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Influence de la concentration locale d’hydrogene sues
parametres d'un modele de zone cohésive adapté aux
chargements cycliques
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Résumé :

Dans un environnement hydrogénant, on observe aissdment de la résistance a la fissuration emyfieti
des métaux par rapport a celle observée dans uir@mement inerte. L'objectif de cette étude est de
développer une modélisation de ces phénomenes @wsplque I'on confrontera ultérieurement aux
résultats d’essais sous haute pression d’hydrog@eeés au laboratoire. Pour ce faire, un modele de
fissuration utilisant une méthode a zone cohésigamplanté dans le code de calcul ABAQUS.

Abstract :

Experimental studies indicate a deleterious infheeof a hydrogenous environment on the fatiguekcrac
propagation resistance of metallic materials. T$tigdy aims at creating a model of the complex autéons
between hydrogen and deformation, which will bewaned later on with the results of experimentaigia¢
crack propagation under high-pressure hydrogenhWhis respect, a damage model using a cohesive zon
model was implemented in ABAQUS.

Mots clefs :endommagement cyclique, hydrogéne, simulation, mol#&a zone cohésive

1 Introduction

Au moment ou I'un des plus grands défis de I'huridaest de trouver de nouvelles sources d'énerese, |
scientifiques envisagent d'utiliser I'hydrogene eoenvecteur énergétique. Dans cette optique, itrestal
d’étudier les interactions entre I'hydrogene etratiére, afin de maitriser les risques du stocketgdu
transport de I'hydrogéne. En particulier, les essapérimentaux mettent en évidence l'influencastéfde
I'hydrogéne sur la résistance a la fissurationatgyfie des métaux. Cet article présente une étuadouws
dont 'objectif est de développer un outil numéedqapable de modéliser la propagation de fissume ke
structures métalliques soumises a un chargemelijegen atmosphére hydrogénée.

Dans la littérature, il existe de multiples pod#ids pour modéliser 'endommagement en pointeisiufe.

On peut citer les approches globales, dont les adéthde I'intégrale J et la méthode CTOD, les nmaxdéel
micromécaniques comme le modéle de Gurson [1],mesgéeles macroscopiques de la Mécanique de
'Endommagement (Lemaitre [2], Bonora [3], Hamorak{4]) et les approches numériques plus récentes,
telles que la Méthode des Eléments Finis EtenduBEM) développée par Belytschko et al [5], et les
modéles de zone cohésive (MZC) proposés a 'origareDugdale [6] et Barenblatt [7]. Les MZC décrive

la zone de fond de fissure par une relation ergrevdcteur des contraintes cohésives et le saut de
déplacement entre les levres de la fissure, appeidde traction-séparation. Les MZC offrent I'atage
d’étre souples, dans la mesure ou ils ont la facdé pouvoir s’adapter au type de probleme que I'on
souhaite modéliser. En revanche, I'utilisation drnadele de zone cohésive suppose en général daitenn

le trajet de fissure. La littérature montre que llis de traction-séparation les plus utiliséest des lois
linéaire [8], multi-linéaire [9], polynomiale [10&t exponentielle [11]. En général, ces lois detivae
séparation ne sont pas adaptées aux chargemelitgiegc

Dans I'étude présentée ici, une loi de tractiorasdfion spécifique a été développée afin de mastélis
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baisse progressive de rigidité lors d'un chargemgydique. Cet article détaille les principes de la
construction du modéle. Une attention particuliarété portée au développement de la loi de traction
séparation dans le cadre de la Thermodynamiqu@mbegssus Irréversibles. Par ailleurs, I'influenééaste

de I'hydrogéne sur la propagation de fissure digdat[12] est prise en compte par la dépendance des
parametres de la loi de traction-séparation du thuxouverture d’hydrogene [13]. Cet aspect setaillge
dans le Paragraphe 2. Le modéle de zone cohésiveptémenté dans le logiciel d’éléments finis ABAQ

via une subroutine UEL en profitant de I'analogigre les structures des équations de la chalede et
diffusion massique : le couplage entre le compogtgmmécanique du matériau et la diffusion de
I'hydrogéne est implémenté par la procédure coupiéeanique-thermique disponible dans ABAQUS. Plus
de détails seront donnés dans le Paragraphe 3.

2 Lol de traction-séparation 2D adaptée aux chargemés de fatigue et
influence de I'hydrogéne

Les versions récentes d’ABAQUS proposent une Jaibtmtheque d’éléments, parmi lesquels on trouse d
éléments cohésifs. Toutefois ces éléments ne pembefu’une évolution de 'endommagement linéaiie o
exponentielle, et ne supportent pas de chargenyefijue. En conséquence, une loi de traction-séipara
spécifigue permettant de modéliser 'endommagensents chargement cyclique a été développée et
implémentée dans ABAQUS par une subroutine UEL.

Les modéles a zone cohésive décrivent la zone ik de fissure — appelée « process zone » — par une
relation locale entre le vecteur des contraintdssives et le saut de déplacement entre les |&lada
fissure, c’est-a-dire la différence entre les dépaents des lévres supérieure et inférieure dedaré. Dans

un contexte bidimensionnel, le saut de déplacenashtdéfini par ses composantes normalg ét
tangentielle ).

La construction de la loi de traction-séparatioappuie sur les principes de la Thermodynamique des
Processus Irréversibles. On introduit tout d’abangbotentiel thermodynamique:

1 2 1 2 1 2
¢=Ek(1_ D)<5n> +Ekcomp<_5n> +Ekt5t (1)
ou <...> représente la partie positive. Le scalairsDla variable interne d’'endommagement, comgnige
0 et 1. Les constantds k.omp €t ki représentent respectivement la rigidité initiatetaction, la rigidité en
compression (de valeur élevée pour éviter I'integtéation de la matiere) et la rigidité tangentieMNous
faisons I'hypothése qu'il n'y a pas d’endommagement cisaillement, car nous nous intéressons aux

chargements de mode I. Le vecteur des contraintmb/esf(Tn,Tt) dérive du potentiep :

_09 _
Tn s k(l_ D)<5n> + kcom <_5n>
00, P @)
T, :% =ki4,
% 3)

Le seuil d'endommagemefr0 tient compte de I'histoire du chargement. ll@stisi de la maniére suivante :
t .

f=|(Y)@-D)dr-(c+mD

[(¥)a-D)dr - (c+mD) @

ou ¢ etm sont des constantes, respectivement liées a it linitiale d’endommagement et a I'évolution de

la variable d’'endommagemebt La force thermodynamique associée,aotéeY, est définie de la maniére
suivante :

ob 2 (5)
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L’expression de I'évolution d® est obtenue & partir de I'équation de cohérene®, qui signifie qu’en
chargement endommageant, I'état mécanique estrastreérifierf=0 a chaque instant :

.k :
=— ([L- D)o, X9,
—(-D)(&,)(3,) ©
L'égquation 6 montre que la variable d’endommagemamgmente uniquement lorsque la composante
normale du saut de déplaceméptet sa dérivée par rapport au temps sont strictepesitives. La non

négativité dd , assurée par (6) impose une évolution de I'endoyemant lors des phases de chargement,
(a condition que le seuil soit atteint), alors dors des décharges, la varialden’évolue pas. La figure 1
représente I'évolution de la composante normaleatiteur des contraintes cohésivigsen fonction de la
composante normale du saut de déplacedesus chargements monotone et cyclique a ampldadsaut

de déplacement constamé,,. Sur cette méme figure, on observe que la compeswrmale du vecteur
des contraintes diminue au cours du chargemenigoygcliLes valeurs des parametres utilisés pouettias
courbes de la figure 1 sont une premiére approxdmatultérieurement, une méthode d'identification
permettra de déterminer des valeurs plus précises.
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FIG. 1 — Loi de traction-séparation normale sowm@dment monotone (en bleu) et chargement cyc(ee
rouge), avec k = fF0MPa/mm, m =300 Netc =5 N.

Pour prendre en compte l'influence de I'hydrogémela propagation de fissure en fatigue, les patask
etm de la loi de traction-séparation sont supposésri#e du taux de couvertudg13], compris en 0 et 1,
et fonction de la concentration locale en hydrogdanes le matériau (et de la différence d’énergie libre de
Gibbs entre l'interface et le matériag’, :

Cy
CH + exp(_ AQ%TJ
(7)

Les expériences de propagation de fissures deséatigus hydrogéne indiquent une accélération déelsse
de fissuration par rapport a un essai sous vidéaftade ce constat, on suppose que l'augmentdtidaux
de couverture entraine un abaissement de la Bgildihs la « process zone ». Par conséquent, risaada
I'hypothese que I'augmentation du taux de couveranmtraine une diminution des parameltresm de la loi
de traction-séparation. En premiére approche, ppase que le taux de couverture influence différemm
les parametrelsetm. Les relations suivantes sont choisies :
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k() =(1-6)k(0)

m(6) = - 6)*m(0)

(8)
(9)

ou k(0) etm(0) représentent les valeursidetm en I'absence d’hydrogene. La figure 2 illustreflience du
taux de couverture sur la loi de traction-sépanatiormale en chargement monotone. On remarque que
lorsque le taux de couverture augmente, I'adouciesé commence pour un saut de déplacement normal
plus faible. De plus, la valeur maximale de la coegmte normale du vecteur des contraintes dimigtuan
observe que la rupture a lieu pour une valeur fallde du saut de déplacement normal.
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FIG. 2 — Loi de traction-séparation normale sowmgdment monotone pour différentes valeurs du daux
couverture, normalisée par rapport au maximum @edrainte cohésive normalg,ket au maximum du

saut de déplacemebias.

3 Implémentation de I'équation de diffusion de I'hydrogene

Le logiciel d’éléments finis ABAQUS ne dispose plesprocédure de calcul couplé mécanique — diffusion
Toutefois, I'équation de diffusion massique estlagae a I'équation de la chaleur. Le Tableau 1 grde
parallele entre la température et la concentratibgdrogéne, ainsi qu’entre le flux de chaleureefliix de

masse.

Equation de la chaleur

oT . . =
,DCF,E+d|vJq +r, =0

Equation de diffusion de la masse

oc . -
E+d|va +r, =0

Degré de liberté (unité)
Flux de chaleur/masse (unité)

Température T (K)
q 2
Jq (W/m?)

Terme source (unité) rq (W/m®)

Concatiin d’hydrogéne C (g/mol)
J.. (g.m/mol/s)
r., (g/mol/s)

Tableau 1 — Paralléle entre I'équation de la chadeliéquation de diffusion de la masse

Le couplage entre comportement mécanique et dififudie I'nydrogéne peut étre modélisé a l'aide d’'un

calcul

« coupled temperature-displacement », digp® dans ABAQUS. La subroutine UMATHT, qui

permet a l'utilisateur de définir le comportemeln¢rimique de son matériau, peut donc étre utilisae p
implémenter I'équation de diffusion de I'hydrogéemeans cette étude, la diffusion de I'hydrogéne dans
matériau est supposeée suivre I'équation proposeeipag et Sofronis [14], détaillée ci-dessous @mpns

10 et 11). Soit Cla concentration d’hydrogéne dins les sites

itiiefs et G la concentration
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d’hydrogéne dans les sites de piégeage de I'hydmdéa concentration d’hydrogene tot@lest définie par
C = G + G;. L’équation de conservation de I'hydrogéne s’écrit

% [{c +cav+[ 3, mds=o0 (10)

jm est le flux d’hydrogene, défini par une loi de Faskec influence de la contrainte hydrostatiggie
J,,=-D.0C, +Mia‘h
RT (11)
Dans I'équation 11, Dest le coefficient de diffusion de I'hydrogéne sldes sites interstitiels, Vest le
volume molaire partiel de I'hydrogéne, est la contrainte hydrostatique, R est la constdat gaz parfaits
et T est la température.

Comme le montre I'équation 11, la diffusion de thggéne est pilotée par le gradient de concentratio
d’hydrogéne et le gradient de contrainte hydrogteti Le gradient de concentration est disponibies da
subroutine UMATHT, tandis que le gradient de cdnteahydrostatique est calculé dans une subroutine
USDFLD, en interpolant la contrainte hydrostatigmére les points d'intégration de chague élément.

Enfin, pour que I'hydrogéne puisse diffuser dans &éments cohésifs, I'équation de diffusion de
I’hydrogéne est implémentée dans la subroutine B\e#c une loi de Fick.

4 Conclusion

Un modele de la propagation de fissures de fatagsistée par I'hydrogéne dans les métaux a étiéééal
l'aide du logiciel déléments finis ABAQUS. Un élémt cohésif avec une loi de traction-séparation
spécifique aux chargements cycliques a été dévéjagipa été implémenté dans une subroutine UEL. Les
parametres de la loi de traction-séparation dépende la concentration locale d’hydrogéne. Dans le
matériau, un step « coupled temperature-displacemen permis de modéliser le couplage entre le
comportement mécanique et la diffusion de I'hydrege

Les premiers résultats de la simulation de la myapan par la modélisation présentée ici seronfrootés
aux résultats de vitesse de fissuration en fatijpservée expérimentalement [15].
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