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Calculs Eléments Finis a I’échelle des grains depuis
des données EBSD

D. DEPRIESTER, R. KUBLER

Laboratoire MSMP (EA 7350), Ecole Nationale Supérieure d’Arts et Métiers, 2 cours des Arts et
Métiers, 13617 Aix-en-Provence, dorian.depriester @ensam.eu, regis.kubler @ensam.eu

Résumé :

Afin d’étudier le comportement d’un matériau polycristallin a I’échelle de ses grains, des simulations
Eléments Finis (EF) tenant compte des propriétés physiques de chacun d’eux peuvent étre effectuées.
Ces simulations doivent alors tenir compte des hétérogénéités entre phases, des anisotropies locales
ainsi que des orientations cristallines des grains. De plus, la morphologie de chaque grain doit étre le
plus fidélement représentée dans ces calculs pour tenir compte d’éventuels effets de concentration aux

Jjoints de grains.

Un algorithme, appelé MTEX2Gmsh, est proposé pour générer automatiquement un maillage EF depuis
des données EBSD. Le maillage ainsi obtenu donne une description lisse mais trés précise des joints de
grains tout en garantissant un nombre modéré de degrés de liberté sur le maillage, donc des temps de
calculs réduits.

Gridce a cet algorithme, le comportement élastique fragile d’une céramique et les phénomeénes de micro-
plasticité dans un acier nitruré sont étudiés comme applications. Cette deuxiéme étude est basée sur un

modeéle de plasticité cristalline dans la phase ferritique.

Abstract:

For the sake of understanding the behaviour of a polycrystal at its grain scale, Finite Element (FE) nu-
merical simulations can be performed, taking into account the physical properties of each grain. Those
simulations must take into account the phase heterogeneities, the local anisotropies and the crystalline
orientations as well. In addition, the actual grain morphologies must be well described in order to model

localization phenomena.

An algorithm, named MTEX2Gmsh, is proposed to automatically generate an EF mesh from EBSD
data. The resulting mesh gives smooth and accurate descriptions of the grain boundaries together with
reduced Degrees of Freedom (DoF), hence limited computational times.

Using this algorithm, the fragile-elastic behaviour of a ceramic and micro-plasticity phenomena in a
nitrided steel are studied as application cases. The latter is based on a crystal-plasticity model for the

ferrite phase.

Mots clefs : EBSD, Elements Finis, maillage, polycristal, grains
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1 Introduction

L’étude du comportement d’une microstructure polycristalline requiert une représentation géométrique
adaptée des grains. L’analyse a 1’échelle des grains permet d’étudier 1’influence de la morphologie des
grains et de la texture cristallographique sur le comportement macroscopique. Cette analyse peut étre
faite par simulation numérique, notamment grice i la méthode des Eléments Finis (EF). Dans ce cas,
celle-ci doit tenir compte des hétérogénéités du matériau (différentes phases) ainsi que des anisotropies
locales.

L analyse en Electron Back-Scattered Diffraction (EBSD) est une méthode d’imagerie couramment utili-
sée pour caractériser la forme des grains et les orientations de ses derniers dans les polycristaux. Elle four-
nit une carte (généralement 2D) ot chaque point renseigne sur la phase correspondante et son orientation
cristallographique. Cette derniére est souvent représentée a 1’aide des angles d’Euler, notés (¢, P, ¢,),
selon la convention de Bunge [1]. Le calcul des désorientations entre pixels voisins permet de détermi-
ner la position et I’orientation des joints de grain. Ainsi, grace a des algorithmes de reconstruction, il
est alors possible de définir chaque grain comme le volume fermé par un ensemble de joints de grains.
Bachmann et al. [2] utilisent une décomposition de Voronoi pour reconstruire les grains, méme si les
données EBSD sont incompleétes (par exemple si des points ne sont pas indexés).

De nombreuses solutions existent dans la littérature pour générer numériquement des milieux représen-
tatifs de polycristaux, tels que NEPER [3] ou DREAM.3D [4]. Néanmoins, ces logiciels utilisent des
approches statistiques (distribution de taille de grains et texture cristallographique) pour générer les géo-
métries. Ainsi, ce type d’approche pour un calcul EF ne permet pas d’étudier le comportement local du
matériau (par exemple au voisinage des joints de grain) ou de comparer les résultats de simulation EF
avec des mesures en champ complet, comme 1’ont fait par exemple Guery et al. [5].

Ce travail propose un outil de représentation numérique d’une microstructure polycristalline a partir de
données EBSD 2D, en vue d’un calcul EF. Cet outil vise a représenter la microstructure de la facon la
plus fidele et la plus réaliste possible. La section 2 présente la méthodologie de I’outil développé depuis
les logiciels MTEX et Gmsh. Dans la section 3, des applications a des comportements mécaniques de
microstructures types sont proposées pour illustrer ’outil de génération de maillage.

2 Méthodologie de génération de maillage depuis des données EBSD
L'outil proposé repose sur la méthodologie suivante :
1. reconstruction des grains depuis les données EBSD,
définition de la géométrie de chaque grain,
maillage des volumes associés a chaque grain,

importation du maillage dans un logiciel EF,

AR o

définition des propriétés mécaniques locales, en fonction de la phase et de I’orientation cristalline,
6. simulation EF.

Les cartographies EBSD ont été traitées avec la toolbox MTEX pour MaTLAB [6] pour reconstruire les
grains. La figure 1 schématise la procédure proposée ici pour effectuer une simulation EF depuis de
données EBSD.

Dans MTEX, un grain est défini comme la surface fermée par un ensemble de joints de grains. Ceux-ci
sont définis par des séquences d’arétes élémentaires. Chacune d’elle, appelée polyligne, est approximée
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Données EBSD

________________________________

Géometries des grains |

MTEX2Gmsh

Fichier . geo

o |

Maillage

: Abaqus CAE
[ MTEX2Abaqus }

FiGURE 1 — Procédure utilisée pour effectuer une simulation numérique EF depuis des données EBSD.
Le fichier . geo décrit la géométrie de chaque grain (selon la syntaxe de Gmsh). Les propriétés des grains
(phase et orientation cristalline moyenne) sont stockées sous forme tabulaire (fichier CSV).

ici par une Bspline [7] avant maillage. Cette approximation permet de lisser les joints de grain tout
en assurant que les points terminaux (donc les joints triples) appartiennent a la courbe et sont donc
conservés dans la représentation finale de la géométrie.

Grice a cette définition des joints de grain, il est possible de définir pour le maillage une taille d’élément
fonction de la distance aux joints de grains. Soit s(z) la taille locale en x. On impose alors :

s(x) =so+k-dj(x) (D

ol sq est la taille minimale, dj est la distance euclidienne par rapport au plus proche joint de grain et &
un parametre. Ce gradient de taille d’éléments permet une description tres précise des joints de grain
tout en limitant le nombre d’éléments dans le maillage.

Cet algorithme de conversion de la description des joints de grain est implémenté dans la toolbox
MTEX2Gmsh [8], accessible en ligne '. Cette conversion permet ensuite d’utiliser le mailleur Gmsh
[9] pour générer le maillage des grains en respectant la contrainte imposée par I’équation (1).

La figure 2 illustre le maillage obtenu depuis les données EBSD d’un silicate (fourni dans la bibliotheque
d’exemples de MTEX). Sur cette figure, il apparait que les joints de grain sont décrits tres finement tout
en conservant un nombre limité d’éléments (17020 dans cet exemple). De plus, il est important de noter
que le maillage des grains est conforme malgré la présence de grains imbriqués les uns dans les autres.

Une fois importé dans un logiciel EF, il suffit d’affecter a chaque région du maillage la phase et I’orienta-
tion cristalline moyenne du grain considéré. Cette étape se fait par lecture d’un fichier tabulé, lui-méme
généré par MTEX2Gmsh.

1. https://github.com/DorianDepriester/mtex2Gmsh
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FiGure 2 — Représentation d’un maillage obtenu depuis les données EBSD d’un silicate.

3 Résultats et applications

3.1 Effet de la représentation des joints de grains sur une géomé-

trie modele

Afin d’évaluer I’influence de la qualité de description des joints de grain sur le comportement mécanique
simulé en EF, des simulations de traction simple ont été réalisées depuis des géométries « dégradées » par
rapport a celle présentée en figure 2. La figure 3 représente les résultats de ces simulations, en fonction
de la qualité de description des joints de grains. Il apparait qu'une description précise des joints de grain

(a) (b) (©

131.2 149.67 168.15 186.62 205.09 223.56

Ficure 3 — Contrainte de von Mises (MPa) obtenue par simulation EF d’un essai de traction sur (a)
la géométrie initiale, comparativement a ceux obtenus depuis des géométries dégradées (b) et (c). Les
joints de grain sont représentés en traits noirs.

est nécessaire pour mettre en évidence les gradients d’état de contrainte au sein de chaque grain (voir par
exemple les différences de distribution des contraintes dans I’ilot central de la figure 3, selon la qualité

des descriptions).
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3.2 Applications a des simulations de comportement mécanique
de microstructures

L algorithme décrit précédemment a été utilisé pour les études suivantes :
— fissuration d’une céramique,
— comportement élasto-plastique d’une microstructure de nitruration.

3.2.1 Fissuration d’un polycristal céramique

L’analyse EBSD d’un échantillon de dioxyde d’uranium (UQO,), issu des travaux de Soulacroix [10], a été
utilisée pour la simulation d’un essai de flexion 3 points sur un barreau de dimensions 500 x 120 x 2 um?>.
La figure 4 représente la microstructure dans ce barreau en terme d’orientations cristallines.

111]

[011]

Ficure 4 — Carte EBSD du dioxyde d’uranium. Le rectangle noir représente la zone de maillage pré-
sentée en figure 5.

La figure 5 illustre une partie du maillage obtenu depuis les données EBSD du dioxyde d’uranium. Le

Ficure 5 — Maillages obtenus depuis les cartes EBSD de ’UO;. Seule la région représentée par un
rectangle a la figure 4 est illustrée ici.

maillage est composé de 378 119 éléments briques (C3D8) avec un seul élément dans I’épaisseur.

Le dioxyde d’uranium est une céramique monophasée Cubique Face Centrée (CFC). Son comportement
a froid (T < 1000°C) est considéré élastique fragile avec fissuration. Le comportement élastique est
supposé linéaire dans 1’hypotheése des petites perturbations, tel que :

0ij = Cijki€n 2)

avec o le tenseur des contraintes de Cauchy, € le tenseur de déformation et C le tenseur des constantes
élastiques. Les parametres d’élasticité utilisés, exprimés dans la base du cristal cubique, sont issues
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de la littérature [11] (Cy; = 396 GPa, C1, = 121 GPa et C44 = 64.1 GPa d’apres la notation de Voigt) .
Dans le modele, la fissuration est supposée intragranulaire et est simulée & 1’aide d’une approche XFEM
[12] dans Abaqus avec un critére cohésif sur la contrainte principale maximale. Les parameétres de la
loi cohésive linéaire sont : la contrainte maximale o™ = 350 MPa et le déplacement a la rupture u™ =
0.0114 um correspondant 2 un taux de restitution d’énergie Gy = 2Jm™>.

Un essai de flexion 3 points est simulé sur le barreau pré-fissuré comme présenté en figure 6. La région
simulée en XFEM est placée au centre du barreau en prolongement de la pré-fissure loin des conditions
aux limites.

- ‘
U=U,=0 250 pm Pré-fissure |= 8,375 um U,=0

Ficure 6 — Essai de flexion 3 points sur barreau avec une pré-fissure centrée. Déplacement imposé.

La fissuration simulée par méthode XFEM permet a la pré-fissure de s’étendre dans les éléments sans
chemin prédéfini. La figure 7 montre les résultats de la propagation de la fissure dans 5 grains au dela de
la pré-fissure. La fissure traverse les grains sans distinction. Des changements de direction sont visibles
dans le premier grain apres la pré-fissure et dans le second grain apres franchissement du joint de grain.
Dans le dernier grain (situé a mi-hauteur de I’ éprouvette), la fissure n’avance plus en arrivant au joint de
grain et bifurque dans une autre direction, plus favorable au critere de la loi cohésive sur la contrainte
principale maximale.

3.2.2 Comportement élasto-plastique d’une microstructure d’acier nitruré

Une cartographie EBSD, issue de la theése de Godet [13], a été utilisée pour étudier le comportement en
micro-plasticité d’un acier de 32CrMoV 12-9 nitruré. Celle-ci est représentée en figure 8. Cette micro-
structure est constituée de ferrite (98,8%y,1), de cémentite (1,2%.,) et de quelques précipités de nitrures
de fer Fe4N (97 ppmyoy).

La ferrite étant beaucoup plus ductile que la cémentite, on peut considérer que le comportement plastique
de I'acier est principalement dii aux phénomenes de plasticité cristalline de la phase ferritique. C’est
pourquoi le comportement de la cémentite a été supposé purement élastique tandis que celui de la ferrite
a été supposé élastique plastique. Soit € le tenseur de déformation ; on a alors :

E=¢€"+¢€P (3)

avec €° et €P respectivement les déformations élastique et plastique. Le comportement élastique est tel
que décrit en équation (2) tandis que le comportement en plasticité cristalline est simulé selon le modele
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S, Max. Principal

+4.3992+03
+3.500e+02
+3.150e+02
+2.800e+02
+2.450e+02
+2.100e+02
+1.750e+02
+1.400e+02
+1.050e+02
+7.000e+01
+3.500e+01
+0.000=2+00
-8.3642402

Pre-fissure

FiGure 7 — Propagation de la fissure dans 5 grains. Contrainte principale maximale (MPa). Amplification
x2.

111]

(001 (011

Ficure 8 — Carte EBSD de ’acier 32CrMoV12-9 trempé apres reconstruction. Seule la ferrite est re-
présentée ici (le blanc correspond a la cémentite et au Fe4N). Le rectangle noir représente la zone de
maillage présentée en figure 9.
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de Huang [14]. Dans ce modele, le comportement de chaque ensemble de systemes de glissements est
décrit par les parametres suivants :

— la vitesse d’écoulement de référence (a),

— le coefficient de sensibilité a la vitesse (n),

— la contrainte de cisaillement initiale (1),

— la contrainte de cisaillement pour un écrouissage infini (7..),

— le coefficient d’écrouissage propre a chaque systéme de glissement (4),

— le coefficient d’écrouissage latent entre les différents systémes de glissement (gq).
Le tableau 1 donne les parametres élastiques des différentes phases de 1’acier tandis que le tableau 2
donne les parametres de plasticité cristalline de la ferrite.

Tableau 1 — Composantes du tenseur d’élasticité (C) des différentes phases de 1’acier nitruré (en GPa)
selon la notation de Voigt.

Cementite?® Ferrite® Fe,N¢

Géométrie du cristal :  Orthorombique = CFC CFC

Cn 388 276.6 313
C» 345 276.6 313
Cs3 322 276.6 313
Cua 15 97.58 46
Css 134 97.58 46
Ces 134 97.58 46
Ci2 156 145.8 137
Ci3 164 145.8 137
Cy 162 145.8 137

4 Jiang et al. [15]
b Souissi et Numakura [16]
¢ Takahashi et al. [17]

Tableau 2 — Paramétres de plasticité cristalline pour la ferrite.

Systeme de glissements as™h n 1 MPa) 1. (MPa) hy(GPa) g
{110}(111) 0.001 20*  255° 972° 1855° 1.0

4 Harewood et McHugh [18]
b Etabli par essai-erreur

La figure 9 illustre le maillage obtenu depuis les données EBSD de I’acier 322CrMoV 12-9. Le maillage est
composé de 197522 éléments coins (C3D6) avec un seul élément dans I’épaisseur. Un essai de traction
quasistatique selon la direction e; (voir Figure 8) a été simulé ici. Une déformation macroscopique
longitudinale de 0,2% a été imposée.

La figure 10 illustre les résultats de simulation en plasticité cristalline de 1’acier 32CrMoV12-9. 1l ap-
parait sur la figure 10a que les contraintes sont localisées autour des grains de cémentite. La figure 10b
montre que la déformation n’est pas homogene dans le matériau, cette localisation étant alors dépendante
de l'orientation des lamelles de ferrite. De plus, il apparait que le niveau de déformation macroscopique
appliqué a cet agrégat (0,2%) est insuffisant pour faire apparaitre les bandes de localisation.
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FiGure 9 — Maillage obtenu depuis la carte EBSD de I’acier trempé. Seule la région représentée par un
rectangle a la figure 8 est illustrée ici.

4 Conclusions et perspectives

Lalgorithme MTEX2Gmsh a été utilisé dans ce travail pour générer des maillages dans le but d’étudier
le comportement de différents agrégats polycristallins a I’échelle de leurs grains depuis des données
EBSD. Les applications présentées sont :

— fissuration intragranulaire du dioxyde d’uranium (UO;) par la méthode XFEM avec un critere

sur la contrainte principale maximale,

— déformation plastique en traction du 32CrMoV 12-9 par un modele de plasticité cristalline.
Ces applications montrent I’efficacité de I’algorithme proposé en terme de complexités de géométrie
(tortuosité des joints de grain, imbrications multiples des grains etc.).

Des perspectives sont envisagées avec notamment 1’expression du critere de fissuration dans la base du
cristal en tenant compte de I’orientation des plans de clivage. Le but est d’analyser I’effet de la forme
des joints de grains sur la propagation des fissures au travers de deux grains adjacents sur la trajet de la
fissure.
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