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Résumé :

Les progres dans la modélisation du comportement mécanique des polycristaux métalliques se jouent
actuellement par une meilleure prise en compte des interactions entre les dislocations et les interfaces
cristallines comme les joints de grains. Les mécanismes d’empilements de dislocations aux joints de
grains ne sont pas encore bien pris en compte dans les modéles micromécaniques en plasticité
cristalline du fait du caracteére discret de ces mécanismes. Le réle de [’anisotropie élastique cristalline
sur ces mécanismes est tres peu étudié. Ici, a partir du formalisme de Leknitskii-Eshelby-Stroh (LES)
pour l’élasticité anisotrope bi-dimensionnelle, les champs élastiques de dislocations rectilignes dans
les bi-matériaux (ou bi-cristaux) sont calculés théoriquement en utilisant la solution du probléme
homogene et une ‘“perturbation” dont la solution provient d’une méthode standard de continuation
analytique. De plus, dans le cas des tri-matériaux (ou matériaux tri-cristallins) ou le joint de grains
peut étre consideré comme une interphase d’une certaine épaisseur et d’une certaine rigidité, une
technique appropriée utilisant alternativement la solution du bi-matériau est utilisée conduisant a une
solution formelle sous forme de série. La méthode permet en élasticité anisotrope de calculer les forces
configurationnelles exercées par le joint de grains sur les dislocations (ou ‘'forces images”) en
fonction de la désorientation inter-granulaire et de la rigidité du joint de grains. De plus, leurs effets
sur les longueurs d’empilements discrets de dislocations et les concentrations de contraintes (cissions

résolues) dans le grain adjacent sont discutés.

Abstract :

Progress in the modeling of the mechanical behavior of metallic polycrystals depends on a better
consideration of the interactions between dislocations and crystalline interfaces like grain boundaries.
Dislocation pile up mechanisms at grain boundaries are often not well taken into account in crystal
plasticity-based micromechanical models due to the discreteness of such mechanisms. The role of

crystalline elastic anisotropy on this mechanism is not frequently studied. Here, from the
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Leknitskii-Eshelby-Stroh (LES) formalism for two-dimensional elastic anisotropy, elastic fields of
straight dislocations in bi-materials (bi-crystals) are theoretically calculated using the solution in a
homogeneous medium and a “perturbation” for which the solution is derived from the standard
analytic continuation method. Besides, in the case of tri-materials (or tri-crystals) where the grain
boundary can be considered as an interphase with a certain thickness and stiffness, an alternating
technique using the bi-material solution is applied leading to a formal solution in the form of series.
The method allows to compute the configurational forces due to the grain boundary on the dislocations
(“image forces”) as functions of the inter-granular misorientation and the grain boundary elastic
stiffness. Furthermore, their effects on discrete dislocation pile-up lengths and stress concentrations in

the adjacent grain of pile-up are discussed.

Mots clefs : Bi-cristal; Tri-matériau; joint de grains; élasticité
anisotrope ; empilement de dislocations ; force configurationnelle

1. Introduction

Les propriétés mécaniques des polycristaux dépendent des interactions mécaniques entre dislocations
et joints de grains (i.e. empilements de dislocations au joint, transfert du glissement au joint etc). La
connaissance des champs mécaniques de dislocations en présence de joints de grains est fondamentale
pour étudier les forces motrices responsables du mouvement de celles-ci (i.e. la force de
Peach-Koehler). Dans les matériaux hétérogenes et anisotropes (polycristaux, composites...) contenant
des grains de différentes orientations cristallographiques, les forces images (ou forces
configurationnelles [1,2]) dues aux dislocations doivent satisfaire les conditions de continuité aux
interfaces. Ces forces images peuvent attirer les dislocations en direction du joint de grains ou
inversement les repousser. Les empilements de dislocations au joint de grains forment un mécanisme
de plasticité cristalline important dans les matériaux polycristallins qui a été observé par Microscopie
Electronique en Transmission (MET) [3] ou plus récemment en utilisant un essai de fissuration sur
micro-éprouvette de fatigue [4]. L effet de la taille de grains du polycristal, connu comme la relation
de Hall-Petch, peut étre expliqué par les contraintes internes causées par I’empilement de dislocations
au joint de grains [5]. Dans le cas d’empilement de dislocations, ces forces images peuvent influencer
les positions des dislocations a 1’équilibre dans I’empilement ainsi que le champ de contraintes induit
dans le grain adjacent alors responsable de 1’activité plastique dans celui-ci. Les joints de grains
peuvent étre considérés d’épaisseur finie et les propriétés élastiques spécifiques du joint constituent
une source additionnelle de forces images. Les concentrations de contraintes créées a la téte de
I’empilement des dislocations représentent aussi la force motrice pour le transfert du glissement dans
le grain voisin qui reste encore mal décrit dans les modeles de plasticité cristalline. L’élasticité
anisotrope bi-dimensionnelle est ici considérée au travers du formalisme de Leknitskii-Eshelby-Stroh
(LES) [6-8] pour calculer les champs élastiques des dislocations droites infinies paralléles entre elles

glissant dans le méme plan de glissement et interagissant avec le joint de grains. Dans cette
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contribution, on utilise une méthode numérique de calculs des champs élastiques basée sur le
formalisme LES et une configuration hétérogéne anisotrope de type tri-matériau qui peut étre traitée
par la technique alternante de Choi et al. [9] dans lequel le joint est modélisé par une interphase. Dans
la section 2, le formalisme LES est rappelé et est appliqué au cas de la solution d’une dislocation coin
dans une configuration de tri-matériau avec deux interfaces parfaites (ou parfaitement liées) et planes.
Dans la section 3, cette modélisation est utilisée pour analyser I’effet des propriétés ¢lastiques du joint
de grains et de la désorientation inter-granulaire sur les forces configurationnelles pour une dislocation
coin individuelle. La section 4 est dédi¢e au cas de 1’é¢tude d’empilements de dislocations coins
rectilignes au joint, ou ce dernier est considéré comme une interphase d’épaisseur finie ayant sa propre

rigidité qui est paramétrée par un facteur A.

2. Formalisme LES et application aux dislocations coins

rectilignes dans un tri-matériau a interfaces parfaites et planes

On suppose que le vecteur champs de déplacement u;, dépend seulement des coordonnées planes
(x1,x3). L’équation d’équilibre des contraintes en 1’absence de force de volume et en élasticité
linéaire anisotrope s’écrit alors:

Citkrtra1 + (Cinkz + Ciak1)Upa2 + CizgaUk,22 = 0 (1)

oui=1,2,3 ; k : indice répété de sommation de 1 a 3. La solution de I’Eq. (1) s’exprime alors [6-8]:

U = arf(z) avec z =xq1 + px, etk=1,23 (2)
ou f est une fonction arbitraire de z et ap, p sont des constantes a déterminer. Ainsi I’équation a
résoudre pour p est obtenue:

(Cirkr + P(Ciapz + Cizkr) + P*Cizrz)ay = 0 (3)
oU Ci1r1,Ci1k2, Cizk1, Cizkz sont des matrices réelles 3x3. Les 6 solutions complexes de cette

€quation sont conjuguées deux a deux:

Im(pa) > 0,pg = Pa+3) Aka = Ag(a+3) AVEC @ = 1,2,3 (4)

En considérant que chaque p, est différent, le vecteur déplacement est obtenu par superposition des 6

solutions comme suit:

Uu; = ZRe[Al]f](Z])] (5 )
ou A est une matrice 3X3 contenant les composants des vecteurs propres ap, (a = 1,2,3) et
Zj = X1 + pjx,. Les composantes des contraintes peuvent €tre déterminé€es a partir d’un vecteur

fonction de contraintes ¢; comme suit:
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¢i = 2Re[By;f;(z)] (6)
ou B estune matrice 3X3 définie par :
Bij = (Cizk1 + PjCizk2)Ax;j (7)
telles que les contraintes indépendantes de ez sont:

0;1 = —0¢;/0x;, 0i3 = 0¢;/0x, (8)

Les quantités p,, A et B sont des quantités complexes, qui dépendent du tenseur des modules
¢lastiques anisotropes C. Les matrices A et B sont non singuliéres quand les six racines complexes
Dq sont toutes distinctes. Les propriétés des matrices A et B (normalisation, orthogonalité) ont été

discutées par Stroh [8].

Dans la configuration du tri-matériau a interfaces parfaites et planes contenant une seule dislocation
(Fig. 1(a)), deux interfaces sont prises en compte et la difficulté est de satisfaire la continuité des
déplacements et des forces pour ces deux interfaces en méme temps. Pour résoudre ce probléme, une
méthode d’*“alternance” a été développée par Choi and Earmme [9] qui consiste a satisfaire
alternativement les conditions de continuité au travers de chaque interface jusqu’a convergence de la
série. Cela signifie que les deux matériaux qui sont du méme coté de I’interface considérée sont vus
comme un matériau homogéne pour un pas donné. A chaque pas noté f3, la fonction servant comme

solution homogene est réactualisée.

Y2 4 , =[0,0,1]
b /
L n
Ciina Y I n
Yx,x)
Interface T, L7 =0,0,1] X,
C1[]Ik1 (,/ \ . Ih 5 I H l—>x1
Interface I, X3 a9 n X3
111
e, I @ Cijki

Figure 1. (a) Une dislocation coin rectiligne de vecteur de Burgers b, de vecteur ligne ¢ dans un plan
de glissement de vecteur normal unitaire n incliné d’angle a dans un tri-matériau hétérogene
anisotrope avec 3 différents tenseurs de modules élastiques anisotropes pour les matériaux I, II, 11 et
deux interfaces planes et parfaites. Le joint de grain est supposé étre I’““interphase” d’épaisseur H, i.e.
le matériau II. (b) Empilement de N dislocations coins rectilignes de méme vecteur de Burgers b et

vecteur ligne ¢ dans un plan de glissement de vecteur normal unitaire n dans le tri-matériau hétérogéne.

En considérant le cas d’une dislocation coin rectiligne présente dans le cristal I a la position notée
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(X1, X;) (cf. Fig. 1(a))) et en utilisant la méthode de [9], la fonction f s’écrit:

in(Zi) + filo(zl') + 220:1 filﬁ(zl') si zZ; € I
fi@) =1 Z51 @) + 35 P @) siziel (9)
e M () siz; € 111

Dans I’Eq. (9), le terme f°(z;) s’écrit f°(z;) = q) In(z; — s;) avec q° = —ii(BTb) (vecteur

complexe). Il est associ¢ au milieu I et est di a une dislocation coin rectiligne a la position

(X1, X;) dans un milieu homogéne telle que s; = s} = X; + p;X,. Les solutions obtenues sous forme
de séries fim (z), finﬁ (z;) et fimﬁ (z;) sont toutes exprimées comme des fonctions de fiﬁ (z).

Celles-ci sont elles-mémes déterminées par une formule de récurrence basée sur fl-O (z;). Les détails de
cette procédure numérique ont été reportés dans [9,10] en utilisant la méthode standard de continuité
analytique aux interfaces [9,10]. La convergence de la série obtenue dans I’Eq. (9) a été discutée en

détail par Chen et al. [10].

3. Exemple d’analyse des forces configurationnelles pour une

dislocation coin individuelle dans un tri-matériau

Comme premiere application, on considere une dislocation coin rectiligne dans un bi-cristal de Ni ou
le matériau II est considéré comme le joint de grains. On considere le joint de grains comme
interphase d’épaisseur finie H= 5|b| (fig. 1(a)), i.e. de ’ordre du nanométre, ce qui réaliste par rapport
aux données issues de simulations a I’échelle atomique. Les matériaux I et III forment un bi-cristal
avec une certaine désorientation inter-granulaire. Les modules élastiques anisotropes du Ni sont
C11=246.5 GPa, C,,=147.3 GPa, C4,=124.7 GPa, le module du vecteur de Burgers b est |b|=0.25
nm, I’angle d’inclinaison est a = 45°. Pour le calcul, le plan est discrétisé comme suit L,XL,= 50X
50(|b]?) en  100x100 points. Le  vecteur de  Burgers est donné  par
m=b/|b| = [—cosa,—sina,0] dans le repére global (e, e, e3). La normale au plan de
glissement est donnée par n = txm ou t = [0,0,1]. Le systéme de glissement est supposé étre I’un
des 12 systémes de la structure C.F.C. qui est activé dans le cristal I en appliquant la loi de Schmid,
par exemple m® = 1/v2[1,1,0] et n® = 1/V/3[=1,1,—1] dans le repére du cristal (e‘l’,eg,eg).

L’orientation cristallographique du cristal I est fixée par le choix de I’angle a et est définie par la

. . T
matrice de transformation T telle que [m,n,t]T = T [m%n%t°]", ou t® = m®xn®. Les modules

¢lastiques dans le repere global sont donnés par Cjjx; = Tl-gTth;hmnTkaln ou CO est le tenseur des

modules ¢élastiques dans le repere du cristal. Dans le cristal 111, aucune dislocation n’est présente et le
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choix de I’orientation cristallographique est arbitraire. Deux orientations sont choisies (A" et B):

Ori Ori 1 V2 1 1
A% avec e; =¢€Y, e; =€, e3 =€ et B avec e1=—5e‘1’+7eg+5eg, e2=—5e[1’—

\/EO 1 9 V2

_ 0 V2 0 T .. . 11 .. oy .y
ey t-eze3=—ejt—e; La rigidité du joint de grains Cjj, est ici paramétrée de maniére

trés simple en premicre approximation par un seul scalaire A tel que Cl-l}kl = ;(Ciljkl + Clljllld) Le

comportement élastique réel du joint est évidemment beaucoup plus compliqué du fait de sa structure
interne. Dans ce matériau hétérogéne, une force image (ou force configurationnelle) est exercée par le
joint de grains sur la dislocation. En I’absence de forces appliquée, la projection de la force de

Peach-Koehler selon la direction v = b/|b| (cf. fig. 1(a)) s’écrit:

Fim = [(Gine - D)Xt] - v (10)
ou O, est le champ de contraintes internes. Le fait que Fj,;,, > 0 signifie que la dislocation est
attirée par le joint alors que Fj, < 0 signifie que la dislocation est repoussée par le joint. Les
résultats de la Fig. 2 considérent une configuration avec épaisseur de joint H = 5|b|. Le cas d’une
élasticité isotrope est également considérée (module de cisaillement: u=94.7 GPa, module de
compressibilité : k=179.8 GPa pour Ni). Dans ce cas, il est constaté que Fj,, est toujours négative
pour un joint assez rigide (A = 2) et positive pour un joint plus souple (4 = 0.5). De manicre
intéressante, dans le cas de 1’anisotropie élastique, Fj,, décrit un changement de signe et des points
extrémaux dus a I’effet couplé de forces images provenant du cristal III et du joint de grains (matériau
IT). Par exemple, dans le cas de A = 2 et de I’orientation A°" pour le cristal III, Fj,, est négative
proche du joint et devient positive au dela de 41|b| a partir du centre du joint (Fig. 2). L’effet de
répulsion de la dislocation proche du joint est da a la rigidité du joint de grains (1 = 2) alors que

Ot du cristal II1

I’effet attractif qui devient prédominant a longue distance est dii a ’orientation A
(orientation attractive). Pour cette configuration, une position d’équilibre apparait lorsque Fj;,, = 0.
De la méme maniére, une position d’équilibre en [’absence de contraintes appliquées est trouvée pour
1= 0.5 (joint de grains plus souple) avec Iorientation B®" qui est répulsive pour le cristal III. Ces
effets complexes portant sur les forces configurationnelles dépendent donc a la fois de la rigidité

propre du joint et de la désorientation inter-granulaire.
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Figure 2. Force configurationnelle F;, en fonction de la distance depuis le joint de grains pour

différentes configurations de tri-matériau avec H=5|b|. Elasticité anisotrope vs. Isotrope.

4. Exemple d’application pour les empilements de dislocations

discretes

On considere dans cette section un empilement de N dislocations coins rectilignes au joint de grains
(Fig. 1(b)) qui sont toutes paralléles a ’axe x3, ont le méme vecteur de Burgers b et glissent dans le
plan de glissement représenté sur la Fig. 1(b). Les positions d’équilibre des N dislocations sont
déterminées en rendant nulle la composante de la force de Peach-Koehler selon la direction de
glissement pour chaque dislocation en suivant la méme procédure que [5]. Dans le cas de forces
images répulsives dues au joint de grains et au grain adjacent pour un tri-matériau élastiquement
hétérogéne, les forces images sur chaque dislocation peuvent équilibrer les contraintes appliquées et
celles provenant des autres dislocations. Il n’est donc pas nécessaire dans ce cas de fixer la position de
la premiere dislocation qui vient de s’empiler au joint. Les positions de toutes les dislocations peuvent

étre connues par un schéma itératif de relaxation a partir d’une configuration initiale.

Pour une configuration tri-cristalline avec H=5|b| (cf. section 3), la force image a longue distance
dépend donc principalement de 1’orientation du cristal III par rapport au cristal I (désorientation) alors
qu’a courte distance un effet couplé entre rigidité du joint de grains (matériau II) et orientation du
cristal Il a été¢ observé. Pour étudier ’influence de la rigidité élastique du joint de grains sur les

ori

positions des dislocations dans I’empilement et la longueur d’empilement, 1’orientation B™ (répulsive)
est choisie pour le cristal III. De plus, concernant la rigidité du joint de grains, le parametre A varie de
A =0.925 a A = 2. La valeur minimale de A choisie ici (A = 0.925) permet d’assurer la « stabilité »
de I’empilement (c’est-a-dire les positions d’équilibre peuvent étre bien déterminées). Si A est trop

petit, la force image proche du joint de grains sera trés grande (effet attractif) et par conséquent
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I’empilement ne peut plus étre équilibré. Pour les simulations, la seule composante de contrainte
appliquée choisie non nulle est 055" = 50 MPa. Les autres paramétres sont les mémes que dans la
section 3. La Fig. 3 représente la longueur d’empilement L(N) — L(1) et L(N) pour différentes
rigidités de joints de grains, ou L(N)est la position de la derniére dislocation N et L(1) est la
position de la premiére dislocation. Pour un nombre N fixe de dislocations (N = 10 et 20), les Figs.
3(a) (N = 10) et 3(b) (N = 20) montrent que la position de chaque dislocation dans I’empilement est
de plus en plus loin du joint lorsque A est grand. De plus, la longueur d’empilement L(N) — L(1)
varie presque linéairement avec A. Lubarda [2] trouva récemment une augmentation de la longueur
d’empilement dans le cas d’un grain adjacent plus rigide que celui ou a lieu I’empilement pour des
bi-matériaux isotropes hétérogénes. Ici, un effet similaire est obtenu dans le contexte d’un tri-matériau

anisotrope. En conclusion, plus le nombre de dislocations est important dans I’empilement, plus la

longueur d’empilement est grande et croit avec A.

La Fig. 4 montre 1’évolution de la cission résolue totale : T = 79 + T;+ OU T est la cission résolue
appliquée et t;,; est la cission résolue interne dus a 1’ensemble des dislocations dans 1’empilement de
N dislocations (N =5, 10, 20) dans le grain voisin de I’empilement a une distance |b| de la seconde
interface I'; (cf. Fig. 1) le long de la direction de glissement pour différentes rigidités de joints de
grains (A = 0.925 to A =2). Il est observé sur cette figure que pour un méme nombre N de
dislocations, t décroit quand A augmente ce qui est di & D’effet des forces images répulsives de
I’interface pour les dislocations de I’empilement. Pour N = 5,10 et 20, la diminution observée pour
la contrainte résolue totale lorsque 4 décroit de 4 = 0.925 ald = 2 est 1446.3 MPa, 1301.6 MPa et
1058.4 MPa, respectivement. Pour un méme A, la cission résolue est plus importante quand N est
grand (N=20). Pour 4 = 0.9~1.1, la Fig. 4 montre que la cission résolue décroit plus rapidement que

pour A > 1.1. Pour A = 0.925, ’effetde N sur t est moins important que pour 1 = 2.

2858 6544

—e—L(N) . LN)
E 28574 —A— Length of pile-up = L(N)-L(1) e 65431 —*— Length of pile-up = L(N)-L(1) /
= =
= < 6542 ——
El 1 ‘ E)
H 2856 5 65414 / :
= ¥ A = ** '
N —_— 2 65394¢ L
g7 .,"‘ // 8 6538 AAA“A‘
z , z
< 28534 _— S .
3 aad = 65371
AA
2852 + + 1 T 1 + + + t t + 6536 + 1 + + + + 1 + T 1 +
09 1.0 1.1 1.2 13 14 15 1.6 1.7 1.8 19 2.0 09 1.0 1.1 1.2 13 14 15 16 1.7 1.8 19 20
A A
! (a) (b)

Figure 3. Longueurs d’empilement de dislocations L(N) — L(1) et position de la derniére dislocation

L(N) dans I’empilement pour N=10 (a) et N=20 (b) pour des rigidités de joints: A = 0.925 a 2.
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Figure 4. Cission résolue totale dans le grain voisin (cristal III) de ’empilement a une distance |b| de la
seconde interface le long de la direction de glissement en fonction de la rigidité du joint de grains

(A =0.925 a 2) et pour un nombre de dislocations dans I’empilement N=5 a 20.

5. Conclusions

Ce papier a considéré le formalisme de Leknitskii-Eshelby-Stroh (LES) dans le contexte de 1’¢lasticité
anisotrope bi-dimensionnelle pour calculer les champs ¢lastiques et les forces images (ou forces
configurationnelles [1,2]) sur les dislocations et les empilements de dislocations dans un tri-matériau
¢élastiquement hétérogene et anisotrope. Cette configuration se préte bien a I’étude des effets d’un joint
de grain dans des bi-cristaux de Ni ou le joint considéré comme une interphase d’épaisseur finie et de
rigidité propre au travers du paramétre A sur les forces configurationnelles agissant sur les dislocations
individuelles ou sur des empilements de dislocations (ensemble discrets de dislocations). On démontre
ainsi une augmentation des longueurs d’empilement dans le cas ou celui-ci peut s’équilibrer sous
I’effet des forces configurationnelles lorsque le nombre de dislocations N et la rigidité du joint A
augmentent. De plus, la contrainte résolue apres I’empilement dans le grain voisin diminue lorsque la
rigidité du joint A augmente mais croit lorsque le nombre de dislocations N est plus important pour une
méme rigidité de joint. Ces calculs peuvent étre utilisés pour améliorer la description actuelle des
interactions joints de grains / dislocations dans les codes de DDD (dynamique des dislocations

discrétes) dans le contexte de 1’¢lasticité hétérogeéne et cristalline (anisotrope).
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