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RESUME. Ce papier présente un outil de simulation numérique permettant I’étude de la fissu-ration dynamique des matériaux
hétérogénes et & gradients de propriétés. Cet outil est basé sur la notion de Modeles de Zone Cohésive Frottante et sur
I’approche Non-Smooth Contact Dynamics. La plateforme numérique, composée de trois librairies avec une conception
orientée objet, permet des simulations tridimensionnelles en grandes déformations depuis I’amorcage des fissures jusqu’a
la ruine finale du matériau. Un exemple de fissuration de matériau hétéro-gene utilisé dans I’industrie nucléaire, le
Zircaloy-4 hydruré, est présenté.

ABSTRACT. This paper presents a new numerical simulation framework dedicated to the study of the dynamic fracture of
functionally graded heterogeneous materials. This framework is based on the concept of Frictional Cohesive Zone Model in
the framework of Non-Smooth Contact Dynamics. The numerical platform, composed of three object-oriented libraries,
allows for three dimensional finite deformation simulations, from crack initiation to post-fracture behavior. An example of
fracture in hydrided Zircaloy-4, an heterogeneous material used in the nuclear industry, is presented.

MOTS-CLES : Fissuration, dynamique non réguliére, matériaux hétérogénes, simulation numé-rique, Modeles de Zone
Cohésive
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1. Introduction

Ce travail concerne la simulation numérique de la rupture dynamique des ma-
tériaux hétérogénes. Un logiciel permettant ces simulations a été développé dans le
cadre des recherches de I’Institut de Radioprotection et de Sdreté Nucléaire (IRSN)
relatives a la sOreté des réacteurs a eau sous pression. Il est basé sur la notion de Mo-
déles de Zone Cohésive Frottante (MCZF) pour la fissuration en présence de condi-
tions de contact frottant, et sur la méthode Non-smooth Contact Dynamics (NSCD)
pour le traitement des problémes de dynamique non réguliéere. La plateforme se com-
pose d’une bibliothéque Fortran90 dédiée aux comportements surfaciques en dyna-
mique non réguliere (LMGC90), d’une bibliotheque C++ dédiée a la résolution des
EDPs (PELICANS) et d’une bibliothéque C++ consacrée aux modeles constitutifs vo-
lumiques (MATLIB ). Les modéles utilisés dans cette plateforme sont présentés, puis
son architecture est évoquée et enfin, ses potentialités sont illustrées sur un exemple
de rupture d’un matériau hétérogéne utilisé dans I’industrie nucléaire, le Zircaloy-4
hydruré.

2. Modele de Zone Cohésive Frottante (MCZF)

Le MCZF considéré ici est obtenu par le couplage d’une force adhésive avec des
conditions de contact unilatéral et de frottement de Coulomb.

(Rn + R € 8Ix+(un) [1]
(Rr + R3™) € 0(ulRn + R§™| || ar |)) [2]
R =K(B)-[u] et B =min(B,g(l[u]ll) [3]

ou Ix est la fonction indicatrice de I’ensemble X, les indices N et T' désignent les
composantes normales et tangentielles de la force totale (R = Ryn + Rr), de la
force adhésive (R*¥" = R3%hn + R%") et du saut de déplacement ([u] = unn +
ur), n la normale unitaire sortante, u le coefficient de frottement de Coulomb, g
une variable traduisant I’endommagement surfacique, K () une matrice traduisant
I’adoucissement progressif du comportement surfacique lors d’une fissuration et g
une fonction décroissante de ||[u]]|.

Une variante de la loi d’endommagement surfacique de [MIC 94] est introduite (pour
la présente écriture voir [MON 98]) :

Bo siz < dg
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e — 200 + x

(9 —4lnd)\Cnx ' Cr
0 < Bo < 1 un niveau d’endommagement surfacique initial et w une énergie de
référence (en J/m?).

avec o = \/L( L + i) 0. = 36g, Cn et Cr des raideurs (Pa/m),



3. “Non-Smooth Contact Dynamics” et Modele de Zone Cohésive Frottante

Le probléme dynamique est composé des équations ([1]-[3]) et de la discrétisation
spatiale de I’équation de la dynamique :

Mi=F(q,q4,t)+r (4]

ou g, g et ¢ sont respectivement les vecteurs déplacement, vitesse et accélération dis-
crets, M est la matrice de masse, F(q, g,t) représente les forces intérieures et exté-
rieures et r les forces de contact. Cette équation est traitée dans le cadre de la méthode
NSCD [JEA 99] et du cadre fonctionnel proposé par [MOR 88].

L’intégration de I’équation [4] est effectuée au sens des mesures différentielles
et son intégration temporelle entre 1¢;,t;41] par une 8-méthode. Les inconnues du
problémes sont les valeurs discrétes de la vitesse ¢; 1 et de I’impulsion hr;; au
temps ¢;41 et h est la longueur de I’intervalle ]¢;,¢;+1]. Le systéme non-linéaire obtenu
est résolu par une méthode de Newton-Raphson.

En utilisant le changement de variable de [MON 01], le systéme tridimensionnel
pour chaque contact « s’écrit :

U = U2y — W2h(R + Radh)> =
R%; — projg+ (RS — pUS) = 0 [5]
Ry — prOJD(mRm)(R% —pUg) =0

ol p > 0 et D(u|R%|) est le disque de centre 0 et de rayon u|R%;|, U et R les valeurs
locales de la vitesse et de I'impulsion, U2 ,,, la vitesse au contact « sans réaction
adhésive et W« |a condensation de I’inverse de la matrice des itérations.

Le systéme non linéaire [5] est résolu par la méthode de Newton généralisé propo-
sée dans [ALA 88].

4. Plateforme numérique

La mise en ceuvre de I’outil numérique s’appuie sur une conception orientée objet
qui permet une évolution future du logiciel. Cette conception repose sur le couplage
encapsulé de trois librairies LMGC90>PELICANS>MATLIB :

LMGC90 est une plateforme congue avec une approche orientée objet et réalisée
en Fortran 90 [DUB 03]. Cette plateforme développée au Laboratoire de Méca-
nique et Génie Civil de Montpellier est dédiée a la modélisation et au traitement
des problemes d’interaction entre corps. Elle se base sur la méthode NSCD.
Gestion :

— discrétisation temporelle (dynamique)
— Newton (Non linéaire)
— méthode NSCD (comportements surfaciques)




PELICANS est une bibliotheque consacrée a la résolution notamment par la
méthode des Eléments Finis des EDPs et développée a I’ Institut de Radiopro-
tection et de Sdreté Nucléaire [PIA 03] en C++.

Gestion : — Eléments finis

MATLIB est une bibliotheque portable de modeles constitutifs volumiques
développée au Laboratoire des Techniques Aéronautiques et Spatiales
(LTAS) de Liege par Stainier [STA 03] en C++. Elle est basée sur un
formalisme variationnel de la viscoplasticité incrémentale adaptée a une
structure orientée objet [ORT 99].

Gestion : — Modeéles volumiques

Afin de pouvoir amorcer et propager des fissures en tout point de la discrétisation,
un modele de zones cohésives est implémenté entre chaque maille d’une discrétisation
Eléments Finis [XU 94]. Le logiciel permet de simuler, en 3D et grandes déforma-
tions, la rupture dynamique des matériaux hétérogénes et a gradients de propriétés, de
I’amorcage de multifissures jusqu’a la ruine finale.

5. Rupture dynamique d’un volume élémentaire de Zircaloy-4 hydruré

L’exemple qui suit consiste a étudier I’effet d’inclusions fragiles (hydrures) dans
une matrice élastoplastique (Zircaloy-4). Ce probléme concerne I’analyse de la rup-
ture des tubes-gaine de combustible nucléaire lors de situations accidentelles. Ces
tubes sont initialement constitués de Zircaloy-4. Durant leur vie en réacteur, des in-
clusions d’hydrures apparaissent sous forme de plaquettes, principalement orientées
dans la direction orthoradiale. Deux cas sont considérés ici : un volume élémentaire
de Zircaloy-4 sans inclusions et un volume élémentaire de Zircaloy-4 hydruré conte-
nant des inclusions d’hydrures rectangulaires, orientées dans le sens de la sollicitation
et distribuées aléatoirement (fraction volumique de 30 %). Les volumes élémentaires
carrés envisagés font 10um de coté. La matrice est élastoplastique (E = 98 G Pa,
v=0.325, limite élastique = 500 M Pa, plasticité J) avec écrouissage isotrope linéaire
(module 200M Pa) et les hydrures de type neo-Hookéens (E=135 G'Pa, v=0.32).
L’adhérence entre la matrice et les hydrures est “forte” (w?/w" ~ 10°, ol w' et w"
désignent respectivement I’énergie de décohésion de I’interface matrice-hydrure et
matrice-matrice). Les données interfaciales sont résumées dans le Tableau 1. Enfin,
le frottement est supposé faible pour toutes les interfaces en présence : u = 0.05. Le
chargement est constitué de vitesses imposées sur les faces horizontales: V = 2m/s
(& “droite”) et V. = —2m/s (a “gauche”).

Matrice-Matrice | Matrice-Hydrure | Hydrure-Hydrure
CN =cCT 2x1019 2x10%9 4x1019
w (J/m?) 7x10~2 7x10° 3x10—2

Tableau 1. Paramétres utilisés dans le MZCF.
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Figure 1. Facies de rupture du volume élémentaire de Zircaloy-4 hydruré et résultante
sur la structure VS déplacement appliqué dans le cas du Zircaloy-4 avec hydrures
(ZrH) et sans hydrures (Zr).

L effet fragilisant des inclusions d’hydrures est illustré sur la Figure 1. Les courbes
de gauche indiquent I’évolution de résultante sur la cellule en fonction du déplacement
appliqué pour le Zircaloy pur (courbe “supérieure”) et pour le Zircaloy hydruré a 30%
(courbe “inférieure”). Pour le Zircaloy pur, il apparait clairement que la juxtaposi-
tion d’un comportement volumique élastoplastique et de MZCFs entre chaque maille
conduit a un comportement apparent de type élastoplastique endommageable tel qu’il
est observé expérimentalement : déformation a rupture aux allentours de 10%. L’in-
troduction de 30% d’hydrures réduit cette déformation a rupture d’environ 80%. Le
comportement apparent du Zircaloy hydruré est ainsi d’avantage du type élastique
fragile. Dans ce dernier cas, la fissure s’initie dans les hydrures, créant une multifis-
suration du matériau, puis se propage dans la matrice (voir le faciés de rupture sur la
Figure 1 a droite). Les hydrures jouent ainsi un rdle fragilisant : I’énergie nécessaire
pour rompre la cellule de Zircaloy hydruré a 30% est environ 10 fois plus faible que
pour le cas du Zircaloy pur.

6. Conclusion

Ce papier a présenté un outil de simulation numérique pour I’étude de la fissuration
dynamique de matériaux hétérogénes, depuis I’initiation de fissures jusqu’a la ruine du
matériau. Cet outil est basé sur les Modeles de Zone Cohésive Frottante (MZCF) et sur
la méthode Non-Smooth Contact Dynamics (NSCD). Une simulation numérique de la
rupture dynamique du Zircaloy-4 vierge et hydruré a permis de mettre en évidence :

— un traitement pertinent des situations de dynamique rapide par des algorithmes
implicites,



— la gestion des conditions non réguliéres de contact frottant sans pénalisation ni
régularisation par la méthode NSCD,

— I’obtention de comportements apparents élastoplastiques endommageables par
la juxtaposition de modeles de comportement volumique élastoplastiques et de MZCF
fragiles,

— la pertinence de I’approche pour I’analyse de la fissuration et de la rupture des
matériaux hétérogenes,

— dans le cas du Zircaloy, le caractére fragilisant d’inclusions d’hydrures.
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