-
tique, sansaffecter I'écrouissageisotrape.

Pourla modélisation de I'écrouissag desalliagescfc a faible énergied’empilement,Kalidindi

[Kalidindi, 1998] a utilisé un modélemathématige simple a une varialle d’'état inteme (s ho-
mogénea une cortrainte prenant en compteles mécanisnesde déformation par maclag. La
loi d’évolution ests = h(s)|efg ou h(.) représentele taux de défarmation plasique et &4 estla

défomationplagique équivalente.Ce modélepermetde préwir le compatementdetelsalliages
pourdestailles de grains différentes, a condition d’avoir procddéau préahbleal'identification de
paramétesd’écrouissagepropresal’all iageétudi.

b - Prise encompt du compatementhétéogére intragranulare pou la modélsationdel'effet
devoisnage

Nous venonsde présnter cerainesappoches phénanénol@iques ou a champsmoyens pour
lesqielles les champsmécanguessont considéré uniformespar grain  Or la prédidion de la
relation cortrainte-défarmationou de I'évolution de texture avec cesmodeélesestparfois miseen
défaut par desobsevations expé&rimentaks: outre les interections intergrandaires il faut tenir
comptedesmécarnsmesde défarmational’int érieurdesgraing desprocessusde subdvision des
grairs, autremen dit de 'accommodatia desefforts intergrarulaires par la formation de sous
strucuresintragranukires(voir secton |.3 pourunedesciption decessouws-strictureg. C'esttout
du moinsla consatatian qu’ont fait Mika et Dawson pour la prédiction d’évolution de texture
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par élémentsfinis [Mika et Dawson, 199]. Un exemple simple de processusde subdvision
de grain introduit dars un modék de compatementde polycristd est celui de Ashby [Ashby,
1970] : il supmse que chague grain se déforme en glissament simple et que cela condut au
stockagede dislocatiins du mémetype unique, aux vecteus de Burgers opposéssur les patties
opposéedlu joint degrain ; lesgrains sontdoncsubdvisésendew régiors, 'une afaible dersité
dedislocationsou la défomationesthomogem (dislocations staistiquementstockées),l'autre a
plus forte densté de dislocations ou s'opére 'accommodatbn desdéformationsentreles grains
(dislocatons géométiquement nécessaires). Dansle modek 2D de Ashby, cete zoneou sort
géréréedesdislocatiors géamétriqgueanentnécesairesn’estni plusni moinsqu’une bardecollée
aujoint degrain

Afin d’expliquer le role desdislocations du modék de Ashby dansl’accommodaton desdéfor
mations,Mecking [Mecking, 1981] propcsede classercesdislocations endeuxgroupes: lesunes
avectaur de Burgers paralléle aujoint de grain, les autresau vectaur de Burgers perpendialaire
aujoint de grain. Lesdislocatiors a vecteu de Burgers paralkle au joint contribuert aux défor
mations normaksau joint de grain et la contrainte qu’elles supmrtentpeu étre comperséepar
desdislocations de direcions oppséesdansles grainsadjacets. Cellesa vecteu de Burgers
pempendculaire aujoint suppatentlescontaintes élagiques d’accommodaibn alongue portéeet
cescontaintes peuent étretantdiminuéesqu’augmentés parles dislocations desgrainsvoisins
-cela dépendde la désorentaion entreles grainsdoncde la géanétrie-. Mecking dédut de son
andyse quela situation de défarmation en glissementsimple n’est valable que pour le débutde
I'écrouissage(déformation de I'ordre de 10°%), jusqu’a ce que les cortraintes a longue portée
desdislocations géométiguemen nécessaire deviennern trop fortes par rappat a la cortrainte
d’écoulement d’un cristal en glissementsimple. L'accommodéon se fait alors par glissement
multiple, dars unebande paraléle aujoint de grain. En supmsantquel’épaisseurde cettebande
varie linéairementavecla défarmation Mecking montrequela contrante d’écaulementpeu étre
fonction linéairede1/d ou de 1/d1/2, enfonction dela réglede supeposiion desefforts utilisée
(distribution simplede la contrainte dansles dew phase ou détemination de la contraintedans
la banck a partir dela théaie d’empilementdesdislocations).

Le modéled’Estrin et sescoautairs [Estrin et al., 1998] propcselui aussiunedémmpositon des
grains en desrégions a faible densté de dislocations (I'in térieu descellules de dislocations) et
desrégons a forte dersité de dislocatimns (les murs de dislocations). La particularité de leur
modeék estqu’il permetde décrre tous les étatsde I'écrouissaye caril prenden comptela den

sité de dislocatians a I'intérieur descellules (toute négligeabk paraise-t-dle parrappat a celle
desmurs)et la variation de la fraction volumique de mursde dislocations au coursde la défor

mation (obsevation expérimenale de ce rétréagssemendesmurspar [Zehetbaieret al., 1999).

Parmilesmodéles basésurla formation de sousstrucuresdegrain,lesplussimplesintroduisent
simplementla contribution desdislocations géométiquemen nécesairesdansl’évolution de la
contrainte d’écrouissageparunesurfacede chagedont le rayonvarie avecla direcion de chage-
ment. L'écrouisagesuppEmentaie provoqué par la formation de noweauxblocs cellulairesest
lui aussipris encompte.Cesmodélespermetentde décire particulierementbien descompate-
mentseffectifs engrandesdéformaions souschagementscomplexes[Hess, 1993 Ning et Aifan-

tis, 1996 Butler et McDowell, 1998 McGinty et McDowell, 1999].

Pourla prédidion du compotementde métauxcfc dansunegammetréséterduedetempératires,
de taux de déformation et de déformation, il n’est pasobligatoire de faire paraite I'in teracton
directe entregrains car pour de trés grances déformaions, le compotementest suseptible de
devenir plussendble aux caractérigiqguesmicrostiucturales(distanceentredeuxbarriecesde dis-
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locations par exemple) qu'aux caracéristiquesdu niveau d’hétérogééité supéieur, les grairs.
Effectivemen, plusla défaomationestélevée plusil y a de struduresde dislocatimns (a partles
jointsdegrain, il N’y enapasadéformationnulle). L'utilisation d’'un modélebasésurla densté et
la vélocité desdislocations mobilesprerd alorstout sonsenscommel’ont montréNemat-Nasse
etLi [Nemat-NasseetLi, 1998].

¢ - Priseencompt desinteractions entre dislocationspour la modélsation du comporement
hétéogére dansun monocistal

A une échelk physique plus fine que la sousstrucure de grain (frontieres géométiguemen
nécesaires, murs dense de dislocations, frontieres de dislocations intracdlulaires (incidente$
...) setrouvent les dislocations sous forme de foréts de dislocations formart desobgaclesau
mouvementdesdislocatians individuelles (I'échelle phydque juste en dessois). Des modéisa-
tions phéroménobgiquesintroduisan desamasde dislocatins existent a cetteéchdle maiselles
n'ont étéappiquées qu'ala modélsation de monocrstaux[Cuitifio et Ortiz, 1991, Tabourotetal.,
1997 Cuitifo, 1997, Fivel etal., 1998]. Lesmodélisationsactuelesbasés surlesmouwemerns de
dislocatiors individu€les portentsurdesélémeits de volume mésosopiques,i.e. surunvolume
demilieu monogistallin passufisammengrandpou étrerepréentati du compatementeffectf.

Zbib et sesco-auteuss présatentpar exempleun modélemésosopique tridimersionrel permet
tantla desciption d’interactonsalonguedistarce et desstrudurescellulaires de dislocations qui
enrésutent, avec I'utili sationde supedislocations 3D [Zbib etal., 1998] Enfin, pour alimente
notreculture surlesthéoriesde pladicité cristalline basessurlesdislocatiors, il sembleutile de
constter le récent article de Doris KuhlmannWilsdorf, qui nous proposeunerevue dela théorie
baséesur desstruduresde dislocatins a bas® énegie ("low enegy dislocatian structure™), en
compariéson avec la théorie la plus répandue, la théaie d’auto-organisdion desdislocations que
nousasseions-atort nousest-1 dit- a Orowan [KuhimannWilsdorf, 1999.

.2 ModelesElémentsFinis

[.2.1 Description réguliére desgrains

De nombreux auteus ont choisi d’adopte unedescrption EF simplifiéedela microstuctured’'un
polycristal. Chaquetlémen du maillage, deformecarrée, cubiqueou hexagonalecorrepondalors
auneou plusieursorientations cristallographiquesdifférentes.[Takahaki, 1988 Becker, 1991 Ka-
lidindi etal., 1992 Havlicek et al., 1992, Beaudon et al., 1993 Takahashet al., 1994, Beaudon
etal., 1995,Sarmaet Dawson, 1996, Dawson et Marin, 1998, Takahahi et al., 1998 Bachuet
Kalidindi, 1998]. Unetelle méthoa ne permetpasd’obtenir d’'informationsurle compotement
local et la morphdogie de la microstucture réelle n’est pasprise en compe. Mais cestravaux
sontbien adgtésa la prédction dela réporseglobale de 'agrégatet notammenta la prédction
d’évolution detexture, incluantunedesciption desgrandesdéfarmationsavec rotation du résea
cristdlin. Ainsi par exemple Bachuet Kalidindi congatentque leur modélsation EF 3D four-
nit de bien meilleurs résutats quele modélede Taylor pour la prédidion d’évolution de texture
et quelesrésutatssort peusengbles a la distribution desorientations dansla strudure d'étude.
Cetterelative insensibilité du modéleestprévsible dansla mesureou on n’offre pasaux grains
la possbilité de se défarmer en fonction de conditions de sollicitations étendies: les déplce-
ments/éforts sort toujoursimposésauxhuit coins d'un cube dansdesdirecionsvariant peud’un
grainal'autre (plus les déformationssontgrardes,plus les déformationsdanschaque grain vont
s’approche dela déformationglobaleimposé). Par suite le compotementd’un mémegrainvarie
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peud’unedistribution d’orientatonsa l'autre. Desétudes adogantunemodélisationplusréaiste
dela forme desgrains ont été menéesavec descylindresde secton hexagonalepou descalauls

quasi-3D [Harrenet Asaro, 1989 Becker, 1991] ou avec descristaux en forme de dodé@aedres
rhombiques(arrargementde polyedresa 12 faces en cube a facescentées)disaétisés en élé-

mentstétra&riques[Mika et Dawson,1998 Mik a et Dawson,1999], qui fournissentdesrésutats
sersiblemen meilleus que la forme carrée ou cubique. Afin de conraitre les effets dustant a

la forme d’'un élémen qu’au nombie d'élémentsconstituant un grain, Mika et Dawson[Mika et

Dawson,199§ ont procalé a unecomparéson entreleseffets d’interaction degrains prévus avec

desélémantscubiqueset ceuxpréwsavec desélémens dodé@édrgues.ll enresort que(i) plus

un grain dodécaédique estdiscarétisé plus soncompatementestdépendan de sonorientation au

détrimentdu voisinagg, (ii) I'effet devoisinage estaltéréavecI'utili sationd’éléments cubiquesa

cawsedu faible nombred’interfaces entregrains dars de tels éléments Cependntla prédction

d’évolution detexture restevalabk quelesquesoien lesformesde cristauxutilisées.Ceci,ajouté
aux congatationsde Bachuet Kalidindi, suggée quela simple donrée desorientations importe
plus que l'arrangementspatal de cesorientations pou la prédiction de propiiétéseffectivesde
polycristaux.

Bref, engrandesdéfomationsavec desrotationsderéseaucristdlins, unemodélisationEFen3D

parit essetielle car elle permetde faire intervenir dansle calcu uneaccanmodatio plastique
entre grainsvoisins, qui estabseate du modelede Taylor, et al'origine de la surestimation des
niveaux de contrainte propre & ce modek [Butler et al., 1998] Mais pour unetelle modélisation
EF (prédction d’évolution de texture) il n’est pasnécesaire de faire figurer la microstucture
(géométriedesgrains voisinageréel) de faconréaliste. Il corvient tout de mémed’éviter les
simulationsen 2D dansla mesureou les chemirs de déformdions, produits par desglissanents
appartenat a un résautridimensionrelle, sonteuxmémedridimensionrels. Une descrption du
déweloppenentdesousstrucuresdegrainsparla mesuredela variaion del'ori entaton cristdlo-

graphique d’un pointa un autred’'un mémegrain estaussipossible dars desgrains suffisammen
discrétisés [Mika et Dawson,1999]. Mais la dersité de frontieresde désaientation (assimikes
aux GNBs) etle nombrede picsd'orientaions distinctssur unefigure de pble resten dépemants
du nombred’élémeris pargrain etla cornvergencen’a pasétéobsevéedanscestravaux.

1.2.2 Description détaillée de chaque grain

Dansun premiertempscesdesciptions de la microgructure réelled’un polycristd sesort lim-

ités a desmulticristauxendew dimensons: [Havliceketal., 1990,Havlicek etal., 1992 Canwa

etal., 1997 pour despetites défomations Les travaux de Teodosi et al et Harder[Teodosiu
et al., 1991, Harder 1999 portent auss sur de telles configuiationsde calcd ; leur originalité

réside dansles lois de compatementprenan en compteles interactiors entredislocations. On

retrouve la prise en comptedesdenstés de dislocations dansla modéisation par EF du com-
portementd’un multicristal entraction simpleeffectuéeparDelaireetal [Delaireetal.,2000]. Il a
obtenuunedistribution desdéformdionsalintérieur desgrainssembhblea celle mesuréexpéri-

mentdement.Le modeéleutilisé prévoitun paritionnementdesgrainsendomairessedistinguart

pardessystanesactifs différentset un accrassemendela dersité de dislocatiors essatiellement
pres desgrains malgréla présexced’une bance de localisationde la déformationaxiale Dansla

litt ératue, cestravauxsontlesplusavancésconceernair la deription du compatementintragran

ulaire au seind’un multicristal carils présementune modélisation en grancesdéformatons avec
la priseencompte certes avecuneloi phénoméndogique,dela densté de dislocatiors.

Afin de s’approche au mieux de la microgructure réelle d’'un matériai hétér@énede maniére
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systénatique, Ghoshet Moorthy ont déweloppédesélémerts finis 2D en forme de cellules de
Vorond [Ghoshet Moorthy, 1995 Ghoshet al., 199%] : chaque élémen fini estune cellule de
Vorond, compatantpourcelaun nomlre d’arétes,uneformeetunetaille variablesd’un élémert
al'autre. Cetteméthod estséduisntecarchaqiegrainestdécri singulierement,demaniée sim-
ple et sygématique, maiselle ne pemetpasl’étude du compatementintracellulaire et elle rese
pourl’heureen2D.

Enrésumé:

Parmiles modéeksEF, différentes apprahespour la repésentsion microstucturale de I'agrégat
sontutilisées. un élémentpar grain, une forme géanétrique unigue pour tousles grains du mi-

lieu d’'étude, représenttion en 2D.. . Ces formesd’approche simplifi€éescorviennent trés bien,
commenousle constators nousmémesdansla suite de ce document, sectian 11.7, pour despreé-
dictions de compatementeffectif d'un polycristd ou pou la prédction d’évolution de texture
-pour cedernier casd’étude, rappelors qu’un modelede type Taylor fournit engénéal desrésut

tatscorvenable-. Mais lesinterectionsgrarulairesainsiquel’accommodatio de cesinteractions
qui seproduit al'in térieu desgrains ne peusert pasétredéaits correctemensi I'on netient pas
comptede la microstucture réelle. Pours’en persiader nouspouvonsconsuter touslestravaux
portent surl’étuded’un multicristala partir dela descrption réaistede samicrostucture [Zisman
etRybin, 1998 Havlicek etal., 1990 Havlicek etal., 1992, Teodosiuwetal., 1991,Harder 199,De-

laire etal., 200Q ; tousrapportentdeseffets de gradentsde déformdions ou de containtes aux
aboras desjointsdegrainsettout partiaulierementpresdesjointstriples. Ainsi lestravaux présen-
tésici appatentils uneinformaton nouwelle dansl'étude numérique de la pladicité cristalline :

nonseulenentils portent surunedesciption 3D réalistedela morplologie microstucturaled’'un

poly- cristal maisencoeils permetentuneanalysedesaccanmodatiors intrag-anukires.

1.3 Aspects expérimentaux, structures de dislocations, effets
d’échele

L’hétérogenéit decompatementdansun polycristd a étérelaiéedansdenombreuxtravaux(voir,
pourle casd’'un multicristalentraction simple,[Delaire etal., 2000], pourle casde matérias mé-
talliquesbiphasés[Allais etal., 1994). Commele signalentBrethea et Caldenaison[Bretheai
et Caldemaisn, 1981], les hétérménétés peuvent étre aussimarqué&sentre grains qu’entre dif-
féreneszones d’'un mémegrain (fer ou cuivre).

Detelleshétérménétéssontliéessurtou auxdifférences de comporementélastwiscodastiques
entresgrains d’orientaions cristallographiquesdifférentes (les hétérgénétés de compotement
dansunmonocritalnesort passi prononcés quedansun polycristal[Forestet Cailletaud, 1995).
Ellesconduisert, aucoursdel’écrouissage audéweloppanentde microgructuresal'intérieur des
grairs déaites dansun travail bibliographique par Hansenet Jengn [Hansenet Jersen, 199].
Cesmicrostuctures sontformées par desfrontiéresde dislocatiors ou les dislocations se sort
accumuées,délimitant I'espaceen régions a plus faibles dersitésde dislocations. Cetteobser-
vation de cellules de dislocatians a étéreportée dansde nombreux travaux [Swann, 1963, Saada,
1963 KuhlmannWilsdorf et Wilsdorf, 1963 Ungéaret al., 1998 Zehetbaer et al., 1999. Mais
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une distinction doit étre faites entre deux typesde strucuresde dislocatiins : (i) les disloca-
tions statistiquenentstodkéesobseavéestant dansles mono-queles poly-cristaux, qui au cours
deleur parmursrenontrent d’autresdislocationset s’acaumulentou s’anrihilent, et (i) lesdis-

locationsgéométiguemen nécessairesaccumuéesen despoints préds liés a la morplhologie du

milieu [Cottrel, 1964 Ashby, 1970] : cesdislocaticns sont nécesairespour accommoer une
déformationnon-uniforme, c’est pourquoi on les obseve pariculierementdansles polycristawx.

Plusrécemmetn la classfication desstructuresde dislocations s’ed précisée notammehavecla

terminologie de KuhimannWilsdorf etlesobsevationsde Liu et HansenKuhlmannWilsdorf et

Hanse, 1991, Liu et Hansen,1995]: pendantunedéfomationa froid d’'un métalcfc, desblocs
cellulaires ("cell blocks") delimités par desfrontieresde dislocatiors ("dislocation boundaries')

seforment ; chacun de cesblocsestsupmséétre déformé parl'activation de moinsde cing sys

temesde glissement; on expliqueaing quela déformaton nepuissey étreégaleala déformation
macrascopueet par suitequedesfrontieresde dislocatiors soientnécessaires pour accanmoder
les déformations Cesblocs cellulaires sontdonc délimités par desfrontiéresgéométrquemen
néessaies (GNBs) ; leur taille ainsi que I'épaisseurdesfrontiéresdiminuent avec une défor

mation croissantgUngar et al., 1998, Zehettaueret al., 1999. lls sontaussi subdiviségar des
frontieresde cellules ("cell bourdaries) orientéesalédoiremer dansles blocscellulaires (con

trairementaux GNBs). Cesfrontieresde cellules sontsuppsée<treissues d’'un piégeagemutud

de dislocations mobiles; ellesont été appelées incidentd dislocation bourdaries” (IDBs) et la

dégrientationrelative d’'un cotéa I'autre dela frontiére estbeawoup plus petite quedars le cas
de GNBs[Godfrey etal., 1998]. La subdvision degrainpar GNBs(—> blocscellulaires) etIDBs

(—> frontieresintracellulaires) a été obsevéea basetempénturepourla plupart desmétawx cfc

a moyenne-ou haue- énegie de fauted’emplementet elle s’estavéréetressensble a la taille

de grain et a l'orientaion cristallographique. Hansa et Jerseninsistent sur la corrdation entre
la microstrucure formeéepar les frontieresde dislocations (tant GNBs que IDBS) et I'orientaion

du grain: il estdoncervisagable d’introduire une information microstucturale dansles mod-
elesdepladicité cristdline pourdécrre la déformationmoyemed’un grain (enpetiteset grardes
déformatiors). C’'estce que Ortiz, Repettoet Stainie se sort attachésa faire dars leur théaie

de pladicité desmonogistaw enconsidérant le déweloppementde sousstrudureslamellairesde
grains formées pardesdislocations [Ortiz etal., 200Q.

Dansnotre cade d’'étude, nousaborans -certes- une desription du comporementintragranu
laire mais housne pouvonsprétendredécrire, mémegrosserement le déweloppemen de telles
microstrucures.Effectivement, laloi decompatementestla mémepour chaqgue pointd’un grain.
L’hétérogéndte intragranuaire quenousdécivonsn’es duequ’aux variationsdesollicitationme-
carique d’un pointa un autre Celapeutconduire a la prédiction correde de microgructuesde
déformationtelles que celles intervenantdansla recridallisation, commel’a montré Bate dans
sonexpos del'application dela plasicité cristalline parla méthale desélémerts finis al'échelle
intragramnulaire [Bate, 1999. Les modéles de compatementgéréralis (ou d’ordre supérieun
pewentrendie comptedu déweloppemende tellesmicrodructures: enreterantles dérivéesdu
semndordre desdéplaementgpourla desription cinématguedu milieu, onintroduitunedimen
sion homogéea unelongueur. La cinématqued’un pointdépendalorsnonsedementde saposk
tion maisauss$ desautrespoints. Cecaractérede nonlocdité permetde décrre un comporement
sersibleala préencedarsle voisinaged’un joint degrain ou defrontieresde dislocations. Parmi
lesnombraix déweloppeanentset applications de modéles génénlisés: [Fleck etal., 1994 Foreg
et al., 1997, Forest,1998 Forestet al., 2000, Shu et Fleck, 1999 Hutchinson, 2000,Acharyaet
Beauain, 2000 Beaudon etal.,200q. Cesthéaiesasso@esauxgradientsde défomationssort
adistingue decelle exposéedans[Ortiz etal., 200QJ. Danscetteétuderécerte, 'accommodation
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desdéformaionsauvoisinaged’obgacles(dislocatiors, joint degrain, surface...) nesetraduit pas
entermegdegradientdedéformationmaisestdécrie parla congructionexplicite -etI'équilibrage-
destruduresdedislocationsa chaqieincrémentde la desciption du compotementdu matériau.
Celapermd, commeles modélesnon locaux faisan intervenir deslongueurcaracéristiques,de
rendie comptedeseffets detaille, quece soitla taille desgrains la taille del’échantillon testé la
taille de patticules. De plus celapermet,contrairemen aux modélesa gradent de défomation,
de prévoirdesstrudureshétéogéresde déformationpermetantd’accanmoderune déformdion

macrosopique uniforme donrée.



Chapitre-llI-

Méthode, modele,outils

Sommaire

1.1 Introduction. . . . . . . . ... 13
1.2 Polycrystal generafon . . . . . ... ... . . . ... .. 15
[1.2.1  Modelsofrandan polycrystals. . . . . ... ... .. ........ 15
[1.2.2  Constructiorof Vororoi polyhedraonagrid of points. . . . . . . .. 16
11.2.3 Extensios of themocelandresults. . . . . . ... ... ....... 17
1.3 Model for the Single-and Polycrystal . . . . . ... ... .. ......... 19
.31 SingleCrystal . . . ... ... ... .. . . . 19
I1.3.2  Transitionrulesfor thepolycrystal . . . . ... ............ 20
1.4 Numerical implementation. . . . . .. .. .. ... ... ... ... . ..., 22
11.4.1 Integrationof theconstitutveequatios . . . ... .......... 22
1.4.2  Parallelcomputation . . . ... ... ................. 23
1.4.3 RepresentationftheRVE . .. ... ................. 24
1.5 Validation of the numericalmodel . . . ... ... ... ... ........ 25
[1.5.1  Constructiorof theaggrgate. . . . . . . ... ... .. ...... 25
11.5.2 Influene of thegeomety andof thetexture . . . . .. ........ 27
11.5.3 Influene of theelemeninterplation . . ... ............ 27
11.5.4 Influene of thesizeofthemesh . . . . . ... .. ... ... .... 31

I1.5.5  Comparaisorde la répmse EF avec la réporse honogénéséed’un
milieu biphasélastique. . . . . ... ... ... ... ... L. 32

I1.L5.6  Influen® du nombre d'élémerts surla réporse effective d’un milieu
biphasé&lastique . . . . . . .. ... .. 32

I1.L5.7 Influen® du nomlye d’élémers et de grainssur la réporse effective
enélasticitéhétérogne . . . . . . . . . ... ... ... 32
I1.L5.8  Influen® dunonbred'élémerts surlaréporsemayemepargrain . . 36
11.5.9 Influen@ dunombred’élémens surla réporselocale . . . . . .. .. 38
[1.5.10 Local compaisonwith theself-cormsistentmodel . . . ... ... .. 40
1.6 Conclusion . . . . . .. 40



12

Chapitrell. Méthode, mocEle, outils

.7 Résumédespossibilitésoffertespar la méthodeetlesmodeles. . . . . . .. 41

Dansle premiea chaptre nousprésemons desmodeélesde référence pour la desciption du com-
portementdesmatériax meétalliquesa différenteséchdles. Leséchdles auxquellessort prisesen
compteles phénoménes physquescondtionnentles échdles de repréentdion. Ainsi ne peu-on
pas[encae] préendremodélserun volumemacrosopique entenan comptedu comporementa
I'échéle atomique. La revue bibliographique permetdonc de situe lesdifférenteséchelkbsabord
ablesparmodélisaion etde conmaitrelesphénomenegphydquesqui sont-ou nesontpas-retenus
danscesmodélisatiors.

Cechaptre estconsacréd’une partala présemation desdifférents’outils’ denotreméthod (mod-
ele de compatementde mono- et de polycristd en élastwiscogasticité, générdéion de milieu
polycristallin syrthétique, repésenation d’un polycrydal et résoludion parla méthod élémens
finis), d’autre patt a la sensililité dela méthodeaux paraméteset conditions de calcul (nombie
d’éléments, nombee de grains, orientations cristallographiques,réalisation de microstucture ...).
Ceci a fait I'objet d'un premig article rédigéen 1999 pour International Journal of Plasticity.
Il a étéaccepé pour publication danssaforme finale révisée en mai 2000, puis pubié en avril
2001 (Vol. 17/4, pp. 513-536). Ce chaptre estcongitué de ce premierarticle -enanglds- etde
complémets -enfrangas- pourla détemination desconditions devalidité desoutils (influencedu
nombred’élémentsen éladicité et enviscoplagicité, influenae du nombrede grairns enélasttité).

Inter granular and intragra nular behavior of polycrystalline agg egaes.
Part 1: F.E. model

Fabrice Barbe?, Luc Decker?, Dominique Jeulin®, GeorgesCailletaud®*

a Cente desMatériaux/UMR 7633, EcoledesMinesde Paris/CNRS,
BP87,F-91003EVRY, France
b Cente de Morphdogie Mathématique EcoledesMinesde Paris,
35rue Sant-Honaé, F-77305FONTAINEBLEAU, France

Abstract

The constitutve equaions currently usedfor metallic materialsarewritten on a macroscpic
scale,usingmacracopiccriteriaandinterral stresseso repesenthardening. The granudar
natureof the materialis thennot represeted. Sinceit may be critical in somecasesmary
attemptshave alrea¢ beenmadeto accoun for it. Soa seriesof modelirg have beenmade
in the framework of models having uniform stressor strainin each(crystallogaphic)phase.
As aresult,eachcrystallogaphicoriertation hasa different stress-straistate but the actual
microstrictureis geneally notintroduced(Taylor mockl, self-cansistentapprach),so that
the hetergenity obtairedis notrealistic. The aim of this work is to have a betterevaluatian
of the hetergenity of stressandstrainfieldsin realistic polycrystallineaggrejates. For that
purpose,an aggegatemodelis geneated,and computedby Finite Elementtechniqe. The
papelis presentd in two parts,thefirst onebeingdevotedto the descripion of thenunerical
tools,thesecondneshaving theresultsat differentscales.
Thepresenhpartincludesthedescripion of the 3D geneatorof microstructues,ableto define
ary numker of grainsin a given 3D volume, with arbitray shapesandwith a monitoiing of
the volume fraction of eachphase.The resultof this codewill betaken asa startingpoint
of themodding, whichis performedwith a crystallogaphicmodel implenentedin a parallel
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Finite Elementcode.Typicd validationresultsareshavn, with convergencedata,onthesize
of themeshes&ndonthe geonetricalrealisationof aggreates.

Keywords: microstructues (A); crystalplasticity (B); inhomogereousmaterial (B); poly-
crystallinematerial(B); finite element(C)

* Correspadingauthor G. Cailletaud;
tel.: 3316076 3056;fax: 3316076 3150; e-mail: gc@mat.ensmfr

1.1 Intr oduction

Classcal mechaical modelsare built after introducihg the concept of Represetative Volume
Element(RVE). The polycrystalline RVE is a material piece which mustinclude a "sufficient"

numker of grains, in termsof crystallographic orientation, shgpeandsize. Thesizeof theRVE will

dependof course onthetypical lengths of the microstucture andon the statistical distribution of
the properties. In this case aunique stran tenor anda uniquestresgensr representhe materid,
forgetting on a macioscale the effect of the hetergeniies. Authorsusudly referto this type of
stressaslevel 1 stresfield. Level 2 corespomlsto themeanvaluein agivenphaseof thematerid,

which canbe measurd by X-ray diffractionwith aspotincluding mary grairs, level 3 to theloca

value inside eachgrain, accaunting for transganulr gradents.

Having accesto thevariation of the strainandstres fieldsonamicrosale (level 3) canbeusefl

for undestandng the plasicity mechaismsandthecrad initi ationproces. It hasto benotedthat
the microstuctural obsevations madeby SEM or TEM concernthis level. The aim of this pape

is thento geneatearealigic 3D grain morplology andto apdy consttutive equationsdescibing
crystal plastiity in eachgrain, by meansof afinite elemen code,to charaterisethe hetaogernty

of thege fields. This first approachconcernsonly spheical grain shages,with only onechemica
phasein eachgrain The crystallographic orientation is the only characterdefining a "phase”,
andwe will useisotropic textures, loadedin smalldeformatiors. Dueto the neighborhaod effect,

two grains belomging to the samecrystallographc classcan have a different respase. In the
compuations, it is assumedthatthe loca behaior is uniform in eachgrain. Onthe othe hard,
a large numberof degrees of freedan areintroducal to acount for the strong gradentsin the
grains. Having in handthesetypesof resuls, onecanbeinterestedin severaltypes of analses:

- global volume average producesstres—stain curve onthe RVE (level 1);

- volume averagge on eachphase(i.e. eachsetof grainsbelonging to the samecrysallographic
orientation clas9 produceslocal informationwhich canbe comparel to Taylor or self-consstert
appoach(level 2). This analsis presevesthe congitutive equatons of eachphase,but "forgets™
the neighbortood effect;

- volumeaverage on eachindividual grain givessomeinformationatanintermediatescale where
the effect of the real morphdogy is present, but not the transganulr fields (no grain boundary
effect);

- thelocd analysis of the stress and strai field is the only one which presrves both the loca

beravior andthelocal load balance,andwhich cangive arealidic evaluation of the heteogenty

inside the materid.

TheF.E. analysisof crystdline solidsis now classcal in the literature. The corstitutive equations
usal candescibe either sinde crystl or polycrystal behavior The caseof the singlecrystd can
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be consderedto investigatethe local behaior of bicrystaline speémens[Méric etal., 1994 or
multicrystalline specimenswith a low numberof grains [Havlicek et al., 1990 Teodosu et al.,
1991, Havlicek et al., 1992 Yao et Wagone, 1993 Becler et Panchamadeewaran,199%, Harder
1999. An intenseactivity canbeexpededin thisfield for the next decale,sinceit is now possble
to getlocal stran fields (insteadof discrete measuremats) from the experimentalobsevatiors.
Another possible application of this type of computaion is to dedu@ the global beravior of a
polycrystal from elemenary behaior of its grains. This type of application startel more than
20 yearsago [Gotoh, 1978,Engel, 1978] Sinceintensive compuatioral resoucesare needel
to achiewe the computtion, the field is still very active. Most of the time, the papersconcern
computaions of polycrystals at large strains. Several types of mesheshave beenuseal by the
authas. Marny papes simply introduce a squaredor a cubic mesh,eachelementcorrespondng
to a differentcrystllographicorientation [Kalidindi et al., 1992 Havlicek et al., 1992, Takahash
etal., 199,Beauddn etal., 1995, Dawsonet Marin, 1998 Takahashet al., 1998 Bertramet al.,
1998 Bachuet Kalidindi, 1998. This methal is corveniert to provide resuls concernirg the
globd respmseof the aggreate. Still, it camot provide arny informationon the loca behaior,
andhasnothing to dowith therealmicrogructure. A morepredsemodelirg of thegrainshapehas
alsobeenproposedwith cylindershaving ahexagonal sectonin quas-3D compugtions [Harren
etAsaro,1989,Becler, 1991], or dodecaheda[Mika etDawson,1999] Thisappoachhasallowed
theauthasto investigatethelocd behaior atatransgramlar level.

Theviscoplasic approachproposedby Asaro[Asaro, 1983 is the mostcommonmodelusel for
the sinde crystd with a simple interaction matrix, which is often redued to a Taylor assunp-
tion (isotropic hardening) [Becker, 1991, Beaudoinet al., 1993 Mik a et Dawson, 1993, Mika et
Dawson, 1999 Staoselki et Anand 1998. More complex modek, corsidering the dislocation
dislocationinteraction, have alsobeenuseal [Teodosu etal., 1991 Harder 1999] To acountfor
anisdropic effects of the hardeningin the slip systemsself—hardenng and latert—hardening of
the slip sysemresistacescanbe used[Bachuet Kalidindi, 1998]. Kinematichardering canbe
seento simulatecyclic— andcross-loadng tests[Takahahi etal., 1994. As well, twin hasbeen
introduced[Staroséski etAnand,1998 to modelthe behaviorof materalswith low stackng fault
enepy likea -brass. In thiscase, latent hardeninglaws have beenusedfor slip andtwin resisaince.

Theoriginal pointsof the presentpager s first to consider3D realistic morphdogies thento usea
specfic crystllographicmodelaccounting for viscoplastiity, isotropic andkinematc hardening,
andto focuson the small stran levels. At this stageof the defarmation the redistribution effect
is alrealy present, but not satuated,sothatit is possble to compae the F.E. resuts with sophis-
ticated modek like self-consstentapprachinsteadof consdering a Taylor model. Besides,a
detailed analsis of theintragranuar level will be proposed.

In arecent pape [Quilici et Cailletaud,1999] a brief presentaton of the methoddogy wasmade,
andinitial resuts concening thebehavior in thecoreof thematerid weregiven A compehensgve
desciption of the method hasnow been given,the secand partof the pape [Barbeetal., 2001b]
beingdevotedto the study of theintragrandar contoursandthe surface effect.

Thefirst secton of the presant partdescibesthenumertaltools usedto geneateapolycrystaline
aggrejate. Later the modelsfor singe crystal and polycrystal plasticity are presented The sec-
tion 11.3 providesa desciption of the numeical aspets of the modelimplemeriation, including
boththe pardlel F.E. codeandthe smallsimulation code for the equivalent polycrystal model. In
ordertoillustratetheinfluenceof thenumerial paranetersof majorimportancein thedefinition of
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apolycrystal, severalrealsations, either with geometical variaions on the morphobgy of the mi-
crostrucureor with differentsetsof textures, arepresetedin sectian 11.4. Afterwards Sectionll.5
is devotedto the studyof thecorvergenceof thesimulaionswith resgectto thediscretisaton used,
in termsof macrogopicrespnsescompaedto therespmsesof a homogaisation model.

[I.2 Polycrystal generation

[1.2.1 Models of random polycrystals

To accouwnt for the heterogerity of polycrystaline strucures,a modelof randan medium,namely
of randomtessdation, hasto beused Every class of thetesséation will reproduceametallic grain
with a given crygtallographic orientation and/a mechaical consttutive equdions, accading to
thedefinition of phagsin this paper

The Vorond polyhedramodel[Gilbert, 1962] is a good cardidateto geneate randan polycrys

tals for geometrtal consderaions, sinceit providesplanar bourdariesseparatirg grains, andbe-
causeit reproduces somemorphogenett processwheregermsgrow with acongantandisotropic
growth rate from randan seed. It wasalready usedby Canwa et al. [Canova et al., 199?] in

its standard version andwith a limited numberof crysials (100 in the mentionnedreference). A

more gereral model, reproducing germindion and growth modesk is provided by the Johnen-
Mehl model[Johnsonet Mehl, 1939] which canbe simulaed with slight changesof the present
algorithm. To gereratesuchmicrostiuctures,we propcsean original methal, with numeras ex-

tensions of the classcal model [Decker et Jeulin 2004. Its main advantages as compaed to
stardardprocedurss, is to be ableto geneatetexture with very large numberof grainswith alow
compuational cog, asexplained below Formally, Vorond polyhedraare definedaszonesof in-

fluence of a particular setof points, correspomling to their centes. Let D C R, andE = {A/} be

asetof N random points P(x,y,z) correspondng to the centes of grainsin the continuousdomain
D. If d(P1,P,) is the euclideandistarce beveentwo points B et P, the zore of influence of a

point A is defined in (11.1) by the setof points P(x,y, z) with:

izZ(A) = {P(xy.2 €D | d(PA)<d(PA) Vj#i} (IL.1)

In morephysdcal terms,a point P belorgsto the zoneof influenceof germA, if it is closerto A
than to any othergerm. By congruction, this zoneof influene genegatesthe Vorond polyhedron
certeredin A.. Thesetof zonesof influence {iz(A)} builds aranrdomtesslation of thedoman D
into N classes,every A being thegermof oneclass

Centes of polyhedraare usualy obtaned by simulaing a Poissonpoint process, resuling into
a uniform location inside the domainD (ther coordnatesare obtaned asindependet uniform
randomvarigbles).Otherdistributionsof germscanbe simulatel, asillustratedbelon. Polyhedra
areimmedidely known from their bourdaries(or faces), resuling from intersectins of median
planesof all segmens conneting neaestneighbors(A, Aj). Building polyhediawith acommon
faceis equialentto looking for the soluiion of the dualproblem of the Delaunaygraph conrecting
thecerter of arny polyhedronto the centes of its neighbors. In threedimensbns,thedetemination
of the solution of this problemby meansof compuational geanetryis rather prohibitive whenthe
numkber of germsN is larger thana few hundieds.Therebre,we have proposeda new appioach.
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a) Distancefunction of a b) Distancefundion of a c¢) Finalresultafter

singlepoirt source _setof point sources constriction andlabelling
Figurell.1 : Constriction of Vorond polyhedraon a periadic grid (2D example)

[1.2.2 Construction of Voronoi polyhedra on a grid of points

A specificprocadure was developedto build Voronoi polyhedrainside a discrée domain,made
of a 3D voxel map. The polyhedraaregenerntedat a given resdution, defined by the size of the
threedimensonaldomain We have to assig to eachvoxel the numbe (or label) of the grainto
whichit belorgs. Thegereratian of polyhedrais thereforeobtairedwith agivenspatal resoluion,
accodingto thesizeof theresuting image.For agivensize theprecisionof thedefinition of grain
bourdariesdependson their average volume,and,asa conseuerce,on the numbe of grairs.

In afirst step,agermindion processgivesthelocatons(onthegrid) of thecentes of grains. Then
the Euclideandistarcefunction of this setof points[Gratin, 1992 Gratin,1993 is calcuatedfrom

anisotropic propaationstaring from points. This processcanbeinterpreted asa growth stating
from every germ. Theresut canbe displayedasa grey level imagewherethevalue in eachpoint

is proportional to thedistanceto the nearst source. Thisis illustratedin fig. Il.1afor the caseof a
single soure andin fig. 11.1b for a setof point soures. Thecalaulation of the distarcefunctionis
implemenedin avery efficientway, using the hierardiical quetesalgorithm [Meyer, 1990, Gratin
et Meyer, 1992 Gratin, 1993 Ragnemalm;1997, which enaltes us to prodwce simulaionsin a
shorttime. The memory spa@ needel for simulatonsis reasmable although an intermediay
3D imagewith floating datais required (63 Mb are usedfor a domainwith 18§ voxels). The

bourdariesof polyhedra(asin fig. 1l.1c) can be obtaned by two different ways. In the first
method theimageof distarcesis consderedasatopogaphical relief andthegrainbourdariesare
obtanedasthe divide surfacesof the waterskeds(a watershe being asseiatedto ead cente).

They arebuilt by therelief immersiori algorithm [Meyer et Beuche, 1990 Meyer, 1992. In the
secoml method the bourdaries are obtaned during the stepof the calaulation of the distance, if

ary voxel is assgnedthelabel of its closestsoure.

This congruction canbe afirst stepin ananalytical constuction of polyhedra,using information
onneighboring grainscontainedin thedisaete3D image.Thecalcuation of intersectionof planes
is thenobtairedeasily andit is possble to obtan coordnatesof verticesof polyhedra,from which
afinite elementmeshmay be geneated In the preentpaper the meshis madeof a network of
cubesasin [Canovaetal., 1992]

Timesto gereraterancom tessehtions are short, and can be negleded ascompaed to finite el-
ementcalcuations. The complexity of calaulation is pradically proportional to the numbe of
voxels (and does not depend on the numberof polyhedra) For indication, usinga PC compute
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(a) Anisotrgpic grains obtaingl by  (b) Assignatiorof aphaseo eachgrain(right) from a
deformationof thedistancdunction.  realisationof arandan multiphasedeadleavesmodel (left)

Figurell.2 : Extenson of themodel

with the Linux OS (133 MHz, 64Mb memory),200 secomls arerequiredto prodice a cubic do-
mainwith 18C° voxels, cortaining 1000aswell as3000polyhedra

11.2.3 Extensionsof the model and results

The proposedmethodcan be easly extended. Periodc boundary conditions can be impose,
asin fig. 1l.1b,c: the vicinity graphof the grid is simply madeperiodic beforethe calcuations.
Edgeeffects are supres®d by this process, andinfinite mediacan be simulatal. This type of
petiodic simulation is very uselll for further finite elemern computaions with periadic boundary
conditions.

Grainshapeanisotropy canbegereratedrom ary defamationof thedistarcefunction (fig. 11.2a).
Thusarereproduced structures asobtanedby arolling process. Notice thatit would be difficult
to gereratesuch anisotropic texturesfrom standaird computdiona geomety procedues,sincea
Poissm point processremainsPoisson(and therebreisotropic) afterary transbrmatian of coor
dinatesby affine transbrmatians. Our construcion based on distarce function doesnot present
thisdravback If apha®,oracomporent,is randanly assgnedto eachgrainaccordng to agiven
distribution, a multiphasepolycrystal is genergéed. The assgnation can be madeuniform over
spae, or canbe madeaccading to an underlying random medium. In the last case the pheses
areassignednonindependently to the differentpolyhedra This is obtanedby assigring to every
centeracolor (or labd) accoding to a mapgereratedby a secom image. The color of any germ
is then assgnedto every voxel of the polyhedran thatit gererates This differs from standard
simulations wherethe assigmation of grainsis maderandanly, andindependatly for ary pair of
grans. An exampleis providedin fig. 11.2b, wherethe mapwas producedby the simulaion of
a color dead-eares model[Jeulin, 1989], while in fig. 1.3 the phagsare assigied without any
spdial correlation.

Finally, the distribution of grains canbe mademoreregular, ascompaed to the standard Vorond
model a minimal distancer betweencerterscanbe introduced or more geneally, a repulsion
kemel (cortaining no other germ) can be given arourd every point of the process. In the last
ca®, thelocaion of cenersis madesequatially, using anaddtional 3D imagewhichrecodsthe
forbiddenlocations. In this way, grains with alow sizeareeliminated andthe distribution of the
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200grains

16000 grains

Facesof thedomain Extraction of phasel

Figure 1.3 : Two-scak simulaions of multiphasepolycrystds. Grainsareuniformly distributed
overthreephasesjndependettly oneachgrain. Cubicdomain(25¢ voxels)with periodc bound-
ary condtions. A different grey level is assgnedto ead phase
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1400grainslocated with arepusion (sphere
with radiusr = 20)

1000 grains on a Poissorpoint process

Figure 1.4 : Vorond polyhedra:display of faces of a cubic domain(258 voxels)with periadic
boundarycondtions. A randan grey level is assgnedto ead grain

grain volumesis mademuch more uniform (fig. 11.4b), ascompaed to the purdy randan case
(fig. 1l.4a). This s interesting for investigaing the effect of the dispersian of the grainvolumeson
the behavior of polycrystak.

1.3 Model for the Single-and Polycrystal

11.3.1 SingleCrystal

It is assumedthatslip is the precominantdeformaiton mechansmandthat Schmids law is valid.
Theresdved shear stresscanthenbe usedasa critical variable to evaluae the inelastic flow. A
viscoplagic framawork is chosen,in order to avoid the problemsrelatedwith the determiration of
the active slip sydemsin plagic modek. A thresholdis introducel bothin posiive andnegative
directions on eachslip systen : twelve octaledralslip sygemswill be usel for FCC materiak.
Two variablesare definal for eachslip systen's, r° and x°, correspomling respetively to
isotropic hardening (expansion of the elagic doman), and kinematic harderng (trarslation of
the elastc domain) A systan will be active provided its resdved shear stress ® is greater
than x° +r® or lessthan X —r° andthe slip rate will be known aslong as stres and the
hardenirg variales areknown. The statevariades usal to definethe evolution of £ and X

aretheaccunulatedslip ¢ for isotrgpic hardenng andthevariade o° for kinematichardering.
Knowing the stres tenr applied to thegrain g, & the resolved shearstressfor systen s can
be classcally written accoding to (11.2), ™ and " beingrespetively, for the systems, the
nomal to the slip planeandthe slip direction in this plane Theharceningvariades X and rS

canthenbe expresed asa function of o® and V* following (I1.3), their actua valuesallowing
then to compute the viscoplastic slip rate y°, the viscoplasic stran ratetenor €9 (11.4), and

the hardeting rules ((11.5) and(I1.6)). The preentformulation givesa satuation of the hardening
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in both monotaic and cyclic loading, and takes into accaint the interactiors betweenthe slip
systens,through matrix hs, asin [Kockset Brown, 1966]. Nine materid-depender coeficients
areinvolvedin themodel(E,v,K,n,c,d, Ry, Q,b).

° =0° :rﬁ:%gg L ((° @ +m° of°) (1.2)

X =ca® ; rS= Ro+QZhrs{1—efw} (11.3)

¥ =Vsign(® —x°) r'gg =y Y (I1.4)

- <7|Ts "i“rs >n with () = Max(x,0) and V¥(t =tp) =0 (11.5)
a° =y —da®v® with o®(t=t)) =0 (11.6)

Sucha formulation [Cailletaud, 1987 Méric et al., 1991] is an extenson of the classical crys
tallographic appraachfor singe crysial modeling in plastcity or in viscoplagicity (seefor in-
stane [Taylor, 1938, Mandel, 1965 Asaro, 1983]). Other more recert modelsbelorg to the
sameclass,they were also developed in the eighties [Swansonet Bill, 1985 Jordanet Walker,
1984 Dameet Stoufer, 1986 Busso,1990] to corredly representthe stres-stran behavior of
supeelloy single crygals. Due to the satuation of the hardening andthe presenceof kinematic
hardening, the preeentmodelis valid for the simulaion of cyclic loadngs. It hasbee extensvely
usedfor single crystd modelirg including Finite Elementsimulations.

[1.3.2 Transition rules for the polycrystal

In apolycrystalline aggegate,onephasemay be chaactersedby its shage, size crysallographic
orientation, locaion with resgectto the surface of thematerial etc. .. Mostof themodek usually

specfied for polycrystals madeof equiaial grans retain only the crysallographic orientation

[Beaudan etal., 1993, Starosetki et Anand, 1998, Mika et Dawson, 1999, andputin the same
crystdlographic phaseall the grainshaving the sameorientation. Thealloy is then corsideral as
an—phasemateril, eachphasebeing definedby a setof Eulerangles, andthe modelwill thenbe
usedto descrbe the meanbehaior of all of them.

The oldes modelsproposedto obtan locd stressandstrainin plasicity usesimpleassaimptiors
like (i) uniform plasic stran [Taylor, 1938], (ii) uniform stress (iii) uniform total strain[Lin,
1957. Neverthdess,it is gererally admitiedthat, for the case of polycrystds, the self—mnsident
schemds a goad canddateto schenatically representthe phaseinteraction The applicationin
plastcity hasbeendevelopedby Hill [Hill, 1965], after the work doneby Kroner on the elastt
accommodtion [Kroner, 1961 or Budianky and Wu ( [Budiarnski et Wu, 19624) who apdied
Eshelbysoluion for the problem of anellipsoidd inclusionin aninfinite medium[Eshelly, 1957].
Thecaseof viscofdasticbehavior wastreatel by Hutchinson[Hutchinson,1964. Theproblemcan
bewrittenin termsof rates, allowing the computdion of thelocal streseg? if theglobal stresses

andstrairs andthelocal stran areknown (11.7), by meansof a fourth-ordertensor L* (11.8):

® =g+l E—9) (11.7)
with: L= o SL T (11.8)

~ ~ ~
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wherelL chaacteisesthe incrementalbetavior of the equivalentmedium,andl? the tangent be-

havior of eachgrain If elastcity is uniform, the samemodelis valid with the local andmacre
scpic plastic strairs. On the otherhand,in the caseof sphercal phass, isochoric pladicity and
proportional loadng path,the modelhasa simplified expression[Berveiller et Zaoui,1979]. The
relation (11.9) summarigsthe resuts given by severd modesk, accoding to the definition of a,
with a specfic mentionto a = 1 [Kroner, 1961], or to (11.10) involving the overall equivalent
stress X in uniaxial tensian and the equialent plastic strain p deducedfrom the overall plastic
stran ten®rEP [Berveiller et Zaoui, 1979:

o =g+pa (gp —§p9) (1.9)
1
o1 3up (% .\ P _¢ePd
with: a_l+ 25 ,p-(SIg E and E” =<¢g"® > (11.10)

Froma physdcal point of view, the previousrule simply shavs thata local plastic stran decreaes
the local stres, whereagthe stressredistibution relatedto plastic accommodtion tends to de-
creasefor larger plagic strairs. Many otherworks having usedtrarsition rules for polycrystd
canbereferencedBerada etal., 1987 Weng 1987 Weng 1993,Hess,1993]. Thetrarsition can
also be expres®d by a pheromenobgical model, and identified from Finite Elementcompua-
tion [Cailletaud et Pilvin, 1994, Pilvin, 1996}

ok =g+u<g—gg> (11.11)

The new variable ? hasa non linear evolution, dependirg on the loca plastic strainin grain g,
and f is its meanvalue for the aggregate. This appoachcanbe easly calibratedfor complex

cyclic loadngs. Nevertheless,additional coeficientshave to be introduced,which arenot neces
saryin (11.9). Sincetheloading pathin the presemhpape is justatenson, Berveiller—Zaouimodel
(BZ) will bechosenasthe referencefor the polycrystd behavior. The foll owing codficientsare
then used:

- isotropic elagic beravior: E = 196M0MPa, v =0.3

- viscouseffectin (I1.5) and(l1.6): K = 10MPa.s/", n=25

- kinematichardeningin (11.3): c¢=1600MPa, d =40

- isotropic harceningin (11.3) and(1.4); Ry =111IMPa, Q=35MPa, b=7

Lesrésutatsprésentésdansce doaumentportentsurle compotementen élagoplasticité de poly-
cristaux en INCO600, zinc et cuivre. L'INCOG600 fait I'objet des?2 articles inclus au documer,
dort les paranétressontprésatésci-dessus. Pourchaqie matériai, les paramétesde viscaosité
K et n (11.5) ont été établs de telle sotte que I'écrouissa@ soit trés peusersible a la vitessede
chagemen. L'INCO600 a étéchasi carnous dispesionsdesparameétesidentifiés dansle travail
de FrankEberl[Eberl, 1999]. Le zinc corvient bienal’étuded’un matériai dontI’hétérogéréité
d’élasticité esttres marqué (voir I'application faitesavec un chagemen hydrostatique en sec
tion 111.6.2). Le cuivre offre 'avantage de présater un écroussag important (la contrainte
cortinue a augnenterconsdérablementau coursde la déformaion plagique, contrairement a
I'INCO600), aussia-t-il étéchoid pour étuder I'effet detaille relaive de grain, effet suscetible
des’acentue aucoursdela défomationplagique. Voici lesparanétresdelois decomporement
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guenousavonsretenuspour cesdeuxderriers:

(zinc, c/a=1.856)
- élastrité isotrope transwerse: (MPa) G11 = Cyo22 = 165000, Czzzz = 61800, Cyr12 =
66930, Cp323= C3131=3960Q Cy122= 31100, Cz233= C3311= 500
- viscositédubasa: K =220MPa.s/", n=4.5
- écroussagdsotropedubasal: Ry=4MPa, Q=4MPa, b=3, hy =1, hp=2
- viscesité du prismatique: K =5MPa.s/", n=4.5
- écroussagdsotropedu prismatque: Ry=22MPa, Q=30MPa, b=50, hy=1, h,=5
- viscesité du pyramidalPi2: K =5MPa.s/", n=4.5
- écroussagesotropedu pyramidalPi2: Ry=17MPa, Q=30MPa, b=50, iy =1, hy=5

(cuivre)
- élastrité cubicue: (M Pa) Ciini= 1593(1), Cii2= 121%5, Ci212= 80943
- viscasité: K =1MPas/", n=15
- écroussagdsotrope: Ry=15MPa, Q=3.623MPa, b=1.618, =1, h,=4.4, hz3=
hy=hs=4.75, hg=5
- écroussagecinematgue: c¢= 3402MPa, d = 3597

II.4 Numerical implementation

[1.4.1 Integration of the constitutive equations

Thecrystal plasicity modelsareimplemenedin the F.E. codeZéBuLoN,written in C++[Bessm
et Foerch,1998. Many congitutive equdions are implemerted in this code from a numert
cal point of view, the crystal pladicity modelscanbe consderad asclasscal macrosopic mod-
els[Bessm et al., 1998. For thesinde crystd, the statevarialesretanedfor the integration of
the consttutive equationsarethe elastt straintensa, the accumulatedslip ¥ andthe kinematic
varialle a® on eachslip systan. In the caseof a FCCsingle crystd, 12 slip systemsare consid-
ered,sothatthereare (6 + 2 x 12) variablesfor eachGausspoint. For the polycrystal, a variable
definingthe intergrandar hardening hasalsoto be corsideral (either®9 used in (11.9) or ¥ in-

troducedin (11.11), depending on the scaletranstion rule), sothat, for P FCCgrains,the numbe
of variablesis (6+ 6 x P+ 2 x 12 x P). The integration of the systemis madeby meansof a
theta-method solvedwith alocal Newton problem, for the modelswith alow numbe of variables
(lessthan 100), but the codeswitchesto Runge-Kutta method for a large numberof variables
(using P = 200 leadsfor instarce to 6006 varialdes on eachintegration point). The consisten
tangent matrix is obtanednumeically in the Newton soluion of thetheta—methal problem [Simo
et Taylor, 1985,Cailletaudet Chabote, 1996], anda BFGSalgorithm is used at the global level
togeterwith the Runge—Kitta integration.

It hasto be notedthatthe codehastwo original capalilities to appliedloadng pathson RVE's:

- aspecia RVE elementin which the degrees of freedbm arethe compmentsof the stran tensa,
andthe reactonsthe stresgs (the matrix [B] of the derivative of the shge functions is simply
identity). This elemen canbeincludedin a F.E. compuation, but the calcdations areabou 10
timesfager thanthe correspomling compuations with aregular finite element.
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Figurell.5 : Décompodion d’'un cube a 36 x 36 x 36 élémens en36 sousdomaires

- asimulaor [ZSeT/ZéBuLoN-8199] which consstsin anindependen pieceof codeacting on

the materid library, andwith a fastnumerial treamentof the loadng (strain parition between
elagic and plastic stran), so that the CPU time is again 10 times smallerthan with the RVE

element.

Thesecapailiti es are usedto calibratethe materialparaneters,inside an optimisation loop, or

simply to make the simulafon, asin the presat case:the referencetensie curvesmadewith the
self-consstent polycrystalmodelare producedwith the RVE element.

11.4.2 Parallel computation

Many time-st@s are nealed, since the local loadng patts are highly nonpropationd. As the
globalprobdemis quitelargefor asingleworkstaion, thepardlel versian of thecodeis usedFeyel
etal., 1997 Feyel, 1998]. The solution of the sysemis obtaned by subdmains,with the FETI
methal [Fahratet Roux,1994 andtheintemprocessorcommunicéions aremanagedy useof the
PVM or MPI libraries. Thejobsareperfamedon anIBM-SP211-nade pardlel compute.

EncompEmentde cesexplicatiors brévessurla paralélisaion du probléme,nousprésntors sur
la figurell.5 un cubeconsttué de 36 x 36 x 36 élémerts, démupéen 36 sous-dmaines régulers
(de mémetaille, forme et oriertation). Cettetaille de strudure n’a pasétéabadéedars le cadre
de l'article, nousne la montrans qu’a titre d'illu stration du principe de décanposition : un dé-
coupagerégdier permetd’affecter la mémechage detravail a chaque processeurenchage d’'un
sows-domane. Ainsi les tactes eschves sonteffectuéespresqee a la mémevitesse et le temps
perdu par les processeursa atterdre quetousles sousdomaine aient ététraités estpresaqie nul.
Le décaipage avec desinterfacesplarestel qu'il estpréseité permetde minimiserle nomlre de
degrésdeliberté al'interfacedonc le nombred’équationsd’équilibre supplémenairesparrapport
auncalcd séquatiel. L’équilibre condenséal’in terface estrésdu parla méthaleitérative dugra-



Chapitrell. Méthode, mocEle, outils

8 T T T T T
3
3
7F o ° -
°

6} 3 -
(O]
% &
s
5 5 = L3 i L3 ° i
(7]
© ° ¢
= ° 02 PR @ ©
re=] 4 | ° i
9 & LN ° © 23 &
8 % 0 o° °
S 3F ° © RS J
7 PN o R ® o
'5 & o o 00 © o o o S °

° ®
° @ ° 1
Y L3 00 o IS &
& N4
O & 1 1 1
0 20 40 0 80 100 120

Volume
Figurell.6 : Volumeof thegrain vsdistanceto the surfaceof the aggreyate

dientconjugué Pourle type de prodémesqui nousintéresseh(géanétriesimpledela structure,
maillageréguier, régimedespetitesdéfomationg, la matriceglobale estassedienconditionnée
sur chaque sows-domane et FETI corverge en géréral enunecentiined’itérations. Le tempsde
résoluion asso@ restepetit (erviron 20%dutempstota) parrapport autempsdefaciorisaion de
la matriceglobale sur chaque sousdomaine L'algorithmeFET permetdonc de traiter desprob-

lémesdémmposéssansaugmenterconsdérabementle tempsde résoldion. Pourinformation,
le traitemen d’'un prodéme a 36 x 36 x 36 élémerts peut sefaire sur 36 processeus dispsant
chacun de300Mo. Enséquentid, ceproblémerequererat plusieursdizainesde gigaodets.

11.4.3 Representationof the RVE

The polycrystaline volume is discrdised as a regular cubic mesh,and the materid properties
aredistributed on eachGausspoint. The actual aggegatein the calcuation differs thenslightly
from the initial one. The main problem of suchan apprachis thatthe grain boundary is not a
colledion of obliqueflat faces, but presentsmary stepsas seenon fig. I1.7. This probem will
be discussedlater on (Concernanl’utilisation d’élémerts multiphaés,on trouve dansla littératureles
travaux deLippmannetal. etde Soh[Lippmannetal., 1997,Soh 200Q qui mettentenavantla simplicité
d'utilisation detels élémentsassocié& uneprécisiondedescriptim a l'interfaceentredeuxmatériauxres
correcd). Let usjust notethatin the presat calculation we have tried to put asmary integration
points aspossble in eachgran, in order to have a rea®nable gengal desciption of the stres
andstrain gradentsin the grains. A balance mustbe found betweea two oppcsite requiremens
(i) having a large numbe of grains to have a represenétive microstucture, (i) having enaugh
Gausgpoints in eachgrain A good compiomisewasfound with 238 grainsin a 18x18x18mesh
madeof 20-nale-elenentswith 3x3x3 integraion (157464 Gausgoints). Themeanvalueis then
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661 Gausgpoints in eachgrain. In other works deding with polycrysals,i.e. for computdion of
aggegatescontaning a sufficient numberof grains, the mostdiscretisedstructurespropose576
pointspergrain in [Mika et Dawson,1999]for atota numkber of 300 crysals. This large numbe
of pointsis illustratedin fig. 1.6, wherethe volumeof eachgrain is plotted asthe distanceto the
surfaceof the aggrayate(eachfinite elementis assigieda volume equd to 1, the volume of the
whole strucureis then18® = 5832) As mary grains arecut by the "numeiical machiring" when
the cubeincluding 238 grains is extraded from the original aggegate,the smallergrainsarenea
the surface. It canalsobe see that morethan50 grains have morethan 1000 Gausspoints, and
morethan100grains have morethan500 Gausspoints.

1.5 Validation of the numerical model

[1.5.1 Construction of the aggregate

Two stratgies are testal to geneate the set of grain orientations. The first one consders 40
orientations, desgnedto provide a cubic symmetry[Pilvin, 199]. Thoseorientations can be
classifiedinto four different "baseorientations” only, which aredefinal in the stardardtriangle,
ead of themallowing the geneation of ten grains by rotation arourd the last free Euler angk.
All the grans geneatedfrom a given baseorientation are then equivalent unde tensle loadng
in a self congstentappoach. Other orientation setshave simply beengereratedby a random
gereratian of Eulerangkes.

Severalpolycrystalline aggregateshave beencompuedthatallow usto comparehe respamsesof
the F.E. modeland of the self-consstert apprachfor different geometrecal andtexture reaisa-
tions. In thefollowing notaion, eachcode m1to m5correspond to a new geametricalaggreate.
Thefirstnumberspedfiesthenumberof realgrains, thesecad onerefersto thenumbe of phaes:
(i) microstucture (m1-23840) with 238grainswhosecrysallographic oriertations aretaken from
the 40-phaseset,

(i) microgructure (m1-238-238 with 238 grainswith 238randan crygtallographicorientations
(iif) microstucture(m3-200-40 with 200 grains andthe same40-phaseset,

(iv) microstructure (m4-2@®-200 with 200 grainsand 200 randan crystdlographic orientations
(geometricad realisation 1),

(v) microgructure (m5-200200) with 200 grains and 200 randan crystallographic orientations
(geometricd realisation 2).

All the compuatiorns have beenmadewith a 18 x 18 x 18 mesh.Eachaggegateis descibed by
ameshmadeof 18 x 18 x 18 quadatic cubic elemens (20 nodes and27 Gausspoints per brick).
The spatal distribution of the phasesis shavn in fig. I.7; (m4) is studed in detal in the secand
part of the article [Barbeet al., 2001b]. Aggregateswith 10 grainsor 40 grains have alsobeen
corsidera, but they do not produceanisotropic aggreate,since thevolumefraction of eachgrain
is notthesame.Therebretheresuts arenot repoted here.

For the caseof m1-23-40, the volumefraction of eachbaseorientation hasbeencontrolled, it
is respetively 25.09%,25.04%,24.97%and 24.90%. Neverthdess,the individua contibution
of eachten "children" of eachbaseorientation canrot be accuately setto 25%, sinceit depends
on the geomety of alow numberof grains. The volumefraction for eachphasevariesbetween
0.0073%and0.0546%. For m3-20040, thereis no specal control onary volumefraction, leadng
to aminimumvalue of 22.6 R, anda maximumvalue of 27.19% for the baseorientations.
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[1.5.2 Influenceof the geometryand of the texture

All thesemicrodructues have beenloadd in tensia, in orde to reat an axial strainof 1.5
%, with isovolumic conditions (lateral strain -0.75%). Referere computdions have also been
performedwith BZ model| by taking the samecrystallographic orientationsandthe samevolume
fraction for eachphase. Typical resuls areshown in fig. 11.8a,b,c wherethe average valuesof
ead stres and strain comporent on the whole meshhave beenusedto drav the macrascopic
curve comingfrom the F.E.. For thesale of clarity, sincethediscrepang betwea the various BZ
respnse remainslow, the only curvesplotted for the BZ modelarethe solutions obtaned with
m1-238-40microstrucure (BZ-238-4), thatis, with thevolumefractionsreadin m1-23840, and
thereferencesoluion with the sameamountof the 40 specal orientations (BZ-40-40).

In thetensle diredion (fig. I1.8c), the discrepany betweenthe various computaionsis very low

(less than 5%), the BZ model appeaing asa highe bound The two BZ computdions arethe
same,dueto the goodbalance betwee the various baseorientations. It hasto be noted thatthe
sersitivity to the different assumpbns madein the compuatiors is larger for the laterd streses
(fig. 11.8a,b). The differencebetweenthe two BZ simuldions in theseplaresis significant, the
resut ontherealmicrogructure m1-23840 being anisdropic (116MPain x direcion, 132MRain

y direction). Thelarger disaeparty is found for m1-23840 microgdructure, on xx comporent of

the stress(around 8%), while the bestisotropy is obtanedfor the m5-200200 microstiucture.

The presentresuls demorstratethat 200 is a rea®nabk numberof grains, the meanbehaior
being almostthe samefor ary kind of distribution. The chace of a random set of orientation
seensto provideagoodquaity aggraate.In thefoll owing, the 40-phasedistribution will beused
for the comparson of the F.E. with the BZ model, sinceit offers the oppottunity to compae the
respnses of individud grains which have exacly the sameorientationin differentpostions (and
with differentneighborg in theaggegate.Besides, we will switchto randamly orientedgrainsfor
furtheranalyss of theintragramlar behaior.

[1.5.3 Influenceof the elementinterpolation

Several microgructures have beencompued using two different interpolation levels in the el-
ement eachaggegateis represengd either with quadatic elemens made of 20—rode-bricks
containing 27 integration points, or with linear elementamadeof 8—node—lyicks contaning 8 in-
tegration points. The structureshave beengenergedin sud away thatthe numberof integration
pointsin a given microgructure remainsthe samewhethe the elemens arequadraticor linear. In
this type of computaions, the linear meshe usualy appear to betoo stiff. This is illustratedin
fig. 11.9, which shavs the macrescopt stres—stran curve for the caseof m1-23840 microstuc-
ture. The differenceis still moreimportant on a trangyrandar level, the quadatic interpolaion
allowing a finer de<cription of the locd fields. As demonstatedby fig. 11.10a,b, which shavs
the contour plot of the amountof plastic slip (definedasthe sum of the slips over the systems
yslY’|), aftera 1.5%tenson, there is a quaitative agreenentbetweenthe two calaulations con-
cerning the zoneof stran concentrdion, nevertheles the values are quite different: therange is
(0.00645—00858)for the linear mesh,while (0.000b—0.121) is obtanedwith the quadatic
interpolation.

Encomplémendela comparisonpou deuxtypesd’'élémerts cubiquesaintégrationsdifférentes,
uneautre compaaisona étéfaite, en cogpératon avec T. Kanit [Kanit, 2000, entredeséléments
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cubiguesaintégationrédtiite et desélémantstétraédriques(voir figure 1l.11) pourun biphaséde
contrastel00enéladicité isotrope(le contrasteestdéfinicommele rapportdesmoduesd’Young).
Elle révde une distribution locde desdéfomationssimilaire dansles deux caset une répamse
macracopueinaltérée. Les coutbesdesfiguresll.12a,b montrent quel'accord qualitatif entre
les deuxtypesde maillages estbon Quanttativemert il y aunedifférencedel’ordre de 15%,ce
qui estlié aufait quel’on nefait pasfigurer plus de quelquesélémerts par grain. On résumera
plus loin notre postion surle nombee d’élémentsa introduire dars le modek, enfonction de la
guantité physicue quel'on chercle a évaluer. Unetelle comparison a auss été menéepar Eberl
darsle cade du calaul d’éprouvette multicristallineavecZéBuLoN,qui aconduit aunedifférence
decompotementlocal accepableentredeuxtypesdemaillage (tétraédrique, prismatque) [Eberl,
1999]. Cesrésulatssontsatishisaris caril n’était pasacquis d’avancederetrower debonsrésut
tatsquditatif s : Watanabeet sesco-aueursont effectué descomparésonsde simulations2D avec
desmaillages a 3 nceudgtriangles et a 4 nceudgquadilatéres) et constaent unedifférencefla-
grantededistribution desbande de cisallementdansuneéprauvettea 50 grains, malgréle grand
nomkre d'élémentspar grain [Watanale et al., 1998]. Ceciestprobablemat lié a la mauaise
qudité desélémertstriangulairesa 3 nceudgd’une patt, etaufait qu’'une modélisation 2D estplus
sersible aumaillagequ’unemodélisation 3D.

[1.5.4 Influenceof the sizeof the mesh

In orde to check the corvergence of the meanstres—stran respnserelatively to the number of
elementsusedto representa givenaggreate,the simulation of a simpletensle teston microstuc-
ture (m4-200200) hasbeenperformedwith four meshe of differentsizes:

—16x 16 x 16 quadatic elemens,i.e. 110592 integration points,

—18x 18x 18 quadatic elemens, i.e. 157464 integration points,

—20x 20x 20 quadatic elemens, i.e. 216000integration points,

— 24 x 24 x 24 quadatic elemens, i.e. 373248 integration points.

Only the onset of plasicity wascompute in the bigger meshe (26 and 24° elemers), so that
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the comparsonis madefor alow total strain(0.2%). It is not surpiising to ched thatthe globd
respamseis thesamefor all themeshesasshownin fig. 11.13, sinceit is known thatarelatively low
numberof elemetts (typically 1) providesthe proper answer On the other hard, the local re-
spong still depaendsonthesizeof themeshin theinvestigatedange assummarisd in fig. 11.13b,
which contdns the min andmaxvalues of the axial stressn theaggegate.This effect canbe pre-
cisedby the obsevation of the contour plots of the axid stressn fig. 11.14 andof the cumulated
slip on all the slip systemsin fig. 11.15. Theselast contaurs are specally signficant, sincethey
shaw the organisation of the deformation pattens independertly of the local microstucture(i.e.
localisationzonescrossing the grainboundaries). Thesepatteansbecomdinerwhenthe precison
of themeshincreases.

[1.5.5 Comparaison de la réponse EF avec la réponse homogénéiséel’un milieu
biphaséélastique

Lescalcus présntésici ont étémenégpar T. Kanit [Kanit, 2000] dars un cadrede collabordion

interre aulabaratoire Ils portent surla simulation d’un milieu biphaséélagique a partir du méme
type de microstrucures que danscette étuce (polyédresde Voronoi), avec le mémecode élé-
mentsfinis (ZéBuLoN).Pourun contrastede 3 entrelesmodulesélastques(rappat desmodules

d’Young, celu-ci atracéles répmseseffectivesde VER enfonction de la fraction volumiques
dephasedure d’aprésdescalcuk EF et parhomogénéistion (Figurell.16). L’homogééisdion

estobterue parla répmseanalytique d’'une inclusionsphérgueeninteraction avec un milieu ho-
mogéne Lesrépmsessort biencompisesentre lesbornes de Voigt et de Reussegtl’accord entre
lescalauls EF etI’'hnomogénéistion esttout a fait satigaisant.

[1.5.6 Influencedu nombre d’élémentssur la réponseeffective d’'un milieu biphasé
élastique

Lesrésutatsdela section précé@ntedoiventétreexaminésa la lumierede ceuxqui sort repatés
enfigurell.17 [Kanit, 200qJ. Cesrésulaitsmontrent la corvergerce dela réporseeffective d’'un
agréat en fonction du nombrede degrésde liberté pou trois fractions volumiquesdifférentes
d’'un milieu biphasé,avec un contastede propriétéségala 100. Ce milieu estconsttué de 1000
polyedresde Vorond. L'écart maximumrelatif entre 2 réalisatiors de microstrucuresdansde
tellescondtions(1000grans, fraction 70— 30, contastel00) estdel'ordre de 10%][Kanit, 2000].
Cet écat estdi au fait que les compatementssort trés contrastésdonc trés dépemlantsde la
morphdogie de la phasedure. Il n’est donc pasétonrant de retrouver sur la figure 11.17 une
différence de compotementde I'ordre de 16% entreune réalisation de microstrucure a 72% et
une réalsation a 70% de phasedure. Le plus importan restede consater que la répmsene
varie presaqie plusaparir d’'un certan nombrede degrésdeliberté (erviron 1% de variaton pour
300000 ddl) etquela différenceentreun calcu EF etun calaul d’homogénéistionnedépasepas
5% pourlestrois fractions volumiques.

[1.5.7 Influencedu nombre d’éléments et de grains sur la réponseeffective en élas-
ticité hétérogéne
Nous avons cherdé a savoir s'il était possble, en élastcité, de définir un nombe minimum

d’éléments a partir duquel la répmse effective d’'un agrégat ne varie plus, pour 200 grairs et
pour100Q Cetteétuce a étéeffectuéeenpremier lieu avecdu zinc a élagicité isotropetransrerse.
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Figure 11.18 : Répongseffectivesd’agrégatsde zinc en élagicité : (a) modulesélastguespour
200et 1000 grains, pour un nombrevariale d’éléments; (b) contrainte axiale pour dew réaisa-
tionsd’agrégatsa 447 grainsetdeuxjeux d’orientetions aléabires

Lesrésutatssontprésntéssurla figure 11.18a. On remarqueout d’abord un effet de la rigidité
du maillage: le moduleeffectif décrat réguiéremen alorsquele nombie d'élémentsaugmete.
Demémeplusle nomlre degrainsestélevé, plusla sensbilité ala rigidité du maillage estimpor-
tante.Toutefds ceteffet peutétreconsdérécommenégigeabk dansles configuations aboidées.
Pourl'agrégata 200grains,il y amoinsde 1% d’écat entrele moduledumaillagea18x 18 x 18
élémens et celui du maillagea 36 x 36 x 36. Sil'on définit le degré de disaétisaion ennombie
d’élémentspargrain, quecesoit pour2000u 1000grains, on congatequ’avec3 x 3 x 3 élémensg
pargrain, laréporseeffective variedemoinsde 1% parrappat ala réponsedu plusgrosmaillage.
La figure 11.18b présete les répmseseffectives pour 2 agrégatsde microgructures différentes
contenantle mémenombie de grairs (447) et le mémenombred’éléments(28). Comparatie-
menta la réporsea corvergerce d'un agrégit a 1000 grains 447 grains permetentd’obtenir une
réporseélastique effective a 1.6% pres.On remargie quepour ce caspréds, cen’es pasla don
néede la géamétrie qui affecte le plus la réporse maisla donrée desoriertations. Notonsenfin
que,audelade200grainsetavecun peuplusde 20 élémelts pargrains,l'erreurdieala disaréti-
sationn’excédepasl’'erreurdiieaunomkbre degrains : I'écant maximumentretoutes lesréporses
effectivesestlui ausi del'ordrede 1.5%.

[1.5.8 Influencedu nombre d’éléments sur la réponsemoyennepar grain

Le nombred’élémentsde la strudure condtionne beawcoup plus le compatementmaoyen des
grairs que la répamse macroscpique commele montrent les figuresll.19a,b Effectivementle
rappat de la déformationaxiale ou de la contrainte moyenne par grain du calaul 2 12x 12 x 12
élémenssurlarépmsepargrainducalcu a28x 28 x 28 éléemeits éwlue entre 0.9 et1.1 alorsque
la réporsemacrogopigue estla mémea moinsde 1% prés(voir figure 11.13). Onremaraie auss$
queplusle grainestgros,plussarépamsemoyeme s’approcte desavaleu acorvergerce(le vol-
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umedesgrainsestdéteminéa partir dela structurea 28 x 28 x 28 élémerts, chagieélémentyart
unvolumeégala l). Il paraitdoncclair qu’en ne mettantpasassezle points d’'intégraton dars
un grain, on affecteconstérallementsoncomporement(endoublantle nombre d’élémentsnous
avons divisé I'erreur par au moins 2). Lesrésutats conernan I’homogénéistion révdent une
erreurbeauoup plus pronacée,jusqua 30%, ce qui signifie bien I'importancede I'interaction
entregrains dansle compotementeffectif de chacun. Il estdoncinutile pour ce type de sollic-
itations (déformatian axiale a 1.5%) et ce type de polycristal (200 graing INCO600) de songe
a prévoir le comporementmoyen de chaqie grain avec un modek d’homogénésation. Quanta
une évertuelle corrdation entre le compatementmoyen d’un grain et son orienfation cristdlo-
graphque,elle napparaitpasdu tout dars cesconditions. On peutpense qu’il n’y apasasse de
grairs dansl’agrégatpour quechaain puissesecompater enfonction de sonorientation Il n'en
estriencommeon le corstatesurlesfigures??a,h L'effet observén’estpasnonplusimputable au
volumedesgrains: unrécen calcu avec32x 32 x 32 élémentsamontréquela répamsemoyenre
d'un graindevolumesupéreura40i.e. contenart 40 élémentssoit erviron 10x 10x 10 points
d’intégration, varie de moinsde 1% quard on augmeng sonvolume.

[1.5.9 Influencedu nombre d’éléments sur la réponselocale

Pourconraitrel'influencedunombie d’élémerns dumaillagesurla réporselocale nousproposors
unecompargonportart encoe unefois surdessimulationsdetraction simplea 1.5% surunpoly-
cristd d'INCO600a 200 grains (m4) effectuéessur desstrudurescontenantresgectvemert 18,
283, 32% élémants quadatiques (figure I1.20a,b,c). Chaquegrain de la plus grosse strucure est
doncrepréentéen moyenre par plus de 4000 points d’'intégration, soit 16 danschagie diredion
del'espace. Chaqe figure repore la distribution de la sommedesglissements ¢ y® |) surles
systénesdars unetrandeintemedela strudure. La différencederépatition deszoresdelocal
isation desglissementsestdue non sedementa la différence du nombrede points maisaussiau
fait quelespointsquenous obseronssurlafigurell.20ane sontpastout a fait ala mémehaueur
queceuxdefigurell.20b et 11.20c : chaquetranche correspondaux points d'intégraion immédi-
atemenendessasdu milieu dela strudure,le milieu étantexadementunefrontiered’éléments.
Ainsi, expriméesdansle rep&e dela structurea 32 élémens, les positionsdesfiguresll.20a,b,c
le long del'axe z sontrespectvemeri z= 15.799,15.871, 15.887.
Malgré I'inc ertitude liée a la position, nouspouvwons reteni de cettecompaaisonqueles struc
turesde défarmationsort beawcoup mieux reprégntéesquandon utilise beawcoupde points, ce
qui permetde distingue et de mieux délimiter les zonesde locdisation. |l appaait notammen
clairementsur les figures desstructuresa 28 et 328 élémentsgue les zones de localisation des
glisseamentsse déwloppenta I'int érieur desgrairs et ne traversentpasles joints de grains sars
marquerunevariation. On consatedoncqu’il y auneforte influencelocale del'interactionentre
grairs puisque la locdisation s’opéresurtaut au voisinagedesjoints de grain ; maisles zones qui
enrésule restant intimementiéesala microgructure, ellesne sedéweloppern passansdiscene-
mentdesgrains. Uneautreinformationintéressate,déjaexpriméedansla secton 11.5.4, conaerne
la validité dela répmselocae obtenueavecla strudure a 18 élémens. Cettestrucure permetde
repraduire grossierenenttoutesles zonesde localisation prédiespar les plus grosesstrudures.
Ainsi, les informatons locaes que nousavons déduites desstrucuresa 18 élémens pou des
analyseslocales(chagptre Ill) sort significaivesd’'un comporementqui alocalementcorvergé.
Nousavons préseié cesconbursen compémentde ceuxdesfiguresll.14a,b,c,dcarils sort
tirés de calcuk a plus grance déformation(1.5% au lieu de 0.2%) et ils repréentert une distri-
bution a I'int érieurde la microstrucure, la ou le comporementlocal estle moinsaffecté parles
condtionsimpostessurle contaur (voir I'effet de cescondtions ensecton I11.4). On vérifie par
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la mémeoccasion queles mésostrucuresde locdisation desglissementsont présatestant sur
le conour qu'au cceurdela strucure avec unetendarce a s'oriente le long desjoints degran.

L'influencedu nombred’élémentpeutdonc étrerésuméale la facm suivante :

¢ |a taille desstrucuresmodéligespeutétre caracériséepar la taille du maillage (enterme
de nombee de degrésde liberté ou de nombie de pointsd’intégraton, du point de vue du
numércien)ou parle nombrede grains du polycristal (point de vue du mécaniden);

e pourobterir unereprésentaion raisonnalte dela microstrucure, il fauttout de mémetenir
compted’une corrdation entrele nombrede points d’'intégraton et le nombee de grairs.
Cettecorrélation estliée al’'échdle dereprésentévité soukaitéepourla prédiction du com-
portement:

— si onrechercheuneprédction de compatementmacroscpiqueglobd, unedisaéti-
sation a 200 points d’'intégraton par grain corviendra amplementced correspord a
unediscrétisaton moyenre de2 x 2 x 2 élémens quadatiquespargrain;

— si on espée conraitre corredementle compatementmayen de chaqie grain de
'agrégatalorsil faudmy fairefigurerdel'ordre de 800 points d’intégraton pargrain
-soitenmoyenre 3 x 3 x 3 élémens quadatiquespargrain;

— dande cadred’'une modélisationducompatemenitntragraniaire, asuppserquel’on
secontentede 12 points surunedroite pour repréenter2 gradients(2 gradients, c’est
a-dire 2 variationsde perte, soit la possbilité de représengr 2 portions distinctesdu
compotementavec uneaccommodtion entreces2 portions; c’ed le strict minimum
requs pour préendremodélieer un comporementintragrandaire), il fautfairefigurer
del'ordre de (124 2)® soit 2700 points par grain, les 2 points suppEémentaiesdars
chague direction de I'espece étart dédiésa I'accommodationau niveaudesjoints de
grain Cecasnécessitedoncenmoyenredel’'ordrede5 x 5 x 5 élémentgjuadratiques
pargrain

[1.5.10 Local comparisonwith the self—-consistenimodel

The previous comparsonsbetwea F.E. and BZ modelonly concen the globd respamse. The
curwein fig. 11.21 shavs the compaison of thetensbn curvesobtanedfor each'baseorientation’
of them1-23840 microstucture Thecuneis obtanedfrom theF.E.resut by averagng thevalue
of the axial stres andstran comporentsin four classesof grans coming from the sameinitial
orientation, asexplainedin secton (I1.5.1). The agreenentis corred, but not asgood asfor the
globd loadng. This differenceis afirst steptoward the high level of heteogenty which will be
discussedin the secand partof thearticle.

[1.6 Conclusion

The present paper descibes a numeri@l ervironmert for studying the mechaics of crydalline
solids on a microscale. The main resuls concernthe validation of the differenttools and of the
numeri@l techngues. Synthdic microstuctures can be creded to representmaterial elemens
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with a contolled number of grains. Prescriled texturescanthereforebe appliedto the aggreate.
The first purposeof this paperwasto proposea solution to get a representatve microstucture
for anisotropic RVE. It is not surpgising to seethatit is better to work with asmary grainsas
possible. Ontheother hand,it is shaovn thattheresuts obtaned arequite compaablewith aran
dom microstucture or a polycrystal with a reduced numberof orientations, chosa to reproduce
anisotropic behaior. In thefollowing part [Barbeetal., 2001b], we will work with at least200
grains, andarandan microgructure. Theinfluence of the meshsizehasalsobeenconsicered. It
canbe obsewed that, sincesmall strainassunption is use in the paper quadratic elemerts give
beter resuts thanlinear ones Full integration in the quadratic elemens (3 x 3 x 3 integration
pointsperelement)ivesthe oppotunity to have abetterdescrption of thelocal geometryandre-
mainsaccepablecompaedto reducedelemerts. With our condtionsof loads,theoverdl stranis
nottoo high sothatthe elagic strain canrot be neglected andthe definition of hydrogatic streses
is still corred. Usinga 18 x 18 x 18 meshcorrespond to agoaod qualty—price ratio, asconfirmed
by computaions performedwith 20 x 20 x 20 and24 x 24 x 24 elements In the last secton of
the paperthe F.E. modelis alsovalidatedwith resgectto the self-consstentapprach. Theagree
mentbetweerthe macrascopt respnsess good with only 2% discrgpang in termsof stressfor
agivenstran. The hetengenty onthe phassis alsocorrectly representd, evenif thedifference
for thetwo typesof modeling reactesnow 8%for thelocd axial streses.In thefollowing part,the
numeical procedirewill beusedto comput anaggrejatemadeof 18 x 18x 18 elemensin order
to provide a numeical evaluaion of the various stres andstrainfields on a microscée, specidly
corncernirg theintragrandar hetgogerity, which is esentialto undestanddamag initiation.

1.7 Résumeédespossibilitésoffertes par la méthodeet lesmodeles

Les lois de compatementutiliséesdansnotre modélisaion concerneant les petites déformations
pou lesquelles les mécansmessont uniquementliés aux glissamentscristallographiques; le
maclage n'est paspris encomptedanscescalauls. L'augmenationde la cortrainte asso@e aux
déformatiors plagiques correspord a un écroussageisotrgpe et cinématguesur chagie systéne
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deglissement.L’écrouissageisotropesurun systane estinduit par songlissementmaisauss$ par
lesglissementslesautres systénes(écroussag laten). Il estpossible decalauler lesrotationsde
résealcristallin sows la formedevariablesintemes.Si cesrotationssonttrop grardes,alorsil faut
faire intervenir desdegrés deliberté supgémentaiespour déciire la cinématgue de cesrotations
et le couple de contrante as®cié. C'est ce qui estfait dansle modélede milieu micropolaire
(Cosserg déwloppéparS. Forest,préentéenanrexe.

Concermant la modélisation de la strudure, il n'y a a priori de limitation pour le nombrede
grairs étudés que par les capadtés numérguesdont nousdispassons Autart le génédateu de
microstiucture (VPoly3D) quele codede calcd par élémens finis (ZéBuLoN) sontcongts pour
modélier desstructuresdont nous n’avons pasencae attent les limites. Une particularité de
cettemodélisationestde pemettrela reprégntaton de microstucturestresréaligesdars la di-
versitgdhétéongénédté du milieu (3D, morphobgie réele de grans). Les défautsque nousavons
relevés portentsurla corvergerce numériqie de la méthod EF : (i) desvariationsabryptesdela
contrainteappanissen d’'un point d'intégraton al'autre dansun mémeélémen et si le maillage
n'est pasasse raffiné cessursautsnuméiquesne sont pasnégligeables par rappat aux varia
tions de contraintesmécatiquemen induites; (i) le compatementlocd et macrogopique est
affectéparle choix desélémaents cubiques: pourun nombrede points d’'intégraton fixé, la pene
d’écrauissaye estplus élevéeavecdesélémerts a intégration réduite qu’avecdesélémentsainté-
gration complée ce qui laisseenterdre quedansnosconfiguations de calcd, la partdela rigidité
du maillageavec desélémens réduts a huit noeudgpeu ne pasétre négligeablepar rapport ala
rigidité propre du matériau Reteronstoutefois,auregarddesimulaionssurdesmaillagesraffinés
(plusde5 élémentde long de chaquedirection del'espace danschaque grain) présatéesdansla
sectin lll.7, quecesdéfaus decorvergencenuméique locale tendenta dispagitreenraffinar et
gu'ils n'affectentlesrésutats quelocaement.
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Nous présntors dansce chapire I'ensembledesréstutats obtenus avec les outils décrits dansle
chapitre précélent. L'étudede la sersibilité dela modélsation a diversparamétesde calcul per
met de sefixer cesparanétresen fonction de 'usage que I'on soutuite faire desrésutats. En
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I'occurence commenous compbns menerune analyse du comporementa I'échelle intragan-
ulaire d’'un polycristd isotrope, nous avons opté, dansun premig temps, pour un cubea 18
élémens quadatiquesa 20 nceudg27 points d’'intégréion par élémern) repréentart un agregt
d’INCO600(cfc) a200grains. Nousnousintéressors particulierementala sersibilité desrésutats
aux condtions aux limites imposés a la structure powr un essa de traction simple: condtions
homogéesou mixtessurle contour, faceslatéraleslibres. L'autre aspgectimportant de cettepre-
miére analyse de résuliats concene la trésforte hétéongéndté desrépmsestant entreles grains
gu’'au seind’un mémegrain Tout cecifait I'objet du dewiemearticle que nousavons rédige en
1999 pour International Journal of Plasticity (Part2’). Il a étéacceté pou publication danssa
versia finale révisée en mai 2000, puis publié en avril 2001 (Vol. 17/4, pp. 537563) dansle
mémevolumequel’article 'Part1’.

Ce chaitre est complé€ par desrésultts ultérieurs a la rédadion de l'article, notammenh a
I'échéle intragranulaire : nous ne préntors passedementdesrésulats portant sur desgrains
particuliers de I'agrégat, nous effectuons une andyse du compotementlocad en fonction de la
distarce aujoint de grain pourtousles grains de 'agrégatm4 a 200 grains. Ceciconstituedonc
unecaradérisdion de I'in fluencedesjoints de grain en moyenre sur tousles grains. Nousveri-
fionsqu’il y a bien uneinfluene desjoints de grain surle compotementintragranukire et que
cetteinfluence setraduit parunetendancemoyemessurtous lesgrains. Cependat I'analysea été
effectuéesurl’agrégata 200 grains ce qui ne suffit pasa faire intervenir un nombie repréentatf
de grains de tailles différentes. Cet agr@at compteen effet deux grainsde taillesdistinctemen
plus grardesque le restedesgrans ; leurs comporementsrévelent descaracéristiquespartic-
uliéres que nousne powons pasgénéaliser a tous les grains, faute de repréentativité. 1l faut
doncretenir la méthodalogie pourl'analysedu compatementen fonction dela distance aujoint
degrain, Elle serautile pouruneanalysede noweauxrésutatssurun agrégtcompatantplusde
grains, avecdestaillesmoinsdispersés. C’estuntravail encours quifairal’objet d’'une prochaine
communi@tion.

Intergranular and intragra nular behavior of polycrystalline agg egaes.
Part 2: reailts

Fabrice Barbe, SamuelForest, Georges Cailletaud*

Cente desMatériaux/UMR7633, EcoledesMinesde Paris/CNRS,
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Abstract

The global, intergranularandintraganularresponse®f a polyciystalline aggegateare in-
vestigate. It is shavn thatthe heteraenity of stressandstraindramatically increasegrom
the global to thelocal level. Plasticdefomationstructuresievelop on a scalelarger thanthe
grain. Severaltypesof bourdaryconditiors areappliedto polycrystallineaggrejates,n order
to estimategheimportanceof thesurfaceeffect. Theresultsobtairedarepresenteéscontou
plots on the cube,anda detailedstudyis perfamedto relatethe variationobtaired with the
orientatian of the grainandthe positionin theaggegate.

Keywords: crystalplasticity (B); elastic-viscoplastienaterial(B); polyctystalline material
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1.1 Intr oduction

In thefirst partof the presat work [Barbeetal., 2001a], anumercal modelhasbeen proposedto

simulatethe mechanical behaior of a polycrystdline aggreyate. In the secand part, a patticular

aggegate (m4) is depicted in detdl, in orderto charaterisethe homogenisel respamse of the
materal, but alsothe stres or stran hetergenity. This heteogerity canbe asgssedy applying

someaveraging operaions of the given fields on all the grainswith the samecrysallographic
orientation, on aspeific grain, or by consdering thelocal values. It will beshavn thatthe scatte

increaseslramatcally whenalocd value is consdered Besices,special attertion shauld be paid

to thevarialility of thesequartitiesaccodingto parameteslikethevolumeof agrain, thedistance
to a free surface or the distanceto the grain bourdary However, a more compldée modelirg and
characteisation of polycrystdline plasticity would recuire to take into account more paraneters.
For this purposethe numberof grains within the polycrystd andthe absdute grain sizemight be
two of the essetial paramegrs. This problemis briefly tackledin section 111.3.1.

In sectbn 1.2, the condtions of the F.E. calculktionaredesceibed, andthe referencecalcuation
using the self-congstentformalism is performed. After compaing the globd loadng curvesand
thestress—stain curveson eachphaseor thesewo apprachesn sectonlll.3.1, theendof thepa-
perconentraesonthelocal fields (secton I11.3) andontheeffect of afreesurface (sectonll.4).

The plasticity mechanémsare studied through stressandstran fields, but alsoquantities like the
numker of active slip systansor theamoun of pladic slip. This latteris definedasthe sumof the
plastic slips over the sysems(5¢y° |) soit doesnot neessaily evolvesasan equivalentdefor

mation. Contaur plotsareshown in sectian 111.3.3 andlll.4. Theanalyss of the surface effectis
conducted with representaipns of the distribution of internal varialles on different spacesalong
a particularline, on contaur plots andwith averaged valuesin planes pardlel to the free surface.
Severalboundary condtions areinvestigatel, in order to extractthe surfaceeffect from the loca

scater dueto stressredistribution: uniaxial tengon with four lateral facedeft free of forcesonthe
onehand,fully prescibed stran on the otherhamd, andintermediatecaseswith only pre<ribed
axial stran. The importanceof the surface effect canthen be qualified by compaing it to the
intergranularredidribution.

The motivation of sucha studyhasto be found in theliterature, specially in articles dealirg with
the study of the surface effect from a metallurgicalpoint of view. Extensve transmissio elecron
microscopy studies of deformedsinglecrystds at the apgdied stress-stak of early works[Fourie,
1967, Mughrabi, 1970,Ungar et al., 1982,Pangbornet al., 1981] showved the propensiy of the
nea surface region to hardenwith dislocation arrargementsand densties different from those
observedin the crystd interior. Still the effects obsewed are contoversid [Mughrabi, 1997: a
hardenedsurfece layer wasfoundin experimentson copper [Panglorn et al., 1981]; the change
in mechaical properties wasrelatedto the dislocation densty, which washigher thanin the bulk
of the crystals. Besides, othe works [Fourie, 1967, Mughrabi, 1970] displayedthe inverseeffects
of a softening surfaceregion wheredislocationdensties arelower andcell dimenson larger than
in the crystal interior. In the caseof multiple slip [Ungar et al., 1982], no conclwsion could be
drawn. Actually, theexpelimentalstudy of suchaneffect is a very difficult task. Theobservations
can be modified due to the presace of the oxide layer, which may introducelocal overstess.
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This explamation wasfor instanceproposedby someauttors [Nakadaet Chalmers,1964] after
testson aluminium and gold singe crystals: the surface film is work-hardened for aluminum
(whereanaluminalayeris present), but not on gold. Similarly, the condusionson singe crysals
can be different from thoseon polycrystals. The mechaical appioachcan bring newv resuts,
which canbe helpful for the gereral discusion. Note thatthe calcuations are perfomedwith a
crystdlographicmodel which meanghatslip is the only defarmationmecharsm. Accordingly,
the effect of the locd orientation will be significant. Still, the modelpropertiesareindependen
of the distanceto the surface,or of the distanceto the grain boundaries. The effect which can
appeain thecompuationatthelevel of theintegration point hasto berelatedto thelocd balance
of momentumandto the locd stressredistibution. Thereis no spedfic effect like dislocation
pile-up, imageforce ... The purposeof the modelirg is predsely to addres the queston of the
reliakility of themechaicsasit is appliedatthe microgructural scde.

Other attampts have recenly been madeto evaluate the surface effect numerially [Pilvin,
1998 Sauzayet Gilormini, 1999, Barbeet al., 1999. While the first two apprachesconsder
acrystallographic incluson in a homogneos semi—infinte medium,in thethird, the analysisis
basedon finite elementsimulationsof polycrystlline aggegates. The work of Pilvin enabésto
charaterisea new concentraton rule, for evaluding the stressn theinclusion,depeming on the
distarce to the surface. Dueto the decreae of the condraint nearto the surface, the concentra
tion rule tends to a Reusstype modelwhile the strain heteogernty increases. The pertubation
dueto the surface appioximatel correspordsto 3 or 4 grainsin dept. The work of Sauzayand
Gilormini consderscyclic loadngs, but is restrctedto an elastichomayeneas medium,having
in view High Cycle Fatiguemodelirg. With only oneslip sygemin theinclusionit is shovn that
the surface effect strorgly dependson the crystal orientation. Thesecondusions may have to be
revisitedwhentheinfluence of areaistic local microgructure is introducel.

[1l .2 Conditions of the calculations

Theaggreyatecalled m4-200200 [Barbeetal., 2001a] is now studiedin details, with 218 x 18 x

18-element-meshasjustifiedin the part1 of thearticle. It contains200grains randomly oriented.
The geomety of the microdructure is representedwith finite elemeits in fig. 6c of the first part
andthe materialparanetersaregivenin secton 3.2 of thefirst part.

In the following sectbnsthe type of bourdary condtions is systenatically specfied. It is oneof
thefour loading cases definedbelow:

—homaeneots strain boundary condtions (HSB), correspording to a prescibed meandeforma-
tion E of the aggegate. All comporentsof the dispacemen vecta at eachnode(postion ¥ of

the outerbourdary of the cube areprescibedaccoding to:
u=Ex = <g>=E (1.1)

This prescribed stran Eis obtanedfrom theBZ homagenisdion model[BerveilleretZaoui, 1979

presatedin the part1. The modelis integratedin uniaxial tensia, thatis under prescibed axid
strainanda null stresson all the other comporents.This shoud alsoleadto azeroresuling force
onthelateral facesif the F.E. computdion is in agreenentwith BZ model
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Figurelll .1: Simulaticnsof tensle teststo 1.5%axial stran, from BZ-homogeisation andF.E.,
with different loadng condtions: (a) axial stres vsaxid strain (b) laterd strairs vsaxid strain

—amixedtype of boundarycondtions (MB), wherenormaldisplacemets areimposel to thefaces
of thecube. Thein-planedisplacemets of thefaces arethuslet free. Thesenormaldisplacements
correspom to the presribed strainE

—onelaterd freeface(1FF),wheretheaxial displacements imposel onthetop andbottom faces,
and threeof the four laterd facesare suljectedto the prescibed normd displacementdefined
above,

—four lateral freefaces (4FF),wheretheaxid displacements imposel only onthetop andbottom
faces.

A comparsonof thelocal behavior acaordingto theload cases detaiedin sectio I11.4. Fig. Ill.1
allowsafirst compari®n onamacrogale.

1.3 Results

[11.3.1 Global scale

Sincerandan orienfationshave beenassigred to the grains in the aggrgate m4-2M-200 unde

corncernhere eachgrainis consdered asanew phase. It canbeseenin fig. 11l.1 thattheagreement
betweenthe meanvaluesobtanedfrom the F.E. analysisandthe predction of the homogenisaton

modelis good The BZ curve obtaned with the RVE simulaion exactly fits the respnseof the
F.E. HSB calcuation. As expeckd, the F.E. respamseis softer and softer when the boundary
conditions arereleagd: at the end of the tensle load, the axid stressvalueis 396.3 MPa with

BZ model,395.4 MPa with HSB, 384.5 MPa with MB, then375.3MPafor 1FFand368.3 MPa

for 4FF The maximumdifferencebetwee the different typesof load is then 7%. The factthat

the variaion of the overdl resporseremairs rea®nally low indicatesthatthe consideredvolume
element containing 200 grainswith randam orientations is not far from being a Repregntative
Volume Element(RVE) asdefinel in the homogenisaton theory[Huet, 1990.
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The queston of the minimumsizeof a RVE for a polycrystaline aggr@ateremainsa central and
unsoled queston of the mechants of heteogereousmaterals. Actudly the answerdepadson
theloadng condiions andon the texture of the materid. The presentnumeical tool canbe usel
to study the transtion from the multicrystal to the actual polycrystal behaior. If the numberof
grairs is not large enowgh, several realisatiors of the distribution mustbe considered asdonein
thepart1l. Suchatranstion hasbeenstuded for thetorson of copper wires[Quilici etal., 1998}
atypical numberof 1000grairnsin the crosssectian of acylindrical specimenhasbeen found, that
is abou 30 grainsin the diameter The polycrystaline cubeconsderedhereis madeof a smalle
numberof grainsbut is not far from being a RVE at leastfor tensik overall loadng condtions.

Moreover, asshavn onfig. lll.1b, the tensle testsrespnsesn the x directon for the four case
of bourdary condtionsall fall ontotherespmpnsesn the perpandicuar y direcion, which confirms
the isotropic behaior of the bulk. Thusit is demonsratedthat the self-considgent modeling is
reasmablewhen200grainsareinvolvedin anaggreate,andthattheaggreyatecanbe consdered
apprximately asisotropic. More complkex loadng condtions shoud be applied to the aggegate
to confirmtheisotropic nature of the overall materid respase.

111.3.2 Phasescale

The averegedrespnsesof the grainsare quite inhomayeneais. As shownon fig. Ill.2c,e where
themeanstressstrainberavior of ead of the200grairsis plotted,somephaseswork in tenson as
imposedby the global load, where& otherswork in compressionassoonasplastic strainoccus.
Thisis adirect conseuerceof theinteractionbetweea grains in suchacorfiguration therespamse
doesnotdepend only onthe crygallographic orientation but predaminantly onthe congraints due
to neighboring grains, until the overall apdied deformaton affects once againthe compiessirg

regions. All the phase thenwork in tenson. It is alsoworth noting how scatteed those curves
are,in compari®n with the meanstres-stran respamseandwith the behaviorof eachof the four
basicorientatiors (cf part1 of thearticle). This interaction betweengrains leadsto strorgly non-

propational meanstressevolution, asdemongratedon the (g, — 027 planeon fig. Ill.3. Since

thegrain eladicity is chosnisotropic, all the grains areequivalentup to the onset of plastiity, at
(oyy= —74MPa, 0,,= 148V Pa), thentheplastic flow producescorntradidory evolutionsaccordng

to thegrain thelateral stres g,y caneitherincreaseor decrease.

The major role playad by the neighboing grains on the belavior of anindividua grain canbe
assigedto the numberof surraunding grains from tento twenty grains differing from their size,
morphdogy, positon in the bulk and orientation, that is ten to twenty waysto behae. A first
classfication of the grains is madeaccading to their volumeon fig. Ill.4a, andlll.5a. Thefinal
stateof all the grains is shavn in fig. 1ll.4a, togetherwith the macrogopic curves The symbd
chose for eachgrain deperms on its volume (resp. lessthan 3, betwea 3 and 30, more than
30, in all simulaionsthe volume of 1 elementis taken equalto 1), in order to ched if thereis a
numeri@l artefactdueto the small sizegrains. It is obsevedthatthe smallest grains preentthe
biggestdiscrepang with respet to thereferencestate Sucha sprealing mightalsobe dueto the
influena of asurface: assea onfig. I11.4b the smallestgrainsareoftenthe closestto the surface.
However, if thesmallestgrains areexcludedfrom theanalysis, the variationremaindarge (£30%)
for grainshaving a volume superior to 27, i.e. for grans descrbedby 27 x 27 = 729 integration
points. This variation charaterisesthe neighborhaod effect, andthe grain-to-grain interaction. It
is alsoillustratedon fig. Ill.5a,b wheregrains are also classified accoding to their normedaxia
stressandtheir distarceto the surface. Thenomedstresds definedby theratio of the stressfrom
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Figure lll.6 : (left) Grain map, (right) contour of the norm of the lattice rotation vector at the
onsetof plastic deformdion

F.E.dividedby thestres from thehomogeisation model. Thevariationis quantified by thewidth

of the cloud of points at a given heiglt of the diaglam. For exampke, grains in the core of the
aggegate[resp. thebiggestgraing, behae neaty aspredictedby thehomogaisaion model.But
assoonasa grain neare the surfaceis consdered[resp. a smallergrain], a larger dispesion of

belaviorsis displayed.Sincethebehaviorof thegrainsin the nearsurfaceregion have provedto be
paticularly influenced by their neighborsandbeauseof the controversyon thatsulject exposed
in theliterature,a study is conductedin secton1ll.4 ontheeffect of the boundaryconditionsfor a
tersile test,whichis specificdly a study of thefree suifaceeffectin apurely mechantal serse.

[11.3.3 Intragranular level

After consderingthe heter@enity at the scaleof the phas, the final stepof the andysis of the
F.E. resuts conernsthe Gausspoints. Threemain featuresresultfrom the obsevation of the
plastic strainfieldsin theaggegate(fig. I11.6 andlIIl.7):

Developmenof plagic defamationstructures

Theplastic deformdion distribution in anaggreyateis gererally notdictatedby thegivengeametry
of themicrodructure. In particular, the geomety of grainboundaries does not diredly apperon
the cortour plots (seee.g. fig. Ill.7a,b thatfeatue the distribution of cumulaged stran on slices
takenin the coreof thebulk or seefig. 111.8 repating the distribution of plasic slip on anextemal
face of the aggegate). In contrast,defarmation meso-stuctuesdevelop like defomationbands
tha go acressseveral grains. Percolagéd disspationstruduresseento find their way through the
randomdistribution of grains. Thosefeaturescanbe obsrvedwith bette accuray onthe contour
of m4 discretisedinto 24 x 24 x 24 quadatic elements presetedin the part1 of the article. If
the kinematic hardenirg termis removed from the corstitutive laws, similar intemal deformation
structures form on the contaur aswell asin the interior. Two pieces of information are then
corfirmed: (i) the meso-#ructures of deformation develop at the earlest stagesof plasic slip;
(i) with 72x 72 x 72 = 373248 integrationpoints to repregntthe microstiucturecontaning 200
grans, the corvergerce in the thicknessandrefinemen of the meso-fructuresdoesnot seemto
beattaned.
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Figurelll.7 : Contourof the equivalentcumulatdplastic strainon two slicesof theinterior bulk:
(left) slice perpemicular to the x axis, (right) slice perpandicuar to they axis

Directeffectsof grain boundhries

In the contaur plots of somespecfic variables, the shage of the grain boundaries canbe clearly
seen. This is the casefor instancefor the resolved shear stres or for the numbe of active slip
systans,asshawvn previously[Quilici et Cailletaud,199]. Interestingly, thedistribution of lattice
rotation alsoreveak the grain bourdaries. For that purpose the modelof sinde crysal plasticity
usedin this work hasbeenextended to include effects of small rotaions. The gradient of the
veloctty field is divided into symmetrt andskew-symmetic partsacordingto:

Ui j = &j + (1r.2)

. 1.
wj=ofj +af with off=% Eys(nfn?— men?) (111.3)
S

Theelastc partoq‘"j accountsfor the lattice rotation ratewith respet to thereferencespae frame
and,asa skew-symmetrictensor canberepresentel by a pseua-vector andintegrated. Theloca
redistibution of the norm of the lattice rotaion vectorarourd the grain bourdariesis shovn on
fig. lll.6. Lattice rotation canbe maximumnearthe boundaryor in the core of the grain, but the
lattice curvatureasseiatedwith the gradientof thelattice rotation vecta is alwaysmaximumnear
thegrainbourdaries.

Intragranular stressstate

The overdl integration points of one grain are consideral in fig. 111.9; their respnseis given
at three strains (E = 0.5%, 1.0%, 1.5%), togeter with the meanrespnseof the grain andthe
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Figure 111.8 : Contou of theamoun of plasic slip on a lateral faceof the polycrystd suljected
to the condtions (a) 4FF, (b) MB, (c) HSB; (d) as®ciated grainmap
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respamseof asinde crystal having the sameorientationin tension up to 1.5%. The local stress
strain curve shavs againmore and more scatte; even undermacrosopic tensileload, the locd

stresdn thetensle diredion canbe compresive at somelocations of the aggreyate. The rangeof

intergranuar heteraenity canbe compaed to the range of intragranudar hetergenity: the mean
respasesof all the grains in polycrystal (m4-2008200) are plotted with the samescak asthe
respamsesof the integration points within the biggestgrain (grain58) of the microstiucture On
the axial stressstrain curves therange of hetepgenty is grealy morepronainced amongpoints
within a grain than amonggrains within a polycrystal. In the latter case the averaging effect

partidly eraseghe local variations. Obviously the points within a multiphasestrudural elemern
(elemen with several crystallographicorientations assgnedto the integration points) neel to be
excluded from the analysis beausethe way their behavior is affected by the neighboring points
is still obscue. However, as seenin fig. I11.10, which correponds to a grain contdning less
integration points, the heteogereousbehavioremainscharaderistic of theintragrarnular behaior
andtherangeof heteogerity is still compar®le to that obseved with meanrespamsesof grains
within the polycrystal (fig. Ill.2c,e). It highlights the fact that the heteraenity within a grain,

prodwed mostly by the neighboring mechatical constaints could be a clue in the modeling of

damagen polycrystaline aggreyates.

The differencein the behaior within a grain in compaisonwith the onewithin a polycrystalis
emphassedwhenconsiderng thelocal stres paths. Fig. I11.9 andlll.10 dispay thetypical stres
pathobsenedin grain58 asa matterof fad, thelateral stressg andthe axid stres 0, seemto
berelatedby a simpleexpressionlike :

Ozz— Oxx = Oy (1r.4)

whereoy refersto theactual yielding stresswhichincreasesastheloadis applied. Thisis partic-
ularly well illustratedif only three strans of theloadarerepresened (E = 0.5%, 1.0%, 1.5%). As
the deformationproceels andasthe eladic limit is raised, theline of gradientequal to 1 follows
the meanrespmseof the grain by moving to the right. This curve shauld be replaited in terms
of principal stresseso fit with Trescacriterion. But, evenin the presat form, it highlights the
constaint effect in the grains, leadng to 3D fields, andit is typica of thelocd behaviorof eah
point. Yet, becase of the scak transition which produwcesaddtional hardening this relation is
not valid anymore concerning the meanstres patts in the grains within a polycrystal asshawvn
in fig. 111.2b,d,f. This obsewationis true either for the behaviorpredcted by the homogenisdion
modelor for the meanbelavior pergrain issual from F.E.

Il .4 The freesurfaceeffect

I11.4.1 Phasescale

Compariso of the effective stres-stran curves from the four loading condtions was given on
fig. 11l.1 andshoved a maximumdifferenceof 7% betweenthe extremal casesof HSB and4FF

Thecompari®n betwea thosetwo extremalcase is now transferredto the level of thegrains on
fig. 11l.2: themeanrespmsesn eachgrain, accadingto BZ-homogeisation model F.E. HSBand
F.E. 4FFrespetively areplotted. The caseof HSB displaysthe mostheteogereousintergramular
behaior, onthe axial stress-stain curvesaswell ason theloading paths expressedwith streses.
To quantfy thedifferencein therangeof hetergenity, the maximumstres-stran respnsein ead
casehasbeen extraded and compaed with F.E. HSB. Note thatthe mosthardenedgrain in the
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ca of HSB is not the mosthardenedin the BZ-polycrystal, neither in the case4FFE Anyway,

the purposeis not to idertify and charaderise the grains individudly but only to evaluae the
discrepamy betweendifferentsimulationsof tensike testasthescaksof representtion arerefined
(from macroto micro via meso).So,the maximumrespmpnseobtanedwith BZ-polycrystaldiffers
from theoneof F.E. HSB by —16.4% whereaghe oneof F.E. 4FFdiffersby —12.2%. Aboutthe

minimum respases the differencereacles+33.72% in the case of BZ-polycrystalandstards at
+0.75% in the caseof 4FF

Thus the comparson at this scaleallows us to calibrate the limitations of the homogenisaion
modelwith the assumfion of meanfieldsin the phases: desjte the very good agreementat the
global scak (0.22% ontheaxid stressat 1.5% axid stran), thefieldsin theactud materal reflect
disorderal behaviorsamonggrainsthatcanna becapuredwith thesimplified model;for instance,
onfig. lll.2a thedistribution of theaxial streseson aline of gradentequalto a x p (o andu being
defined in the transition rule (9) in Part 1 of the article) at the endof the load is valid on average
for mary orientations, but may be inadeguateto representtherealbehaviorof anindividual grain
with the sameorientation.

[11.4.2 Analysisin planesparallel to a freesurface

Thebehavior is repregntedaccading to thedistanceto alaterd freeface(y=0) in fig. 11l.11. This
faceis freefor the caselFF, andfor 4FF, andis submitedto the condtions definedin sectio 1.2

for HSBandMB. Severaltypes of varigblesareaveragedin planesparallel to thatlateral face The
effect of the applied bourdary condtions canthenbe checled on average, independerly of the
local variation dueto theernvironmentof eachgrain. Thevon Misesstresqfig. I1l.11a) is lower by
12%in cased4FFthanin caseHSB nearthe surfaceregion; it alsohasto be notedthatMB caseis
not far from 1FFand4FF case: letting freethein-planedispacemers on the lateral sides of the
cube prodicesasignificantstres relaxation. Thevon Misesstran (((2/3) € : €P)%) (fig. 111.11b)

andthe cumulatel plastic stran (f(2/3)€P : €°)%%dt) (fig. I11.11d), which respetively quartify

the actuad plastic stran stateandthe length of the macrcscopicpladic stran path, give the same
information They shaw that the strainis lower for the caseof congraint boundary condtions

(20% lower nea the surfacefor HSB compaedto 4FF). Fig. Ill.11c shows the evolution of the

amourt of plastc slip: it is definedasthe sumof the slip over the systems§sy*|). Contrary

to the defarmation it is bigger nearthe surface for HSB thanfor the othercases The factthat

more pladic slip finally induces lessstran for HSB can be explained by fig. Ill.11e,f, which

demorstrates that the value of the larger slip (fig. 11l.11e) is lower for HSB, andthatthe numbe

of slip sygems(fig. II1.11f) is larger, leadng to a compdition betweenthe sysems. In the case
of free bourdaries the predaminantslip benefitsfrom "more spa@" to develop, and prodiwces
importantstran, wherea in the caseHSB, the actionof predominart slip remairs limited by the

other systens,which develop to redue strainincompatibiities.

Constderedaltogether thoseeffects, which appear to be the sameon either sideof the aggreate,
leadto the obsevation of softedfreesurfaceswhereboth axid stres andplagic slip provedto
belowerin the nearsurface region whenno condition is imposel to this surface. Besidesthefree
surfaceenabéstheloading pattsin its neighborhaod to bemorepropationd thanin the caseof a
surfacewith homogneos straincondtions.
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caseof load grain3s grainl32
(thebiggest) | (thehardest)

Singlecrydal 2 3
0.0164 0.059

PolyaystalHSB 10 8
0.0138 0.0138

Polycrysal 4FF 10 5
0.0156 0.0184

Tableaulll .1 : Effect of the free surfaceon the meanbehaviorin particular grains: numbe of
active slip systanstogetherwith the maximumcumulaedslip

[11.4.3 Analysisin particular grains

The previousremarkscanbe madefor particulargrains studed in fig. 111.9 andlll.10. They shov
the respnseat eachpoint of (i) the biggestgrain of the aggiegate(grain58 descibed with 2265
points)and(ii) themosthardenedgrain (grain132). Theaverage numberof active slip sygemsin
thesegrains hasbeen countd: they aredefinedasthe systanswherecumuldedslip hasexcealed
0.00001 during the tensik test. The maximumcumulatd slip averegedin thosegrains arealso
givenin tablelll.1. The belavior of thoseparticular grains is comparel to the one of the single
crystalswith the sameorientations The agreenentaboutthe average amountof cumulatel slip
in grain58 is admittedly goad: this grain is very large sotheremight be someplacesof the grain
which are not influenced by its neighboss; furthermore due to its postion in the core of the
aggegate, it is surounded by a large numbe of grainswith different orientations thusforming
a quas-homogeneos suroundng medium,asin the self-consstentscheme. But the numbe of
active slip systemdails to be reproducel whenthe crystd is embed@d in the aggreyate. About
grainl132 thereis no comparsonto bemade.Thegrain is too close to theboundaryandtoo small
to be asso@tedto the behavior of the single crystal. However, a dired effect of the interaction
with afreesurfaceliesin the numberof activatedslip systemslepenling ontheloading condition
studied: whereasonly 5 systans contiibute to the defarmationin the case4FF, 8 slip systensare
requiredfor theaccommaodtion of the defarmationof the grainunder HSB.

l11.4.4 Analysison aline perpendicular to the freesurface

Theandysisis thenpursueddeepe into themicrostucture: theevolution of thelocal strairs along
the integration points of a straicht line going from a lateral side of the bulk to the other is shavn
on fig. 111.12. Consdering the amour of plastic slip, we candeduwce that (i) the intergranuar
compdibili ty forcesthe grain boundary region to deform morethanthe coreof the grain, (ii) the
deformationpatiernin somegrains is predaminantly influencel by the neighboring grains more
than by the crygtallographic orientation, (iii ) the interactionwith the boundariesof the bulk is of
thesameorderastheeffect of afree surface (abaut 20%) sincethediscreparty betwee two cases
of loadin F.E. is of the sameorder asthe differencebetwea the respnseof the homogenisaion
modelandtherespnseof the F.E. compuatiors.
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Figurelll .12: Evolution of theamountof plasic slip on aline perpendiaular to the free surface
of the polycrystal in the four casesof load; the line is located in the core and goesfrom sideto
side

[11.4.5 Analysison contour plots

Fig. I11.8 and I11.13 illustrate the local effect of a free surface on the external contaur of the
aggreyate.They confirmthe effects obsewedwith averagedvalues: the amountof plasic slip, for
instarce,readeslarger valuesin the case4dFFthanin the caseof HSB. As anatual consejuerce,
the distribution of pladic slip appers more hetergeneas in the caseof a free surface. This
remarkis corsistent with the comparson madeon the axid stress: larger averaged stres (case
HSB) canalsobe asseiatedwith amorehetergeneasfield.

Fig. 111.23 combinel with fig. I1l.8 alsoprovidesinteresting information abou the mechansms
involvedin the accanmodationof the deformationsof the grains at the surfaceof the cube asit

wasfound experimentaly [Zehebaueret al., 1999,Ungaret al., 1998] andby simulaions [Teo-
dosiuet al., 1991, Harder 1999, internal stresesappea larger nearthe grain boundariesthan

within the grain interiors, more particularly in the casesof mixed bourdary condtions. There-
gionswith high stresslevels are commony corsideral asthose wheredislocation dengties are
the highest[Teodosu etal., 1991]. Moreover, accoding to [Liu etal., 1998], the majority of the
dislocatiors atthe grainboundariesarerelatedto active slip systenspredided by a Schmidfacta
analysis. Consegjuenty, since the resolved shearstres on a slip systen is related to the stres in

thegrainthrougha Schmidfacir, theresuting slip actvity providessomequalitative information

on the dislocation densty. As the amountof plasti slip definesthe sumof the slip over the slip

systams, a region wherethe amourt of plagic slip is the mostpronounced may correspoml to a
region of high amountof stress,speacally if it is closeto agrainboundary Thisis consstentwith

the obsewed contaurs of the amourt of slip (fig. I11.8): the regions of high amountof stres are
alsothoseof the mostdeveloped plasic slip (which is not necesarily true abou the equivalent
defomation).

Conseqently, asthe aggreyatesubjectedto HSB provedto prodwce the highestamountof plastic
slip (fig. 111.11c) aswell asthe highestamountof stress the effect obseved canbe said to be
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the effect of a sofenedfreesurface in a polycrystaline aggegatewith a free surface, the plastic
defomationsdevelop morefreely. This correspormisto the case whendislocatiors simply vanish
asthey reachthe surface, insteal of dividing into two halves of a dipdle, one which leavesthe
surface, the otherwhich remainsthusincreasingthe dislocationdensty [Ungaretal., 1998].

1l .5 Conclusion

Finite elemen compuations of a synthetic polycrystal are performed,using large finite elemernt
meshedo representa significant numbe of grains with a significant numbe of Gausspoints,and
crystdlographicviscoplagic laws. It hasbeen obseved thatthe mechaiical respamseis sucess-
fully captued by a self-consstentappoach at leag for the global stress-stran curve, andthe
averagedvalues for eachphase the agreenentis very goodandrelatively independen of the ap-
plied boundarycondtions, sothatthe preentedaggegatesarenot far from beingRepregntatve
Volume Elements We obtan however 6% to 10% variation on the overdl axial stresslevel. A
systamatic study on the estimaton of the typical size of a RVE for a polycrystalline materid is
in progress, it may alsobe related to anintrinsic length scak of the materal. In the corstitutive
modeling of singe crysals usedin this work, no intrinsic length scak canbeintroduced sothat
no abolute sizeeffect canbe accountedfor. Moreover, relative sizeeffects regardng theratio be-
tweengrainsizeandthesizeof the cubeplay amajorrole in thedefinitionof aRVE. Currert work
focuseson the introduction of generlisedplasicity models[Forest,1998]in orde to introduce
anabsdute scalefor the aggiegateanddescibe grainsizeeffects.

On the othea hard, the major quartitative resut deds with the local heteogenty, which is not
taken into accaunt by the modelsinvolving average fields. Variations of £100% can be found
on quatrtities like the axial stresscomporent averagedin onegrain dueto the action of the real
neighborhaod. Thesevariationsarestill bigge if local stres#stran contaursareconsicered.Inside
eachgrain, dramaticredistributionsrelatedto the plasic flow canleadto cumbersmestressstates,
with locd axial compresion unde global tengon load. Surprisihgly, plastic deformation struc
turesdevelop at a larger scde thanthe grain, shaving that self-orgarisation pheromenarelated
to neighbortood effects play a majorrole: the areasof intens plastic slip areclealy comecteal
neither with a givencrysallographic orientation nor with a given position with regards to surface,
butit is theresut of thejoint effect of severalgrairs.

Collecting dataconcernirg thesevarious intragranudar stresgstrain staeswill allow usto revisit
damagedevelopmentin polycrystdline materids. The preentwork alread enabbes usto char-
acterse the suiface effect: by taking the caseof homogneows strain as a reference,it canbe
shown thatfor a free surface, the axid stres is lower, andthe plasic stran is larger, evenif the
total amour of plastic slip is lower. Sincethe congraints are lower at the surface, the pladic-
ity developmentis freer, and eachslip systemis moreefficient, a lower numberof slip sysems
beingactive. Theseresuls confirm othe numeical attemptsto chaacteise the softering in the
vicinity of the surface[Pilvin, 1998 Sauzay et Gilormini, 1999]. Neverthdess,the effects dueto
theneighborhaod of agrainaremoresignificant thanthe surface effect. Thepresntpapertriesto
bringanew elemenin thediscussionby pointing outthewell-knownfactthat the classicalmodeb
of aninclusionembededin a homog@eousmediun do not captue theintragrandar effect, and
undeestimatethereal heterogerity in the material

fin del'article 2 Int J Plasticity
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nbdegrains| 10 | 10 | 10 | 10 | 40 | 40 | 100 | 200 | 1000
désigration | 10a | 10b | 10c | 10d| 40a| 40b| 100 | 200| 1000
norme(%) | 87.8| 89.0| 91.1| 86.1| 90.3| 95.0| 92.7| 95.2| 100

Tableaulll .2 : Contrantesaxides norméedde polycristau de cuivre élasbplagiquespourune
déformationaxiales = 0.002 (la figurelll.14 présntelescoubesdetradion correpondant acette
mesue). Lescontaintes sontnorméesparrapport ala containteaxialeobterueavecle polycristd
a1000grains

1.6 Complémentderésultats a I'échelle macroscgique

111.6.1 Détermination du VER de polycristal isotrope en terme de nombre de
grains

Unecondition pour pouwir attribueraunmilieu hétéogénealédoire lespropriétéseffectivesd’un
milieu continu estque ce milieu respete I'’hypothésed’ergodicité expose dansles travaux de
Kroner [Kroner, 1980] Cettehypathése pour étrerespetée,imposequela moyemestotastgue
portant sur 'espacede diverses mesurs en despoints aléatdres d’'un volume représenatif soit
égalea la mesuremoyeme sur ce volumetotd. Il estaussimontré par Sab[Sab, 1992 que
les propriétésglobdes d’'un domainesufisammengranddansun milieu ergodiquealéatare sort
déerminises. Ainsi, dansun milieu congitué de polyedresde Voronoi gérérésa partir d'une
distribution poissonieme de points, il existe bien un nombresufiisant de cellules a partr duquel
la répansemoyenre du milieu estobterue. C’estce quenousavons pu vérifier autravers d’essis
detraction simple(i) surdespolycristaux dezinc enélastigté et (ii) surdespolycristaw decuivre
enélasbviscoplasticité contenantde 10 41000grains

Une telle étude de corvergence multi-échelle a été menéepar Teradaet sesco-aueursavec des
approches en homogdéisdion pour desmilieux bidimersionrels a matriceet inclusons circu-
laires [Teradaet al., 200(. La corvergence estbien atteirte avec desdomanessufiisammen
grands,pour descasde sollicitation équivalents: condtions périodques condtions endéplae-
ment,condtions mixtesdetracion simple Unecorvergenceentermedenombredegrainsaauss
été atteirte dansl’étude par élémeirts finis de la transtion du multi- au poly-cristd de Quilici,

Forestet Cailletaud [Quilici et al., 1998. Nousavons par ailleurs exposédansle chaptre 2, sec

tion 11.5.3, les résutats de T. Kanit concenantla répase macrosopique d’un milieu biphasé
représené avec des polyédres de Vororoi ; les réponsesde plusieurs réalisations corvergert
bien si on augmetrte le nombrede grairs et elles corvergent versla réporse d’'un modek auto

cohérent[Kanit, 200d.

a) Milieu élagique hétérogéne

Commeon le remarqe ensecton 11.5.7, figure 11.18a, une différence de compotementeffectif

existe entreun polycristal a 200 grains et un polycristal a 1000grains maiscette différenceestde
I'ordrede 1%. On peutdoncreterir que,pourun matérial a élastcité isotrgpe transrersedontle
rapport maximumentredeux modules d’élasticite estde I'ordre de 5, 200 grains fourniront des
caractérigiques effectivessignificatives. Dansle casprésent,cerapport de 5 estobtenu avecles
moduesd’élasticté Cy111etCi12o.

PourI'analyse de l'influence du nombrede grainssur la répmse effective d’'un polycristal en
élagoplasticité, nous nousintéressonsaux répmsesde polycristawx de cuivre dort les coubes
effectivessontrepraduites dars la figure I11.14. Nousavons repaté dansle tableaulll.2 lescon
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Stress-strain curves for Cu-polycrystals (from 10 to 1000 grains) from BZ and FE

16 T T T T T T T
FE, singleX in-the 001 direction -------
| | : EE;-singleX in the 012 direction --------
14 o N FE, 10 grains + ]
122 b [OOSR FE, 10 grains, set d o
: | | FE, 40 grains =
FE, 40 g, setb o
T A0 B S FE, 200 grains & o
o ; : aa v A FE, 1000 grains----4
=3 ; ¥ AT ; : o ieee———-==-TTTTTTBZ, 40 grains
= of B B R oot
2] ﬁamgﬂ‘m o H
< 6 .qlﬂ : i
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0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0.012 0.014 0.016
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Figurelll.14 : Courbeddetraction effectivesdemulticristaux de cuivre élastwviscofdastique avec
unnombie varialdle degrains(de 1041000

traintes axiales norméesde polycristaux pour € = 0.002, c’esta dire les réporsesau 'sottir’ du
domaineélagique. Le cuivre étudié esta élastcité cubique; le rapport maximumentre deuxmod-
ulesd’élasticité est2, soit un rapport dew fois plus petit que celui du zinc. Malgré un moindre
contrastede propriétéséladiques, le compotementdu cuivre,desqu’il devientplastique s'avere
beauoup plus sensille aunombrede grainsdu polycristal quecelu du zinc enéladicité : la dif-

férene en cortrainte axiale attant 5% entre 200 et 1000 grairs alorsquel’écart ne dépssepas
1% pour le zinc en élastcité. Nousreteronsdoncquela détermiration du nombreminimumde
grains a faire pardtre dansun polycristal pour avoir un VER n’aboutira pasaux mémegésutats
enélasicité etenélastglasticité. Enoutre, cettedeteminationrese propre atel ou tel matériau :

si 200grainssuffisert pourde 'INCO600, ce n’estpasle caspourdu cuivre ou du zinc.

b) Polycristal élastoviscoplastique (cuivre)

Lescoutbesdela figure l1l.14 présentert (i) lesréporsespar EF de plusieursagré@gtsde cuivre
contenant de 10 a 1000 grains, (i) la répase d’'un polycristal a 40 grains et d'un autre a
1000 grainsobterue par homogééisdion avec la régle de trangtion BZ et (iii) lesrépmsesde
monocrstauxdont 'axe de traction estorient resgectivemen suivantle vecteu (001), (111) et
(012), exprimé dars le rep&e matériau |l y a bien corvergerce dela répmseeffective despoly-
cristaux EF versla répmse, et du polycristal EF a 1000 grains, et du polycristal homogémisé.
Cetteréporseestcompiise entre la réporsedu monocistal le plusdur (111) etcelle du plusmou
(012). Onremarge quela répmseeffective du VER (qui estaussicelle du polycristd a 1000
grairs) ne s'obtient pasdirecementenmoyennantlesrépmsesdesmulticristaux a 10 grainsou a
40grains. Pourtant la réponsedumonocrstal(111)montre qu'il existe bienunmonocistaldontla
réporseestplusdurequecelledu polycristala 1000grains. Il n'y adoncpasasse deréalisations
demicrodructurespour vérifier 'hypothe® d’ergodicité.
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Figure lll.15 : (droite) Distribution dela contrante équivalentedevon Misessurla surfaced’un
agrégatde zinc élastque (gaucte) soumisa un chargemeninixte entraction isovolumique

[11.6.2 Comportement élastoviscoplagique moyen d’'un polycristal a élasticité
hétérogere en chargemert hydrostatique

a) Intérét dececasd'étude

Danslesapprahesmacrogsopiquesdela plasicité desmétaux le seuilde plastcité estgénéale-
mentobteru a partir du critérede von Misesassocg a I’hypothésede normdité del'écoulemen
plastique La loi d’écoulement plagique ne prendalorsen comptequela partie déviaorique du
tenseurdescontraintes. Donc si le matérial estsoumis a une pression hydrogatique, sa défor
mation resteélastgquevu quelestermeshorsdiagonaledu tensew descortraintessontnuls. De
méme le matériavestsupmséconsrver sonvolumeaucours d’'une déformationplasique. Cette
caractérigique estobsenée expéliimentalanentpour la plupart destestsen tradion et compres
sion uniaxale. Mais, commele signalentBriinig et sesco-aueurs[Brinig etal., 2000}, d’autres
expériences sur I'aluminium et sur acie's ont montré que la contrante d’écoulementétai ap-
proximativemert propationnelle a la presion hydrodatique. C’est pourquoi cerainesthéaies
empldent descritéres d’écaulementgénédalisés baségant surh (termeshydrostatiques)quesur
J, (termesdéviatoriques). D’aprésBriinig et al, la prise en comptedestermeshydrogatiquesa
un effet significatif surla prédiction del'amorcagedela localisation desdéformationset parsuite
surlesmodesde défarmation ce qui correpondauxobsevations expérimentakscitéesdansleur
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article.

En déciivantle compatementd’un polycristd tout en tenart compe deshét&ogéréitésqui le
compognt, nous powonsmettrea défaut I'hypothésede normalié de I'écoulement. Pourceciil
estpossble, parexemple,d’imposerun chagemen hydrostatique aun polycristd dort I'élasticité
esthétérgéne Leschampsde contrainte non-wiformesinduits par I'élasticité produiront alors
deschargemerstlocauxnornthydrogatiques,al’origine d’'un écodementplastiqueloca quirésut
teraenun compotementeffectif non-dastique.

b) Résultatpréliminaire : le zinc en élasicité

Afin, tout d’abord, de mettre en évidencel’hétérogéreéité de compatementen élasttité, nous

préseatonssurlafigurelll.15 leschampsde contrainteéquivalentede von Misesala surfaced’un

agréeqitde zinc en élastrité. Il s’agt d'un polycristal a 200 grains(m4) chargé entraction isovo-

lumique Lescondtionsde sollicitationssontmixtes endéplacementtelles queles déformatiors
puisent étre libres dansles plarns desfacesextérieursde la strucure : on impose uniguement
desdédacemens normaw aux facesdu cubedont'amplitude préseve le volume. On a donc

appliquéU; surlesfacesnormalesal'axe z detraction et —U,/2 surlesfacesparalklesal'axe de

traction.

Le zinc ayantuneéladicité isotropetransrersedontle rappat maximumentredew modules vaut
del'ordre deb5, il produt uneforte héténgénété en élasttité, telle que nousl’observons surla
figure 111.15 : lesvaleus de la cortrainte de von Mises sontcomprigesentre 170 et 1200MPa,

soitun écat relatif del'ordre de 120% parrappat a la valeur moyenne (440MPa). Lesgrardes
valeuss sontattantessurtoutauvoisinage proche desjoints degrainmaisil nes’agt pasd’un effet
de la discréisation spatale en élémeits multiphasés Effectivementon retrouve cescontaintes
élevées locdiséesle long desjoints de grains dars descalcuk de multicristaux de zinc ou les
joints de grains sontdécrits pardesfrontieresd’éléments[Parisa et al., 2001]. Cettetendarce au
confinemehdesfortescortraintesle long desjoints de grain obsavée avec du zinc en élasttité
s’explique par le fait que le compotementestmarqué d’'une forte anisotopie entre la diredion

del'axe d’isotropie transverseet unediredion orthogonde a cetaxe : la réporseest2.7 fois plus
raide dansle plan basalquedars la direction de l'axe ¢ ; I'équilibre descontrantes prenddonc
placemajoritarementdars unemémedirection surunecourte distance sarsinduire decontrainte
dansla direcion duale Notonsquemémesi I'on s'abstientde consdérerleszonesdelocalisation

d’'une épaiseurinférieure a dew points d’intégratbn sur la figure 111.15, il subsite deszones
fortemen hétéogéres. Rappéons enfin que cettemodéisation fait figurer un trésgrard nombie
depointsd’intégration (18 x 18 x 18 points pargrain) parrapport anosmodeéisationsprécéentes
et que c'est dars cesconditions que l'on s’approchele plus d’'une desciption numéiquemer
convergée Constdérantpar ailleurs quel’int ervalle de contraintes cowert parles couleurs de la
figureesttrésétendl -de 200a 1100ViPa pour 50 couleurs-,nous pouvonsbel etbienjustifier d’'un

caraceretreshégrogérm pourle zinc enélagicité.

c) Reésultatenchargement hydrostatique

Cettehéténgéndté decomporementélastquesetraduit, enchagementglobd hydrostaticue, par
deschagemerts locauxnon-hydrostatiquesrespnsalbes du déclerchemen de glissementsplas
tigues. Nousavons chasi d'ill ustrerce fait par une simulaton de tracion hydrogatique suivi
d’'une compressionhydrostatique. Ainsi nous powonsobtenir la déformation permamentea con
trainte nulle, induite parleschagementdocaw. Lescourbessontdonréessurla figurelll.16a,b.
Le calcd n’a paspu seprolongerjusqua la contrante nulle aussineconndtrons-notsla valeu de
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Figure 111.16 : Courbes effectivesd’un polycristal de zinc élasbplastque en chagementhydro-
staique altemé (chage, déchamge) : (gawche) contraintes (droite) sommesur les sysémesdes
glissementsumulés,pourlestrois familles

la défomationcorrespondntequepar extrapolaton. Noustrouvonsaing, a déformationnulle a
la dédhage, un décdageencontrante del'ordre de40 MPa, soit erviron un cinquiemedela con

trainteseul initiale ay/5. Cecicorrespord al'écrouissageinduit parle compatementhétéogene
élagique, écrasissajequi serat resténul si nousavions,ou sugposél’élasticité isotrope,ou utilisé
uneloi macrogopiquerespectart I'hnypothésede normalie del’écoulemet.

Sur la figure I1.16b estreprésenée la quantité de glissement cumulé pour cheague famille de
glissementbasal, prismatgue, pyramidal . Cettequartité correpond a la sommedesglisse-
mentscumuléssurtouslessystémegy s|y® |). Lafamille deglissementsla plusactive estcelledes
pyramidauxte, commecelaa été observé expérimernalemen [Parisotet al., 200]. Pource cas
de chagementhydrostatgue, les glissementgyramidaux s sontles plus actifs carils prenrent
place majoritarementau voisinage d’'un joint de grain [Barbeet al., 2001d, Parisotet al., 2001]
et c’estprédsémenten ceszonesque sontgérérésles héerogémtitésde défomationséladiques
(voir figure l11.15). Nousremaraionspar ailleurs que I'intervalle de déformation élagique est
plus de deuxfois plusgrandau coursdela déchage qu’au cours de la chage. Ceciestuneautre
manidestaton desréarangemaetsinternesau matériaurésutantdeI'écrouissagelocal : lescon
ditionsde sollicitation en chague point ont varié entrela chargeet la décharmge de telle sorteque
les déformatiors élagiquessontmoinshétrogemsaprésqu’avantla chage encompiession; les
déformatiors viscoplastiguesont permisd’équilibrer partidlementles contrantesinternesissues
du chargemenélagique.

Danscette sectbn nous avons corsidéréun casde simulation pou lequel uneapprocheclassgue
de la viscofastidté ne prévoit pasd’écrauissage. Commeavec un modéled’homogénésation
prenanten compe le compotementmoyen de chaqie grain d'un polycristal, nous avons mis a

défaut'approche macrosopigue en montrant que les cortraintes internesissuiesdu chagemert

élagique provoquaient le déckenchenentde glissenentset que cesglissementgésulaientenune
déformationpermamntenon négligeablepar rappat a la contrante seuil. 1l corviendrait main-
tenantde pratiquerle mémetesthydrostatgue avec plusieursapprahesafin de quantfier I'effet

del'élasticté hétdogére surla déviationparrappat auneloi classgueetparrapport aunmodéle
achampmoyen.
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Il .7 Complémentderésultatsal’échelleintragranulair e

1.7.1 Traverséesde microstructure

Encomplémendelafigurelll.12, lesfigureslil.17a,b montreri I'évolution dela déformaion etde
la contrainteaxidespour4 tempsdechagemente long d’uneligne depoints de Gausdraversant
I'agrégat m4 a 200 grains de parten part. Nousimposonsau cristd le casde chagementHSB
présatéensecton 111.2 : lesconditions limites sonthomognesendéformationsurle contaur de
la strucure et corresponaent a la réporse du polycristal en traction simple a 1.5%, calcuée par
homogééisaion avecla régledetrarsition de Berweiller-Zaou. La structurecompiend28x 28 x
28 élémerns (chaan ayart un volumeégala 1) alors quela figurelll.12 estissued’une strudure
a18x 18x 18 élémens. C’estpourquoi lesvariablessontmoinsdispersés d’'un point a l'autre
d’'un mémegrain Outrela réponselocale EF, nousavons repaté la réporsemoyenre de chaque
graintraverséetle réporsede cesmémesggrains d'aprés le calaul d’homaogénéisition présatéen
sectian 111.2. L'accord desréporseseffectivespar grain entrele calcd EF et 'homogénésation
est satishisantqualitativementet rese accepable quantitativement,la plus grarde différence -
de l'ordre de 20%- étantobtenue en défarmation. Il n’est paspossble de dire, sur la basede
cesfigures si le modeled’homogénéation surestime ou sous-stime les contraintes: pou la
moitié desgrainstraverss,la contraintede ’homogénéiationestla plusgrande. Dansderécens
travaux [Barbeetal., 2001c], nousavons effectué uneanalyseappiofonde surla based’'unetelle
traverséede microdructure. Il s’averequeni le volumed’un grainni sonorientation ne semblen
étredesélémentgprimordaux pourobtenir unbonaccad entrele calaul EFetI’homogénésation ;
c’estle voisinagetout entierd’un grain qui influencerale plus soncomporementmoyen, méme
pourlesplusgrosgrains.

Localemen, la cortrainte éwlue par petits sursaits, mémeau seind’un mémeélémen. Ceciest
du ala pres$on hydrostatique a I'int érieur desélémens, qui affecte les termesde la diagmale
du tenseur descontraintes. Il estpossible de s’affranchi de cet effet en soudrayart a chaqwe
composintede la diagonalele tiers de la tracedescontrainteset en ajoutant le tiers de la trace
moyenrée sur 'élément (0 = Oji — O3+ 135 p08e27). Mais dansle casd’élémerts multi-
phasé, il seraitincongruderelier le comporementenun point d'intégraton a celu del’élémert
entiercarle compatementd’un pointd’un grainvoisin risqueraitd’étre prisencompe. Uneautre
maniéresimpledes’affranchirdeceteffet estdeconsidére la contrainte équivalentedevon Mises.
Toutefois, commenous le voyons dans[Barbeet al., 2001c], cet effet de presson hydrogatique
estsignificativemert atténié avecle raffinemen du maillage ; il devient presaque négligealble par
rappat auxvariaionsd’un grain aun autre.

A proposdel'interprétdion desfigureslll.17a,b, nousvérifions quel’hétérogenéitéde défoma-
tion grandt beauoup plus au coursdu chagementque I'hétérogééité de cortrainte Ceci est
did al'adoucisementprogressifde I'écrouissge au cours du chargement pour unefaible varia-

tion relative de contrainte la variation relatve de déformaion devient de plusenplusimportante.
En pratique,alors queles contrantesdeviennen presaquie homognesa l'in térieur desgrainsavec
desvariations brutaksau voisinaged’un joint de grain, les déformationsappagissen netement
variadestantentre grains qu'al'int érieurdesgrains [Barbeetal., 2001c].

Il estdifficile de faire d'autresinterprétatons sur la basede cesfigurescar elles ne concernen
gquequelgquesgrainset ne reporent pasd’informations sur le volume du grain traversé (différent
du nombie de points apparaissnt sur la figure car I'int ersecion de la ligne de mesureavec les
grairs estindépendante de la taille desgraing. Cecia étévu dans[Barbeet al., 2001c]. Nous
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Figure lll.1 7 : Evolution de la déformation(hauj et dela containte axiale (bas)le long d'une
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retenas simplementquel’hétérogéreité esttréesmarqueea l'intérieur desgrains et quelesjoints
de grains semblem étre le lieu de fortesvariatons. Afin de voir si les joints ont uneinfluenae
qui puiss caracériserle comporementintragramnulaire, nousabordonsdansla suite une étuce
systénatiguedu compatementlocd enfonction de la distance au joint de grain, pour un grain
particulier (grain58 le plusgrog maissurtaut pour touslesgrains

[11.7.2 Comportementenfonction dela distanceau joint degrain

Le comporementlocal peut étreanalyséenfonction dela distanceaujoint de grain afin de quat
ifier et quarntifier I'effet du joint de grain On peuts’attendie a ce quelesvarialdes de cortrainte
révelent un renforcemen presdesjoints de grain du fait descondtions multiples de sollicitation
induits parles grains voisins. L’hétéragénété auxabodsd’un joint de grain devrait étred’autant
plusmarqué que,commenousl’avonsvu, I'interaction entregrainsestun caractéreprépndéant
du compatementmaoyen de chagie grain. L'analysequi suit esteffectuéesurla basedesmémes
résulatsque dansla secton préc&deng, i.e. pourl'agrégatm4 a 200 grainssollicité entradion
avecdescondiions de déformaion homogem au cortour (HSB). La structure EF correpondante
contient28® élémers, chaan ayart unvolume égalal.

a) Détermination dela distanceau joint de grain

Pour déteminer la distance au joint de chague point d'un grain, nous avons d’abard défini
I'ensemble despoints du grain qui congituert le joint de grain. Ce sontles points situés le long
du contour extérieur du grain, définisdela maniee suivane :

(i) lespoints desplans (2= znin) €t (2= Zmax),

(i) danschaqueplan (z= z) (ou z désigiela hauteir dechaqe plani depointsd’intégraion
entrezyin et Zmay) etsurchaaqieligne (y = y'j) (ou yij désignel’ordonné dechaqueligne j duplan
z), lespoints d’abcisse(x = XJ. ) et (X = Xhax)

(i) danschage plan (z= z) etsurchaqeligne (x= %) (ou X, désigiel'abscise dechaqe
ligne k du planz), les points d’ordonnée (y = yX..) et (y = i)

Ainsi retrauvons-nots cespointsdéfinisantle joint de graina la distanced = 0 surlesfigures;
cespointsappartennent augrain, nousle rappdons.

b) Etude dansun grain particulier

La figure lll.18a,b présete la distribution de la déformation axiale et de la contrainte axiale en
chacun despoints du grain le plus gros (grain58) de I'agrégatm4 en fonction de la distanceau
joint degrain

L’hétérogenéit apparaitbeauoup plus pronancéeprésdu grain qu’aumilieu maislint envalle de
déformation[resp contrante] cowert parles points a unedistancedonréedu joint ne semblese
décaekr ni versle hau ni versle basa l'approchedu joint. Nousenavons pour preuse la répase
moyenre obterue par intervallesde distancesau joint (taille 0.1 et 0.3) : pourcheague point dort

la distanceaujoint estcompiiseentre0 et 0.1 [resp 0 et0.3], on calcuke la moyenre eton pase
alin tervalle suivant, ens’éloignart du bord. On condatequecetteréporsemoyenre detousles
points situés a la mémedistarce du joint n'évolue paspour la contrainte et éwlue lég&rement
pourla déformation Cettemémeanalysedansd’autresgrains conduit a desobsewatiors variées:

la réporse parintervallesde distancespeu augnentercommediminuer a I'approched’un grain,

en déformation commeen contrainte Les seles caractérisiquescommune a tous les grains

concenent(i) la variation relative de la réporseentre le bord et le cente —elle esttoujous plus
forte en défarmation qu’en contrainte, commenousle remarquons en secton I11.7.1— et (i) la
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Figurelll.18 : Réponsdocale enchacun despointsde grain58 (le plusgrosdela microstucture
a200grains m4) enfonction dela distanceaujoint degrain ; (gaudhe)déformdion axiale, (droite)
contrainte axiale

dispersian desréporsespour une mémedistanceaujoint —elle éwlue doucemententre le bord et
le cente endéfarmationet trésrapidenentencontrainte.

c) Etude surtouslesgrains

Remarque pou cettepartiedel’analyse la défornationaxialeglobalevaut0.75%, nonpasl1.5% comme
danslessectiongprécélentescarnousne disposions pasdu résultata 1.5% pourtouteslesvariables.

Afin dedéteminers’il y aun effet dujoint de grain qui semanifesteenmoyennesurl’ensemble
desgrains nousavons procédéa un dépalillementde chaqie grain, similaire a celu préseté
précédemmentpuis nousavons moyemeé les réporsespar intervalles de distancessur tous les
grans del'agrégat. Ceciconsttue donc unecaratérisation de l'influe ncemoyeme desjoints de
grains dansun polycristal Lesrésulatssontrepotéssurlesfigureslil.19a,b,c,d,e,f.L'échellede
distanceaujoint degrain n’a pasétémodifiéed’un grainal’autre: le centred’'un grain dediamétre
maximumeégala?2 (i.e. 2 élémers) estsituéala distarced = 1 surla coutbe; le cente d’'un grain

de diaméte maximumégala s (i.e. 5 élémens) estsituéa la distanced = 2.5. Sachahquele

diamétremoyen d’un grain est4.8, nousdevons nouslimiter aux distarcesau joints de grains
d inférieuresa 2 pou toucher sufisammentde grains et menerune analse significative d’'un

compatementmoyen. Lesdistancesd supéieuresa 2 ne concernemn quelesplusgrosgrains.

Nousprésntors d'abard la contrainte équivalentede von Mises, la défarmationéquivalente cu-
mulée la sommedesglissementsumuléset la sommedesvaleus absoliesdescissicnsrésolues
(fig. I11.19a,b,c,d). Pourunedistarce d inférieurea 1.5, nousobsevons une éwlution presjue
continue desmayemes,en particulier pour la taille d’'intervalle la plus petite (0.01). Au delade
cetie distance, les moyenres par intervalle de taille 0.01 sontplus dispaséesdu fait qu’elles ne
portentquesurun nombrelimité devaleus. Du fait del'aspectcontnu del’évolution endegade
d = 1.5, nows dispasonsdanscettezore devaleus correctespouruneanalyserepréentaive dela
majorité desgrains : auain grain n’affectela réporsemoyemealui seul.
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Figure111.19 : Variablesmoyenréesdars desintervallesde distancesaujoint de grain (detaille
0.01,0.06, 0.1, 0.3) enfonction dela distanceaujoint degrain; cesvariabkessontenoutremoyen
néessurl’ensembledesgrains; (a) contrante équvalent devon Mises, (b) défamationplastique
équialente cumulée, (c) sommedesglissementscumulés, (d) sommedescissionsrésolies, (e)
nombrede systanesdort le glissemenexcede 0.1% du glissemenmaximum,(f) nombie de sys-
temesdontla cisson résole excéde92%dela cissin résobie maximum
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Analyseprésdu joint moyen

Dansla zonecompriseentre(d = 0) et (d = 1.5), nousobseronsunevarigion tréspresdu joint

pour la contrainteéquialente Ja sommedesglissement®tla sommedescissons(fig. 111.19a,b,c).

Cestrois variales sonttoutesdistinctemen plus élevées le long du joint de grain, comparaive-

mentauxvaleusad = 0.5. Ladifférencepeutparatre faible maiselle estsignificative darsle sens
ou elle estissued’'une maoyeme sur200grains. A I'inversede cestrois varigbles,la déformation
éguvalent appaait Iégaementplus faible présdu joint (fig. 111.19d). Nousobservons dorc le

mémeeffet quecelu del'étudedel’effet desurface (sectonlll.4.2, fig. IIl.11 : le comporement
auvoisinaged’un joint sulit unlége gradient de signe oppaséa celui auvoisinaged’une surface
libre. Autrementdit, joint de grain ou condtions homognesendéformation I'effet estle méme,
avec un étatde contraintes plus élevées, une quartité de glissementet de cisgons résolies plus
élevés,etmoinsde déformation.

Encomplémat decesvarialdes,entred = 0 etd = 0.5, le nombe de sysémesdontle glissement
a démssél% du glissamentmaximumsubi une décoissarte alors quele nombrede systémes
dort la cissian résdue adépasé92%dela cisgon résdue maximumtenda croitre (fig. 111.19e,f).

Il peuty avoir deuxraisms pour que cesnombiessoient plus élevés: ou le nombee de systémes
actifs estplus élevé (le nombie de systamespour lesquds la cission résolte critiqueestdépasée
estplus élevé), ou les valeus desglissementgresp. cissons résdues] activés sontplus proches
dela valeur maximum(casd’une distribution plushomogée desvaleus maximaks). Cettedeux
iemeraisa sembleétreappropriée pourexpliquerla déaoissanceal'abord du joint : seréferant
auxcourbesdefig. lll.11e,f del'effet desurfacelibre, nouscongatonsquele maximumdeglisse-
mentestattant dansle casd’une surfacelibre et quele nombrede syseémesayart dépasséune
valeur absdue de glissemenestmoindre présd’une surfacelibre ; le joint degrain ayart un effet
inverse,il favorisel'activation de plusde systéms qu’au coeurdu grain maislimite le glissement
du systanele pluspropice auglissementle rendantplusprochedesautressysténesactivés Con-
cerrantles cissimsrésoliesnous ne pouvonsdire quel estl'effet prédominant faute d’avoir des
informatiors surles maximumsdescissions atteirteset surle nombrede cissons ayart dépasé
un seul ablu. C’estun travail encours, préseré lors de la souenane, qui faira I'objet d’une
communcation.

Analyseau coeurdesgrosgrains

C’estaumilieu desgrosgrains quele matérauestle moinscortraint. C'esteffectivementla que
la contrainte équivalenteestla moins élevéealors quela défomation plasique cumuléey estla
plus élevée(fig. 111.19a,b). C’'estaussiaucaeurde cesgrosgrains quela sommedesglissenents
et la sommedescissionsrésduesy sontle moins élevés (fig. 111.19¢,d). Cetteconfiguation de
déformationcorreponda I'activationde 2 ou 3 sysémesdort les glissamentsne sontbloquésni
par d’autres glissementsni par un joint de grain, ni par descondtions de défarmationau cor+
tour. Surlesfigureslil.19e,f on constatequele nombrede glissamentsactifs estplus homogene
au certre desgrosgrains qu’ailleurs, avec 3 sysemesactifs, glissementmaximumcompris. On
retrouve cetie homogenéie sur la figure 111.20 présemant la distribution du nombie de systemes
dort le glissementaatteirt 10%du glissementmaximum.Cettedistribution esthomogéepourla
plupartdesgrains avec 2 systéms prépadérants. En plusdespointsdejoint triple, les points du
contour peuwentétrele siéged’activationdu plus grard nombie de sygémes(jusqu’a 7 systemes
dort le glissementvautaumoins10%du glisssmentmaximum).Cetteandyse estcoh&enteavec
'analysede I'effet de surface: les zones ou la déformation plagique équivalente(cumukée ou
non) estla moinsélevée alorsquela contrainteéquivalentey estplus élevéequela moyeme cor-
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mentmaximumsur destranchesd’élémentsa lI'intérieur du polycristalm4a200grans
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Figure 111.21 : EcartMoyen Relatif en moyenre dansdesintervalles de distancesau joint de

gran (detaille 0.01, 0.06,0.1,0.3) enfonction dela distanceaujoint degrain; cesvariabkessort

aussi moyenréessurl’ensembledesgrains ; (gaude)écartmoyenpourla sommedesglissements,
(droite) écartmoyen pou la sommedescissonsrésdues

respndent a deszonescontaintes par un joint de grain ou descondtions limites au contaur. Le
nomkre de systémesactifs aing que la sommedesglisssmentsy sontsupéieurs a la moyenne
maislesvaleuis maximalesdesglissementsy sort inférieures.

Analysededispesion

Commenousle remargionsavec les figureslll.18a,b, la dispeasion du compotementestplus

prononcé présd’un joint degrainqu’en soncentie etcecin’es pasexclusvementd( aufait qu'il

y a moinsde points au cente qu’au bord car la dispersian n’est pasla mémeavec la déforma

tion qu’avec la contrainte. Nous avons dornc calaulé I'écart moyen relaif pou chaque distance
moyenneaujoint (i.e. pourdesintervalles de distarcesde 0.01,0.06,0.1,0.3). CetEcartMoyen

Relatf estdéfini par la relation EM.R =1/ < x> SN, |x— < x> |/N o0 N estle nombre

de pointsdanslintervalle consdéré,< x > la valeurmoyenre sur tousles points de l'int envalle

(< x>= YN ,%) etx la valeu au pointi. Cetécarta été mesurépour la sommedescissions

résdueset pour la sommedesglissanents.Le résutat obtenu estprévidble ; I'écart diminue con

stammenhdepus le joint de grain jusquau certre, avec a peupresla mémeperte relative quele

nomlre de points enfonction dela distanceaujoint degran (figurelll.22). Maisla valeu de cet
écat est4 fois plus élevéepour la quantité de glissementque pour la quantité de cission résolie.

Celas’expligue parla formed’une courke detracion enéladoplagicité : unefois quele domaine
plastiqueestattent, unegrardevariation dedéformaion produt unepetite variation decontrante,

alinversede ce qui seprodit enélagicité. Restea détermirer commentéwlue cetécartmoyen

au cours du chagement,s’il augmete continuemern desqu’une hétéogéreité de comporement
apparaitou s’il atteirt unevaleurprochede sonmaximumaudéhut del’écrouissage.
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Figurelll.22 : Nombremoyende pointsdars chaqueintervalle dedistanceaujoint degrain, pour
desintervallesdetaille 0.01,0.06, 0.1,0.3,enfonction dela distanceaujoint degrain

1l .8 Résumédesrésultats

Dansce chaptre nousavons présaté tout d’abord les résulats d’analyse d'un polycristal parti-
culier a 200 grains. Nousavons vu au chaptre précéentque pour ce nomkre de grains et pou
I'INCO600, la cortrainteaxide varie de moinsde 5% entre différentesréalisatiors de microstuc-
turesa 200 grains avec desorienationsalédoires Nous avons donc adopé un tel polycristd
pour I'analysede 'effet descondtions limites et obtenuunedifférenceeffective de 7% entrele
casde sollicitation a défomationhomayéneau contaur et le casa faceslatéraleslibres. Au sers
de I'insensibilité a la microgructure, ce polycristd powait donc paraire satishisantpour une
reprégntaton d’un volume élémeraire de polycristal, maisil s'avéreétremoinsreprésenatif au
sengdel'insensibilité aux conditions limites.

De l'analyse deI'effet descondtions limites, nousretenas qu’une surface libre favorisela dis-
persian desdéfarmatiors moyemespar grain et desdéformationslocales. Avec descondtions
homogéesendéformation cesort lescontrantesdort la dispersionestfavorisée etla contrainte
effective estplus élevé qu’'avec dessurfaceslibres. Nousretrouvons le casexpérimental d’'une
surfacelibre 'adowcie’. L'étudedu compatementintragranulaire moyennousa fournit desrésut
tatscohéentsavecceuxdel’effet descondtionslimites: dansun étattrescontraint-auborddela
strucure soumi® a desdéformationsou au voisinageproche d’un joint de grain-, les containtes
sontplus élevées, il y a plus de glissementsactivés mais cesglissamentsattegnentdesvaleurs
moindres quedansun casde sollicitation relaché.

A titre d’applicaion de la méthodalogie généale, nous donrons en outre 'exemple d’'un agré
gat de zinc éladoviscoplagique sollicité hydrogatiquement. Aprés déchamge, nous obterons
une déformaion pemanente(extrapolég non nédigealde qui révélela non validité des mod-
elesphénoménobgiquesne prenant encomptequelescompaantesorsdiagmaledutensegsr des
contraintes
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Ce chaptre présnteles base pour destravaux en coursou en persgective : tout d'abard nous
revenonssurlesméthalesderésoludion numériqueimplémenéesdande code decalculZéBuLoN
et sur leurs éwlutions récentes. Des capacitésoffertes pour tous les calauls présemeés dansce
doaumentaux capaités permise désa préset, la différenceestsignificative : il estmainterant
possiblede modélserdesstructuresdeuxatrois fois plus grossegpourdesres®urces numeériqies
éguvalenes. Ensuitenousdresonsune revue bibliographique de I'étude de I'effet de taille de
gran, quenousavons vainementtentéderendie exhaustive. A partir de cetterevue,nouspouvons
pleinementprende congiencede la compkxité de I'effet et de I'intérét qui subsste, malgréde
nomlreusestudes,a abadercesuje parmodélsation.

IV.1 Evolutions récentesdescapacitésde résolution numérique

Les applications du codede calcd ZéBuLoN sur desmachine paraléles ne se limitent pasa
cellesprésetéesdanslarticle [Barbeet al., 2001a]. Toute strudure contenan un grandnombre
de degrésde liberté peutétretraitée par une démmpositon en sousdomaires. Si la matricedu
sygemeestcorvenabementprécanditionnée Jespropriétésdecorvergencede FETI sontrelative-
mentinsersiblesala taille du problémeinterfaceetaunombie de sousdomaine [Fahratet Roux,
1994]. C’estpourquoi, pourw quel'on dispcse de sufisammentde processeus, on poura tou-
jours espéertraiter un grosprobémedestrucure,presqie sansaffecter le tempsdecalaul. Seules
lesressarcesen mémoireaugnententavec la taille du probléme. Ceciestveérifié pou la plupart
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desproblemesen chagementélasique. Mais ce n’est pasle caspour le traitementde problemes
non-inéairesfortemen hétér@énes le probléemeposésurunemémestrucuredécanposéen28
sousdomainearégulersou en56 sousdomairesréguierscorvergedansle premig casetdiverge
dansle seond.

PourFeyel et Quilici [Feyel, 1998, Quilici et Cailletaud, 1997, Quilici et Cailletaud, 1999 (prin-
cipaw déweloppeusdu calaul pardléle dansle codeZéBuLoN),l'objectif estde pouvoir recaurir
autraitementpardléle de n’importe quellestructure sansquececinécessiteplus de prétraitemen
qgu'un calaul séqentiel Doncle code doit étretransportdle, i.e. compilable et implémenable
surtoutes lesarchtecturesde calaul existartes,quece soit unemachinea mémoirepariagée(tous
lesprocessets dela machire paraléle acceeéntala mémemeémoire),ou uneunemachinea mé-
moire distribuée(chagueprocesseurdisposede sapropre mémoire,commeun cluster de PCs,un
IBM-SP2),0u encae unemémoiredistribuéepartageabe (SGI-Origin2@M0). Cettecordition de
transprtaklité estmaintenantrempliedepuis deuxans. |l estde plus possilte et parfois intéres-
santdetraiter un probdeémeen plusieurs sous-@maines surle mémeprocesseurséqgentiel

Une autrecondtion a remplir pour respectercet objedif estde s’asarer quele probléme puisse

biencornverger guand il estdécompgéensousdomaines. Commenousl’avons congatéaucours

destestsde corvergencepour diversesdécompaitions, cettecondtion n'estpasfacile arespeter
pour desprobémeshétéogeresnondinéaires. Effectivementla résoldion al'interfacedessous

domaine sefait par une méthodeitérative, la solution estdoncappoché. Cetteapprocimation

peutconduireaun déalageirréversible entre la solution exade etla soluion approchée décdage
qui serépercuted’un incrémentde chargemena I'autre si bien quela prédsion de corvergence
de la méthock itérative peutne plus étre atteirte lors d’'un chagementen plusieursincréments.
Pourtraiter de tellesdifficultés on peutétreamenéa diminue le nombrede sous-@maines, tout

enattribuantla chargede travail maximak a chaque processeu: c’'es alors la mémoiredespro-

cessarsqui déteminela taille dessous-@maines et doncleur nombre.Cesproblémesdevraient

étreprogressivemeri résols parl’amélioration desprécoritionneus.

Cetterestiiction liée a un décopagemaximumadmissble estaujoud’hui en passed’étre rem-
placé par d’autresrestridions liéesau postiraitementdesproblemes. L utilisation de méthods
itératves ou direds ass@iée a un stokage creux desmatrices pour la résdution dessysténes
linéaires sur chaque sousdomaire permeteffectivementpour I'heure de diviser par trois la mé-
moire requise (le stokageestdit creuxdansle sensou seulsles termesnon nuls sontstokés:

pour un cube 3D d’'élémentsa 8 noeudson peutcompterl termenon nul sur 1000 pour 5000

degrésdeliberté, le stockagecrew nerequert alors que5% de la mémoireoccupeeparun stock

ageligne de ciel [Baranger, 1995]). Etil estconavable de divisercetie mémoirepar dix avec
I'algorithme multifrontal de factaisation desmatrices creuges (DSCRACK) issu destravaux de
Gupta,Karypis et Kumar[Guptaet al., 1997. Ainsi un probémeque noustraitions en 1999et
déhut 2000 sur28 processeus disposat de256 Mo chacun peu actiellemert étretraitésurun seul
processeura 1 Go. Commelesmachirespardléles éwluentelles aussiversuneaugmetation des
ressarcesmémoire(surtoutlesclustesdePCs),il estmaintenantpratiquemenpossibledetraiter

desproblemesdort la taille dessousdomairescorrespord ala taille dela structureglobale, avec
lesméthoaksderésdution précélentes. Lespossibilitésdetraitemen sort doncconsdéralbement
accriestantetsi bienquela taille maximumdesstructurestraitablesn’est pluslimitée parle calcu

maisparla mémoirerequise pourle dépouillement.

Les perspectives du calaul parallele avec décoypagede la strucure en sous-domanes resten
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dorc trésouvertes. Parmi d’autrespersgectives notonsle déweloppenentde la méthale FE par
Feyel [Feyel, 1998 Feyel et Chabodie, 2000, dansla poursuitede sesrechechesd apgicationde
calauls atresgrard nombe de degré deliberté. Cetteméthod permetde modélserle compate-
mentde structuresquas-périodiques par descalcuk a dew écheles de modélsation : I'échelle
globale décomposéeen sousdomaires et I'échelle dessousdomaires, eux-mémesdémmposés
en cellules périodques décrites par desélémens finis. La répmsede la strucure globale est
dornc déteaminéepar 'assanblagedesréporsesdesélémerts finis dars chaque cellule suivi de
'assemblag par homogenéistion périodique descellules danschagie sousdomaire , suivi de
I'assemblag dessows-domanes(par la méthale itératiive FETI). Pource type de calaul a deux
éclelles,le calcu estparllélisé tant entredifférents proceseursd’une machire paraléle qu’au
seind’'un mémeprocessen On peutauss attribuer a chaque point de Gaussd'une structure EF
la réporsed’un VER déteminéepar homogenéistion périadique C’estce qui estfait dansles
travaux présatéspar Bourgeoiset al [Bourgeoisetal., 1999. Cetteméthodetrésgoummandeen
resources numeérigugescommecelle de Feyel, estpermise gracea la contibution du calaul par
alléle. Unetelle appiocheseraitimaginable dars le casde matériaix aléaoires en utilisantnos
calauls de VER enchaqie point de Gaussdansdeszonescritiquesde la structure.

IV.2 Etude del’effet detaille de grain

Une premige étudede I'effet de la taille de grains sur despolycristawk a été menéesur de pe-
tits polycristaux, en calaul séquentiel La cinématiquedu milieu et le modélede comporement
correspomlenta un milieu de Cosseat, faisantintervenir une longueur carac¢érisique de la mi-
crostrucure. Il s’agt doncd’'un modék oul la dépandarce a la taille de grainn’est pasintroduite
explicitemen dansleslois de compotementmaisrésulie, auniveau macrosopique, du caradéere
nonloca dumodéle.Cettepremiée étude assooteala présemation du modeéleutilisé, faitl'objet
del'article publié enseptenbre2000dans(Int J SolidsStructures vol. 37-47, pp 7105-7126) re-
porté enannee [Forestetal., 2004.

Cetteétuce del'effet detaille degrain, qui s’esttradlite parunerelaion en1/d/? dela cortrainte
sell, doit étreétendie ad’autresmatériax et a despolycristauxcontenantplusdegrairs, afin de
s’assurerdela reproductibilité de cetterelation. Nousdevonsparailleursrecudllir desréférences
bibliographiquesconcernan cesétudes afin de connatre les effets obsewés expérimentalemen
La suite de ce paragraple estconsacréea unerevue destravaux repatant desmesuresexpeéri-
mentdesdel'effet dela taille degrainsurla contraintesedl (oula containted’écaulemeny, eta
gudquesrésutatsde modélisationde ceteffet.

IV.2.1 Relation de Petch,empilementet énergie de faute d’empilement

LarelationdePetchproposederelierla contrainteseuilala tailledegrainparg = oo+ k/d%2 ou

d estla taille degrain, gg la contraintedefriction, k le facieurde Hall-Petch[Petch,1953. Cette
équation estbasé sur la théorie d’emplementde dislocatiors du mémesigne géreréepar une
soucedeFrankRead: plusungran estgrard, pluslesmouvementsdedislocatinsserat libérés
de l'in fluencedesjoints de grain et plus les possbilités d’empilementseron nombraises(plus
grandediversité destailles et despostions desempilaments),d’ot une contrainte d’écrouissage
moins élévée. Cettethéaie estissuedestravaux de Eshelby Frank et Nabaro qui ont calaulé
la contraintede cisailementrésutant de I'empilementd’un mémetype de dislocatiors contre un
obgacle. Petcha utili sé cettethéorie pour expliquerquela conentraion de corntrainte s’opéant
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dansles plansdense de dislocations prodLit unerésigancea la propagationdesbandsdeglisse
mentpropationnelle a 1/d1/2. Pourcela,il a posécommehypahéserestridive quela longueur
d’'un empilememndedislocaticnsdu mémesigneestégaleaurayon du grain. Surcette mémebase,
lestravaux de Armstronget al [Armstrong et al., 1962] ont éterdu la relaion de Petchau casde
la corntrainte d’écoulemen. Mais I'explicationde la relation a partir de la théorie d’empilement
n'a pasfait 'unanimité car cesempilemeits n'étaient pasobservésdiredement(depus desem-
pilemerts ont étéobservés parexempledansun bicristald’aluminium[Sunetal., 200Q). Li [Li,
1963 proposedoncunethéorie altemative pour les casou les empilementsne sontpasobseves,
ou les dislocations sontisswes desjoints de grain et retrowe la relation de Petch. Dansle mod-
ele de Ashby basésur 'accommodatbn desincompadibili tés de déformaion par la gérératian
de dislocations géomdriqguementnécesaires, la relaton reliant la contrainte d'écrouissagea la
taille de grain estaussi de type Petch. Lesréceries obsevations de Sunet al surdesbicristau
d’aluminium 99,9999%  concernant la formation et 'empilementde dislocations ne leur ont pas
permisde détermirer silesjoints de grainsagiss@t commedessouresdedislocations ou comme
inhibiteurs (abrbeus). Cecidépand effectivementdescarat¢éresdu joint de grain. Néanmoirs
ils ont pu ob<erver le déweloppemat de dislocations géomériquementnécesairesprésdesjoints
de grains, pour accanmoderl’anisotropie de déformationélastgue lors despremieres manifes
tations microsmpiqgues de plasicité (microyielding). Cescondatations appuent le modélede
Ashby,

Armstronga effectué unerevue deseffets detaille de grain surles propriétésmeécarnques[Arm-

strorg, 1970] Selonlui, la propationnalité dela contraintea 1/dl/2 s’obsene pourla corntrainte

seuilmaisauss$ pou la contrante derupture ductile, la contrante derupture fragile, la cortrainte
d’écaulement la dureté,la limite defatigue etla contrainteseul enfatigue. Lesrésutats expéri

mentauxen fatigue cyclique sort assezxontroversés Thompsonret Backofen nerepatentaucun

effet detaille surla durée de vie enfatigue (a amplitude de contrainte constainte)du cuivre et de
I'aluminium [Thompsonet Backofen, 1971] Plusrécemmentdars la revue effectuée par Petit
et Mendez[Petit et Mendez 1994, les auteurs reportent desrésutats trés sengbles a la taille
moyenre desgrains pour du cuivre, tant enfatiguea grard nomtre de cyclesqu’a faible nombee
de cycles. L'effet observé surla contrainte seul en cyclique correspor a la relation de Petch.
D’apresles mesueseffectuéespar Gotteet al, la réduwction nette de duréedevie d’un polycristd

de cuivre liée a 'augmentaton de la taille moyeme desgrains s’explique essatiellementparla
cinétique de propajation de fissure[Gotte et al., 1999 : au coursd’'un chagemen en fatigue,
I'init iation de 'endommagemenn’occupequ’une petite partiedu nombre totd de cycles; donc,
(certes) plusun grain estgrospluslesfissuresqui s’y forment sontgrandes maisla causeprinci-

paledela rédudion deduréedevie estliée a unepropagatian plusrapide danslesgrosgrains.

Concermantle laiton-a, a I'in versede leursrésutats sur le cuivre et I'aluminium, Thompsa et
Baclkofen obsewventbienun effet. La différencevient du fait quedansle laiton-a, il y atréspeu
deglissamenttrans\erseet pasde formation de sousstruduresde gran commedansle cuivre et
I'aluminium. Le modélede Johrstonet Feltne neva pasdansle sensde cetteconsatatian [John
stonet Feltne, 1970]: le renfarcementde la cortrainte d aux joints de grains estdéteminé en
fonction desmodesdeglissementetdela densté dedislocations. Lesmatérauxlesplussensbles
sontdonc ceuxdontl’anisotrgpie de compotementplagique estla plus prononcéeet, par opposi-
tion, lesmoinssensblessontceuxqui ontle plusdecaracéreisotrope(métauxcfc ahatte énergie
defaue d’empilement,métauxcc). Lestravaux [Thompsonet Backofen, 1971 Thompsoretal.,
1973 Thompsoret Basles, 1973 surl’aluminum,le cuivre et le laiton qui présetentrespetive-
mentuneénergiedefaute d’emplementdécrassane ontbienrévédé uneinfluencecroissantedela
taille de grain Meakin et Petch[Meakin et Petch,1974 confirmen I'importancede I'énergie de
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faute d’empilementdars leurs mesuresxpélimentales surdu laiton a haue teneu enzinc (basse
énggie) etdulaiton afaibleteneu enzinc (plus haue énergie) Dansle premie, dufait delafaible
éneagie de fauted’empilement,les dislocations sontconfinéescortre lesjoints de grain dansdes
plans paralkles,conformémentaumodéled’empilementdesdislocations. Dansle secom, la for-
mation decellulesintragrarulaires empécle le déweloppenentdetelsempilanentsetleseffetsde
taille degrain deviennentnégigealdesaucoursdela défomation.ll y adonchienunecorrdation
ente I'énemie de fauted’empilementet la sensililité du compatementd’un matérau a la taille
degrain Ceciaauss étémontréparla corsidérdaion desmécamsmesde défarmational’échelle
atomique dars desnarp-crigaux [van Swygenloven et al., 1999] : les auteursont observé que
desdéformatiors intragrandairesprementplace dansles grosgrainsalorsquela déformdion est
acoommodéadars lesjoints de grains pour desgrains plus petits ; la transtion du modede défor
mation intergrandaire aintragranuldre intervient a unetaille degraindéteminéeparl’énergie de
faute d’empilement.

IV.2.2 Alter nativesa la proportionnalité en1/d/2

Parmi les premiersmodeélesne repraduisant pasune proportionnalité exclusivementen l/dl/z,
celu de Kocksmontre a partir dela modélsationd’un grain encompodte biphasédur/mou, que
la contrainte devrait étre propationnelle & 1/d a toutes les déformdions pour les polycristaux
a petitsgrains (d < 10um). 1l remargie que les modéles repraduisant une proportionnalité en
1/d%/2 sort basé surI’hyp othésequela longueurmoyemedeglissemenestégaleau diamétredu
grain. Mais cettecette distancemayenre n’excédejamais10a 100umet, pourdetelsdiamétre, la
coubey= 1/d1/2 tendaseconfondreavecy = cte = distancedeglissementnaxi Larelaion de
Petchneseraitdoncévertuellementvalablequepour desdiaméresintermédiaires, pastrop petits
caralorso estpropationnel a1/d, pastrop grands caralorsles effets dusa la distancemoyenne
de glissementseraiet prédominaris [Kocks 197(. Thompsm, Basleset FlanagarfThompson
et al., 1973 Thompsonet Basles, 1973] ont fait intervenir diredementcette distancemoyenne
de glissemendars unerelaion entrela contrainte moyenre d’écrouissage Ja taille degrainetla
distancedeglissement: 6 = g+ (1—AS/d)(K1/AS) +AS/d(K2/d"?) darslaquelle d le diamétre
moyen, AS la distance moyenre de glissament, Ky, K, consants. Le termeenK; correspom a la
contribution desdislocations staistiguementstockées,celui en K a la contribution desdisloca-
tions géométiquementnécessaires. Cetterelation permetde repraduire I'effet flagrantde taille
observésurdu laiton 70-30, etlestrésléges effets obsewéssurdu cuivre etde 'aluminium. Ces
effets paraissem effectivementbien corréés avec I'évolution de la distancemoyenre de glisse-
mentau cours de la déformation mesuréegpour cesmeétaux. L'aluminium et le cuivre ayart des
énagiesde fauted’empilementplus élevéesquele laiton, desmursde dislocatins seformentau
cous de la déformation et tendent a faire rapidementbaisserla distarce moyenre de glissement
(tart parla formation de nouveauxblocscellulairesque parla rédwction coninue dela taille des
cellules)jusqua savaleurminimum (de 2 a 4um). La distancemoyeme de glissementn’es plus
dépendane dela taille de grain a 10% de déformationalorsque pour le laiton, elle rese dépen-
darte au delade 30%. Thompsonet sesco-auteus déduisen de leur modék un comporement
moyen de type Petchpourle laiton (d < 300um, € < 0.05), pourle cuivre (d < 10Qum, € < 0.01),
et pour I'aluminium (d < 10ume < 0.002), ou € estl'of fsetde déformation pour la mesurede
contrainte. Pourdesdéfarmationsplus grardes,ou pour desdiametesplus petits, les prédictions
de relation avec 1/d1/2 sort non-linéaires. Thompsonrevient sur cesobseavations expélimen-
tales dars [Thompsa, 1974 pour évaluer la validité du modelede Ashby (condiisanta une
proportionnalité en 1/d1/2) et condut qu’il ne corvient paspou reprodiire les mesure expéri-
mentdes sur le cuivre et le laiton, pariculierementpoure > 0.01. On retrouve cettecondusion
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danslestravaux de Tabataet sesco-aueurssurles monogistau d’aluminium sollicités sela la
direction (111) [Tabataet al., 1982]. lls déduisentde leursobservations quele parcoursmaoyen
d’unedislocationmobile estdétermiré parla taille desblocs cellulaires asavoir quela cortrainte
d’écaulementestpropationnelle 21/d ou d estla taille descellules, et cettecontrainte estpro-
portionnelle a la densté de dislocations dansles frontieresde cellules (forestdislocation dersity
in a cell wall).

D’autrestravaux préwient unedépaden@ en1/d ou simplemendifférentede 1/d/?2 :

- Hirth annance,surla basede référencesde mesuresxpérimentaks,unevariaton dela relation
entrel/d et1/d"3 [Hirth, 1972]

- dansl’équation phéroménolaiquedel'écrouissagedespolycristak de Yagushiet Margalin, la
contrainteestpropationnelleal/d [Yaguch et Margolin, 1981],

- Dollar et Gorczyca montrent quetantun exposat —1/2 que —1 peuwent permette de décrire
I'effet detaille degrainpou dufer [Dollar et Gorczy@, 1982],

- Meyers et Ashworth obtiennen alternativemert une dépenderce en 1/d et en 1/d/? enfonc-
tion dela relation chasie entrel’épaisseu dela bande d’écrouissageintergranulaire etla taille du
grain[Meyerset Ashworth, 1983,

- Meckingfait partde sonhéstation quantau choix entre1/d et 1/d"/? [Mecking, 1981}

- Jiang,Lian et Bauddet ont propcsé un modélebasésur la théoiie d’empilementdesdisloca-
tionsetsurle déweloppemen dedislocatiors géomédriquementnéessaies[Jiang etal., 1995] lls
préwient quela contrainte d’écoulemen seraproportionnelle & 1/d quandla densté de disloca-
tionsstaistiguementstockéesprédominei.e. pourdesgros grains et proportionnellea 1/0?/2 pou
les peits grainsou la densté de dislocatiors géométiquemern nécesairesprédamine.

- uneétude récerte d’Acharya et Beaudin surla bas du modélea gradent de déformationde
Acharyaet Bassan{Acharya et Bassai 2000] appliquépar élémentdinis a un polycristala 213
grains de nickel oriertés aléabirementa révélé unerelation en 1/d pour la contrainte macro-
scopgued’écrauissaye,avecd < 100um[Acharya et Beaudon, 2000]

Il 'y a donc paspour l'instant de certitude quart a la validité de telle ou telle relaion de la
contrainte d’écrouissagea la taille de grain. Tout du moins cette revue nous corvainc que le
comporementeffectif estintimementié audéweloppanentde struduresde dislocations dansles
grairs: c'ed effecivementia formation etle déweloppemende cesstruduresintragrarulaires qui
condtionnent la longueurde parcous d’une dislocation et la longueur desempilemers. Nous
ne powons donc pasnous en tenir a cette revue, il faut compkterI'étude par desrésutats de
mesurexpérimentalesie caradéristiquesde cesstruduresdedislocatiors: éwolution delataille
descellules de dislocatiors au coursd’une déformation éwlution desdenstés de dislocations
danslesmurs,al’int érieurdescellules,éwlution dela dersité de forétsdedislocatiors, éwolution
de la désaientdion dansun joint de grain ou un mur de dislocatiors ... Ainsi nous pourrons
tenterdecorrélercesmesuresnicrogructuralesaveclesmesuesmacrogopiques,autraversd’une
littérature variéeet passeulemenen se référant aux travaux qui adogent I'hypothesequi nous
arrange. Il serat parailleursutile pournotre comprékensian detenter d’unifier le vocabulaire sur
lesstructures dedislocatians, le consensis n’existantpasenare chez lesdifférentsauteurs.

IV.2.3 Récapitulatif de résultats

LetableaulV.1 permetdesefaire uneidéesurla validité expéimentaledela relation de Petch.On
donre pou chacun destravaux (i) le matériau, (i) I'état de déformationpour lequella contrainte
estmesurée(iii) la valeur den I'exposantded dansl’équation 0 = @+ k/d", (iv) le nombrede
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diametresdifférents(qui peut étreinférieur au nombred’éprouvettestestéas), (v) l'intervalle de
diametresinvegigués

Dansla colonne’état, 'l.y.p! désigqiela déformationpour la plus petite containte seuil (lower
yield point) ; 'u.y.p.! déspgnela défoomationpour la contrainteseuilsupéieure i.e. celle mesurée
aprésune déformdion certaine dansle domaire plastque (par exemple la containte en fin de
plateau).La donné 0.002— 0.2 signifie quedesmesurs ont étéfaitesentre € = 0.002ete = 0.2.
Le casN(o = cte) surla ligne relative & [Thompon et Backofen, 1971] désigie le nombe de
cycle a rupture pour une sollicitation a containte condante. La valeur n = 0 signifie gu’aucun
effet detaille de grainn’a été obsené. Le nombie de diamétre distincts invegiguéspeutvarier
enfonction del'appréciation de chaain surlescoutbes,c’estpourquoiil estparfois donnésousla
forme 5— 10 ce qui signifie quel’'on adel'ordre de 5 a 10 diamétessufisammen distincts les
desautrespour quel’effet soit sigrificatif.

Un descasles plus explicitesde la non-validitéde la relaton de Petcha été obteru par Mueller
etHaesser [Mueller et Haessnerl 981 avecdespolycristaux de zinc trestexturés etunegamme
éterdue de tailles de grain (de 0.5 a 500um). A € = 0.01 la relation de Petchse vérifie dansla
direction delaminage maispasdu tout dars la diredion trans\erseou n vaut0.02etk 1000aulieu
de 10. Cettedifférences’atténuepour € = 0.3.
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référerce matériau état n nbded intenalle
ded
[Petch,1953] acierdowx Ly.p. 1/2 10 2—10mm~1/2
Fe—a Ly.p. 1/2 10 2— 10mn1/2
[Hull, 19617 FeSi3% Ly.p. 1/2 4 1— 7mm1/2
[Tjerkstra, 1961 Fe-a Ly.p. 1/2 3 20,130,40Qum
[Russeletal., 1967 acierC 0.09% Ly.p. 1/2 4 10—30in 172
[Williams, 1961 Cu 0.3) 0 4 50, 80,100, 200um
[Brown et Lukers, 1961 acierArmco u.y.p. 1/2 4 44,74,111 140um
[Armstrorg etal., 1962] Fe—a y.p.— 0.2 1/2 5-10 2—8mm1/2
Cu Ly.p. 1/2 3 2— 7mnT /2
laiton7Q/30 y.p.—0.2 1/2 7 3—15mm1/2
Al-3.5%Mg Ly.p. 1/2 5 4.5—8mm /2
Al 0.05 1/2 5 3—7mn1/?
aciersuédois y.p. 1/2 5 0.5— 7mm /2
Zn y.p.—0.15 | 1/2 9-12 2.5—6mm%/2
[Joneset Conrad 1969] Ti—a A70 Ly.p. 1/2 5 0.8—18um
Ti—a iodide 0.002 1/2 4 1.1— 28um
[Thompsonet Baclofen, 1971] laiton—at N(o = cte) 1/2 3 3—10mm~1/2
Cu N(o = cte) 0 2 2 — 8mnt1/2
Al N(o = cte) 0 2 2 —8mnr /2
[Thompsonet Basles, 1973 Cu 0.002 1/2 5 2—18mm~1/2
[Meakin et Petch, 1974 laiton 30at%zZn uy.p.—02 | 1/2 8 4 —15mm~1/2
[Thompson, 1975 Ni u.y.p. 1/2 5 0—0.3um=1/2
[Hansen]1977 Al 99.99 0.02-02 | 1/2 | 1214 35— 130Qum
Al 99.5 0.02—-0.2 0 4 15— 24Qum
[Ledeichetal., 1979 Ti 0.002—-0.2 1/2 6 6 — 100um
[Mueller etHaessnerl98] ZnDL 0.01 0.61 20 0.5—500um
ZnDL 0.3 0.44 20 0.5—500um
ZnDT 0.01 0.02 20 0.5—500um
ZnDT 0.3 0.14 20 0.5—500um
[Wert,1987 Al-Mg-Zn-Cu 0.02—-0.08 | 1/2 3 4 —9mm~1/2
Al-Mg-Zn-Cuvieilli | 0.002—0.08 0 3 4— 9mm~Y/2
[Dollar et Gorczyca, 19879 Fe0.026C Ly.p. 1/2,1 | statis
Fe0.096C Ly.p. 1/2,1 | statis
[Hanseret Ralph,1982] Cu99.99 0.05-0.2 1/2 10 2—9mm~1/2
Cu99.99 —196°C | 0.05-0.2 1/2 8 2—9mm1/2
[Narutaniet Takamua, 1991] Ni 99.9% 0.02—0.05 | 1/2 10 20— 90um
[Tumbull et De Los Rios, 1995 Al y.p.-—0.03 1/2 3 21,40,135um
Al-2.63Mg y.p.—0.05 | 1/2 4 22,36,108 236um
Al-2.07Li y.p.—0.0125 | 1/2 7 160—420um
[Nagajunaetal., 1999 Cu-1.5Wt%Ti 0.002-0.3 1/2 4 70—18Qum
Cu-2.mt%Ti 0.02-02 | 1/2 4 73—171um
Cu-4.5vt%Ti 0.02-02 | 1/2 4 75—153um
Cu-5.4vt%Ti 0.02-0.15 | 1/2 4 79—125um

TableaulV.1: Travauxetrésutatssurl'effetdetaille degrain




Chapitre -V-

Conclusion

Danscette étudenous présetonsles outils numéiquespou la modélsation du comporement
élagoviscoplagique de polycristaux : leslois de comporementélagoplastiques de monocistaux
cfc, cc, hc sontconnies et on sait les intégrer dansune pha® d’'un milieu homogée équiva-

lent ou au point d’intégraton d’'un maillage depus plus de dix ans. Une véritable avanae dans
I'application de cesmodéles a été possible grae au déwloppemen du calcu EF en pardiéle.

Celuici permetmaintenat d'effectue dessimulations sur desstruduresconsdérablementplus
grosses; de la simulaion de monocistaux ou bicristaux3D ou figuraiert quelgquesmilliers de
points d'intégraion noussommespas®s, au débutde cetteétude, a despolycristaux 3D a 200
grains définisavec un millier de points pargrain Une autre contribution majeue pour ce travail

a étéle déweloppenentdu généateurde microgructure etla miseenplaced'uneinterfacedirecte
aveclesstrucuresducodeEF Ceciapermisunesygématission ducalcu depolycristawx pregjue
réek: lesmorphobgiesde grains sort cellesd’'un milieu aléaoire de polyedresde Vorond ; les
seues véritables limitations pour la modéisation de la microstrucure d’un élémern de volume
représenatif sontdeslimitations del'ordre de la prédsion de discrétisaton, elles sort dorc liées
ala mémoirenécesairepourtraiter la matriceglobale derigidité.

Cetravail a corsistéa utiliser cesoutils tout d’abord pour étuder leur degré de validité aux dif-
férenteséchdles, leur sensbilité & desparameétes de modélisation et ensute pour dégage des
résutatsenvued’'uneanalysedu compatementmacrogopique,intergrarulaire etintragrandaire.

Pourl'aspect numérique de la modélisation de milieu polycristallin par desélémentdinis, nous
retenons, en tous caspou les formesde lois de compatementlocdes étudiées, qu'il n’est pas
néessaie defaire figurer beauoup de points d’'intégréaion danschaque grain pour la prédction
d’'un compotementeffectif. Pournoscasd’étude en petitesdéfarmations nouspowonsassuer
obtenir unrésutat corre¢ a moinsde 1% presavec9 élémentgquadatiquesa 20 nceudgsoit 200
a 250 points d’'intégratbn) par grain  Nousl'avons vérifié par comparéon avec d’'une part un
modék d’homaogénéisition et d’autre partla réporsea corvergence de struduresde plusenplus
raffinées. En faisant figurer moins d’élémentspar grain, la réporse globale devient trop rigide
cartrop dépemantede la rigidité du maillage: le déwloppemen d’'une défomationpropreaun
grain n'estplus possble carl’accommodatim intergrarulairen’es plusassuée; le comporement
tend alors versun compatementmajoréde type Taylor ot chaque grain subitla mémedéforma
tion. A I'’échelle moyeme desgrairs, I'in certitude de résutat estmultipliée par dix erviron par
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rappat alincertitude al'échelle macrosopique. Pourunereprégntaton correctedu compate-
mentintragranulare il fau utiliser beaicoupde points d'intégratbn par grain (au moins 3000
carsinon le risque existe de voir sejoindre et secorfondre deux mésostrucuresde déformaion
qui sontdisjointesdars unerepré&ntaton plus raffinée. Commepar ailleurs descondtions aux
limites homogéesau contaur peuventinduire unedifférencede compotementdel'ordre de20%
enmoyeme suruneprofondeurde 1 a 2 élémentgpar rappat a descondtions de bords latéraux
libres, il corvient detoujoursfairefigureraumoins4 élémens entredewx bordsextérieurs.

Concermntla mécamgue desmilieux polycristallins, nous reteronsque 200 grains d’orientatbns
aléatarespermetentd’obtenir un compatementeffectif isotropeetrepréentati d’'un volumeélé-
mentairea 5% prés. Mais ni 40, ni 100 grains ne sufiisert, nousl’avons vérifié avec du cuivre.

La donné de la microdructure a une influence équivalentea celle de la donrée des orienta-
tions, a hauteur de 1% de variation dansun agrégt a 500 grains. Cependat nousn’avons pas
trouvé de corrdation directe ente le compatementmoyen d’un grain de polycristd et son ho-

mologLe monogistallin, malgrél’aspect corvergé desréporseset I'équivalenceavec un modeke
d’homaogénéistion. L'interadion entre grainssembledoncjouer un réle quanttatif primordal sur
le compatementmoyen d’un grain. Ceciseretrouve sur les caresde distribution desdéforma-
tions et desquartités de glissementmais auss$ sur les courkesde tracton de chacun despoints
d'un grain: I'hétérogémité de déformationet de cortraintedans un grain peutétreaussimarquée
gu’entre lesgrains, du simpleautriple. L’analysede I'effet moyend’un joint de grainou d’'une

surface libre a conduit a desrésutats coh&ents,selonlesqtels un joint de grain créeun champ
local de contrante plus élevé quela moyeme; de plus, auvoisinagedesjoints de grains, le nom-
bre de systémesyantglisséd’'une valeurdoméeet la sommedesintensitésdesglissementsort

plus élevés qu'au cceurdesgrains, malgréunedéfarmationéquvalent résutant desglissaments
multiples plusfaibles.

Cesrésutatsappelentd’autresanalyses,avec plusde points d’intégration pargrain, surdespoly-
cristaux a plusgrandnombre de grainsafin de s’affranchr completenentdel'effet debord (notre
analysedel'effet de joint de grain a étéfaites avec 200 grains soit erviron 6 grains danschaque
direction del’espacedonccommeles grainsdu bord sontinfluencésparlesconditions au contour
il neresteque 2/3 desgrains & avoir un comporementrepriésentéf), et afin de ne pasavoir de
singuarité d’hétérogééité(I'agrégatetudé m4compore dew grainsdistinctemen plusgrosque
lesautes).

L’étude bibliographique sur les aspets expélimentax nousmontre que descellulesintragranu
lairesdélimitéespardesstructuresde dislocations et desdésorentatons cristallographiguesrela
tivesseformentet éwluentau coursde I'écrouissag. Le déweloppanentde cessousstrucures
de grains estintimemert lié au compatementintragrandaire et macrogopique (effet de taille
de grain ou de particule). Une desraisms majeuesde cette interdépemancevient du fait que
plus on restrent I'espace de mobilité d'une dislocation, plus elle risque de rencatrer un obsta
cle rapdementet consé&utivemert augmengr les contrainteslocalesou bien s’annhiler. Ceci
résule en une variation de compotementau voisinage d'une frontiére d’hét&ogéréité et si la
taille dela zoned'influencen’est pasnégligeablepar rapport a la taille deshétéogéréitésil s'en
suit unedépendarce a la taille deshétér@énétés. Les contraintesinternessort donc asso@es
a unelongueur caradéristique de la microstiucture que ce soit unetaille de grain, unetaille de
cellule ou mémel'épaisseurd’une frontiere de dislocatian et le gradent de désaientdion rela
tive. Le modék de Cosseat préentéen annee prerd en compe une longueur caradéristique
qui intervient dars la déterminaton de la contrainte d’écrouissage: consdérart quel’équilibre
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n’est pasdéfini quepardescontraintesmaisauss$ parun coude de contraintedort la partie duale
estun gradient de rotation de résea cristallin, on peutdéfinir une varigble inteme déaivant la
rotation plasique du réseu avec uneloi d’évolution (similaire a celle desglissements¥aisant
intervenir unelongueur caractérigique de la microstrucure (paranétrematérau). Cettevariable
interne contribue de maniéreaddiive a I'écrouissageisotrope sur chaque systéne. Le modele
convient donctréshien pou reprodiire un comporementsersible a la taille caradéristiguedela
microstrucure, que ce soit la taille desgrains ou la taille descellulesintragramulaires. Pourle
casou nousmodélseriors desgrancesdéformations il faudrait sorger a faire varier la longueur
caractérigique au coursde la déformation, de facan a pouvoir reproduire le rétrédssemen des
cellulesintragramulaires. Il peutétreervisagedle d’introduire une secormle longueur caractéris

tique pourmodélisr la contribution decellulesal'intérieur descellules,ou celle desfrontiéresde
dislocationsdort I'épaisseu n’est pastoujoursnégligeable Pourl’heure seulsdeux paraméres
matérau suplémentéres par rappat au modek classque interviennent pour calcuker la cortri-

bution de la containte couple. L'un définit la taille de la zoned’influence du compatementnon
local, I'autre estun faceurmultiplicatif dela rotation pourdéteminerla partdel’écrouissaedue
ala contraintecoude. La gammede comporementanodélisablesestdonctreséterdue.

Pourfinir, les applications actielles et les perspetives ne selimitent pasa I'approfondisement
desrésutats présetésdanscetteétuce. L'étude menéepar Eberl a montréque la modélsation
d’'un multicristal par desélémerts finis apportait desrésulatstrés comrectsen comparéson des
mesues expérimentaledEberl, 1999. Le caracdéerede prédction du compatementintragranu

laire estdonc vérifié eton peu raismmnablementervisage de dédure desinformationsrelativesa
'endommagemendu milieu. Dansce cade il estdéjapossible de décrtre la rupture intergranu

laire a partir dela domée2D d’'une microdructure [Diard, 2001].

La modélsation du compatementde milieu polycristalin par des élémerts finis compate

plusieursautres enjeux. L'un d’eux corsiste a déteminer les paramétes de loi de transition

d’échelle d’'un modék d’homogénésation : avec I'utili sationd’une loi en 3 [Cailletaud et Pil-

vin, 199, Pilvin, 199€ il estnécessaired’adgpterles paranétresde cetteloi phéroménolaique
de telle sortequelin teracton 'réele’ d’un grain avec son voisinage soit reprodiite au mieux.
Habituellemert le réglage de ces paramétes est effectué par idenification du comporement
d’'un grain du schémaautocohéent avec le comporementd’une inclusion EF en interaction
avec une matricehomogeém décrit avec desélémens finis. On peutaussimainterant effectuer
I'id entificafion avecle comportenentd’un graineninteraction avecunvoisinage réalige de poly-

cristal [Barbeetal., 2001d Parisot,2001].

Un autreenjeuestpourslivi par Kanit [Kanit, 2000] : la déerminatio de la taille d’'un VER

de milieu élastque hétéogére a fort contastede propriétés par une étudede corvergerce des
réponseseffectivesquard on augmetre et le nombie d’hétérognéitset le nombrede degrésde
liberté. Les compmsantesdu problémeont beauparaite simples,lesrésutats sontextrémemen
sersiblesala réalisationde microstrucurea causedu fort contrastequi distinguelesdeuxphases:

il sufiit quele caractérepercdé dela phaseduresoit Iégéranentmodifié pour affecter le chemin
descontrdnteset par suite le compatementeffectif. Sontravail estaxésurl'analyse statistique
desréalisatiors de microstuctures(combien faut-il faire figurerde polyédresdansla microstuc-

ture pou avoir un VER géométiquei.e. un élément de volume ou les fractions volumiquesde

phasessontrepraduitesd’une réalsation al'autre ? -il enfautaumoinsplusieursmilliers-) et sur
'analysestatigique desrépmseseffectives(I'exigenceen nombrede polyedresestmoindre que
pou atteirdrela corvergencegéamétrigue).



88

ChapitreV. Conclusion

Parmid'autrespersgectivesil estquestion:

o d'intégrerla modélisaion de milieu polycristallin al’échelle micros@pique dansun calcu
multi-échelle du type FE? proposépar Feyel [Feyel et Chabocle, 2000], ou les points de
Gausd’'un maillage global ont un comporementdéfini par calaul EFd’un VER,

e d'étendrenotremodélisaion auxsollicitationsengrardesdéfarmatiors,

¢ d'introduire deslois de compotementnonlocdesdansdescalauls a plusgrandnombrede
degrés deliberté afin d’étuder tantles effets de taille d’hét&ogéreité surle compotement
effectif quela contibutiondesmodélesionlocaux pou la reprégntaton desousstrucures
degrains

Cedernier point congitue un pasessetiel versplus de crédbilit é de la modéisation numérgue
auprés desphysdciens: la distinction deslois de compotementd’un point a un autre estalors
permisepou la détermiration tantde'effet de surfacelibre, quedel’effetd’un joint degrain. Il

y abiensdrd’autresenjeux etils ont d’autantplus lieu d’étre queles capa&itésnumérguesvont
continueraaugmeter considérablement
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