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Résumé— Dans le contexte de la prévision de la tenue des matériaux, nous présentons un modèle
numérique permettant de décrire les scénarios de rupture des couches d’oxyde (la fissuration traver-
sante périodique dans la couche d’oxyde et le décollement dela couche) en utilisant une approche à
discontinuités fortes couplée à des éléments d’interface.Les paramètres du modèle sont identifiés par la
corrélation de la « distance interfissure moyenne » entre lesessais expérimentaux et les calculs numé-
riques.
Mots clés— modèle à discontinuités fortes, éléments d’interface, endommagement, analyse probabiliste.

1 Introduction

Le contexte général de l’étude est la modélisation du phénomène de rupture générée dans les sys-
tèmes métal/oxyde sollicités par des chargements mécaniques. La présence d’une couche de surface,
qu’elle soit naturelle (oxydation à haute température, filmpassif en corrosion aqueuse), ou déposée (re-
vêtement) permet de séparer un métal de son environnement externe, et donc contribue à le protéger
des phénomènes de corrosion. Dès lors que cette couche est endommagée, son rôle protecteur disparaît
et la corrosion de l’alliage métallique s’accélère. Par ailleurs, les phénomènes d’endommagement des
couches en proche surface sont très fortement liés aux conditions d’élaboration et aux sollicitations envi-
ronnementales, thermiques et mécaniques. Selon les conditions subies par le matériau, différents modes
de rupture peuvent apparaître. En particulier, l’apparition de fissures traversant la couche (et éventuel-
lement le métal) suivie de la décohésion de l’interface substrat/couche peut mener au décollement de
celle-ci (voir Figures 1 [1] et 2).

FIG. 1 – Morphologie deNiO
après une déformation de 1,12%
à température ambiante (ho =
45µm, dmoy

interfissures≃ 100µm) [1]

FIG. 2 – Morphologie deZrO2 après une défor-
mation de 1,24% à température ambiante, une par-
tie de la couche d’oxyde est décollée, (ho = 18µm,
dmoy

interfissures≃ 95µm)

Nous utilisons une approche en endommagement basée sur une méthode à discontinuités fortes pour
la modélisation des modes de rupture les plus souvent rencontrés dans les couches d’oxyde des systèmes
Ni/NiO et Zr/ZrO2 (fissuration traversante quasi-périodique et décohésion de l’interface métal/oxyde).
L’approche considérée est associée à

- un critère d’endommagement basé sur la notion de contrainte limite à rupture de l’oxyde ;
- un modèle d’interface associé à la notion de contrainte limite à rupture de décohésion métal/oxyde ;
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- une démarche probabiliste basée sur l’aspect aléatoire dela distribution des valeurs des contraintes
limites à rupture de la couche d’oxyde générées par des procédures numériques ;

- une prise en compte simplifiée des contraintes initiales générées lors de l’oxydation dans le système.

2 Cadre de l’étude et choix des modèles

2.1 Modèle mécanique

Dans ce travail, nous étudions, en particulier la fissuration générée dans les systèmesNi/NiO et
Zr/ZrO2 par des sollicitations mécaniques (traction simple) à température ambiante. La modélisation de
l’oxydation n’est pas prise en compte et l’endommagement dela couche d’oxyde pendant son élaboration
n’est pas étudié. La contrainte résiduelle générée dans le système métal/oxyde après l’oxydation au retour
à température ambiante est prise en compte pour le systèmeZr/ZrO2 de manière simplifiée.

La Figure 3 présente le modèle que nous avons considéré dans cette étude.

couche d’oxyde
éléments à discontinuité forte

substrat métal
éléments standards de FEAP

UU

interface métal/oxyde
éléments d’interface

o

y

x L

ho

hm

FIG. 3 – Système métal/oxyde étudié

oxyde

interface métal/oxyde

métal

FIG. 4 – Exemple de modélisation de
fissures dans la couche d’oxyde et à
l’interface métal/oxyde

On noteho l’épaisseur de la couche d’oxyde,hm l’épaisseur du substrat métallique et L la longueur
de l’échantillon considéré. Les chargements appliqués sont des déformations imposées supposées uni-
directionnelles. L’hypothèse de déformations planes est adoptée et appliquée au domaine. La couche
d’oxyde est généralement de type fragile. Dès qu’une fissureapparaît dans la couche d’oxyde, la fissure
se propage instantanément en traversant toute la largeur dela couche. Pour cette raison, nous n’étudions
que le profil du système métal/oxyde en 2 dimensions (voir Figure 3). Le comportement de l’oxyde est
considéré élastique isotrope endommageable.

Le comportement du métal est considéré élastique pour le Nickel et élasto-plastique pour le Zirco-
nium. En effet, d’après Nagl et al [1], à température ambiante, le Nickel reste élastique quand la couche
d’oxyde s’endommage, alors que le comportement du Zirconium est de type élasto-plastique quand les
couches d’oxyde s’endommagent (selon les résultats expérimentaux de notre laboratoire).

2.2 Choix du modèle numérique

Nous étudions dans ce travail l’endommagement des couches d’oxyde après leur création en sup-
posant qu’avant chargement, le matériau est sain. Nous nousintéressons à l’initiation et la propagation
des fissures et par conséquent nous utilisons une approche locale basée sur la mécanique de l’endom-
magement. Pour éviter le problème connu de la dépendance au maillage en présence d’un matériau
adoucissant, et gérer automatiquement la détection et la propagation de fissures, nous avons choisi d’uti-
liser des éléments à discontinuités fortes pour la modélisation des fissures traversant la couche d’oxyde
et des éléments d’interface pour la modélisation de la décohésion métal/oxyde.

Les éléments d’interface utilisés s’appuient sur les travaux d’Alfano et Crisfield [2]. La prise en
compte des contraintes résiduelles générée après l’oxydation au retour à température ambiante est réali-
sée de façon simplifiée dans le systèmeZr/ZrO2. Ces deux points ne sont pas présentés dans cet article
(plus de détails sont disponibles dans [3]). Nous présentons ici uniquement les principaux ingrédients de
la méthode à discontinuités fortes (voir [4], [3] pour plus de détails sur la méthode).

Les calculs et développements sont réalisés dans le code éléments finis Feap (développé par R.L.Taylor,
Université de Californie Berkeley, USA).
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3 Méthode à discontinuités fortes

Les principaux enrichissements de la méthode à discontinuités fortes réalisés dans ce travail sont la
prise en compte des propriétés à rupture aléatoire, la gestion de la multifissuration qui cause du problème
de bifurcation conduisant l’instabilité de la solution.

3.1 Cinématique

On considère un domaineΩ (un élément à discontinuités fortes) soumis à la charge appliquéetd sur
sa frontière∂tΩ et au déplacement appliquéud sur sa frontière∂uΩ, avec∂tΩ et ∂uΩ constituant une
partition de∂Ω. Le domaineΩ est traversé par une surface de discontinuitéΓs et ainsi divisé en 2 sous
domainesΩ− et Ω+ (voir Figure 5). La discontinuité de déplacement est introduite surΓs.

FIG. 5 – DomaineΩ traversé par une surface de discontinuitéΓs

Le champ de déplacement et le champ de déformation s’écrivent alors :

u(x) = ū(x)+ ¯̄uHΓs(x) (1)

ε(x) = ε̄(x)+ ( ¯̄u⊗n)sδΓs(x) (2)

où : ū(x) correspond à la partie continue du champ de déplacement et¯̄u correspond au saut de dépla-
cement sur la surfaceΓs ( ¯̄u est souvent pris constant le long de la surfaceΓs. HΓs est la fonction de
Heaviside surΓs telle que :HΓs(x) = {1 si x ∈ Ω+,0 six ∈ Ω−}. δΓs est la fonction de dirac.

3.2 Critère d’introduction des discontinuités et lois de comportement

Au début du chargement, il n’y a pas de discontinuités (microfissures) présentes dans la couche
d’oxyde. Le critère d’introduction des discontinuités dans ce travail s’appuie sur la valeur des contraintes
principales : lorsque la contrainte principale maximale atteint la contrainte limite à rupture en traction no-
tée ici ¯̄σ f , une discontinuité est introduite perpendiculairement àn, vecteur propre associé à la contrainte
principale maximale.

(n) [σ] (n) = ¯̄σ f (3)

Le matériau n’est pas naturellement parfaitement homogène. Il existe des petits défauts (porosités,
lacunes, défauts géométriques, ...) dans le matériau qui peuvent influencer les phénomènes d’endom-
magement. Afin de prendre en compte l’influence de ces défauts, nous avons choisi de considérer des
propriétés à rupture de la couche d’oxyde aléatoires ; ainsiles contraintes limites à rupturē̄σ f des élé-
ments constituant la couche d’oxyde sont distribuées de façon aléatoire :

¯̄σ f := σox
c = σox

c0
+ ∆σox

c ×χ (4)

avecσox
c0

la valeur moyenne de la contrainte limite à rupture,χ une variable aléatoire qui suit une loi
Gaussienne centrée réduite et∆σox

c l’écart-type associé à la variableσox
c0

. Pour la modélisation de l’en-
dommagement des systèmesNi/NiO et Zr/ZrO2, nous considérons un écart-type∆σox

c égal à 10% de
σox

c0.
Le comportement d’un élément à discontinuités fortes est traité en deux parties : une partie sur le

domaine hors discontinuité (Ω\Γs = Ω−∪Ω+), une partie sur la surface de discontinuitéΓs :
– sur Ω \ Γs : la loi de comportement est une loi classique de mécanique des milieux continus,

supposée élastique dans notre travail.
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– surΓs : la loi de comportement est une loi de type discrète qui reliela tractiontΓs et le saut de
déplacement̄̄u.
La Figure 6 présente les lois de comportement rigide-endommageable pour les directions normale
et tangentielle de la surface de discontinuitéΓs avec¯̄σs la contrainte limite à rupture en cisaillement
et tΓs la traction sur la discontinuité.

tΓs ·n

¯̄un

¯̄σ f

β

(a) Traction en fonction dē̄u pour
la direction normale

tΓs ·m

¯̄um

¯̄σs

− ¯̄σs

γ

(b) Traction en fonction dē̄u pour la direc-
tion tangentielle

FIG. 6 – Lois de comportement surΓs pour les directions normale et tangentielle

3.3 Résolution numérique

À partir de l’équation (1), la discrétisation éléments finisdu champ de déplacement dans un élément
peut se mettre sous la forme :

ue(x) = ūe(x)+ ¯̄ue
HΓs(x) = ũe(x)+ ¯̄ueMe(x) (5)

avecũe(x) un champ de déplacement continu possédant les mêmes valeursnodales que le champ de
déplacement réel etMe l’enrichissement de la base des fonctions de forme :Me(x) = HΓs(x)− φe(x),
φe(x) est souvent choisie égale à∑

a∈Ωe+
Na(x).

Avec cette interpolation, la forme faible discrétisée s’écrit sous la forme d’un système de deux équa-
tions : une équation écrite au niveau global correspondant àla forme faible éléments finis classique et
une équation écrite au niveau élémentaire qui permet d’obtenir les sauts de déplacement à partir des
déplacements nodaux.







Nelement

∑
e=1

[
R

Ωe BT
σdΩe−

R

Ωe NTbdΩe
]

= 0 (niveau global)
R

Ωe GeT
v σdΩe = 0 ∀e∈ [1,Nelement] (niveau élémentaire)

(6)

On note la fonctionGe le gradient symétrique deMe. Ge
v est obtenue à partir deGe en imposant la

verification du « patch-test » [5] :Ge
v = Ge−

1
Ae

R

Ωe GedΩe.

La solution est obtenue, après linéarisation de (6), par la résolution du système :
[

Kdd Kd ¯̄u
K ¯̄ud K ¯̄u ¯̄u

]{

∆d
∆ ¯̄u

}

=

{

∆fd

0

}

(7)

Par condensation statique au niveau élémentaire, l’inconnue∆ ¯̄u est éliminée, le problème à résoudre
s’écrit alors sous la forme classique :[K̂ ]{∆d} = {∆fd}, où K̂ est la matrice de rigidité modifiée par la
présence de discontinuités.

3.4 Convergence de la solution - régularisation visqueuse

Une adaptation des modèles à discontinuités fortes est nécessaire pour la description de la multi-
fissuration telle que celle observée dans la couche d’oxyde.En effet, le développement simultané de
plusieurs fissures peut conduire d’un point de vue numériqueà des instabilités liées à la présence de
points de bifurcation. La solution globale oscille entre plusieurs solutions : certaines fissures entrent en
concurrence.
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Pour éviter les points de bifurcation et assurer la convergence de la solution, nous avons utilisé une
méthode de régularisation de type « viscosité » proposée parOlivier et Huespe [6]. À la valeur de la
tractiontΓs obtenue par l’utilisation du modèle d’endommagement est ajouté un terme visqueuxt∗Γs

qui
s’écrit en fonction de la vitesse du saut de déplacement :

t
∗
Γs

= γ ˙[[u]] (8)

où γ est le paramètre de viscosité.
Le système linéarisé (7) est alors modifié et devient :

[

Kdd Kd ¯̄u
K ¯̄ud K ¯̄u ¯̄u+(γ/∆t)1

]{

∆dt+∆t

∆ ¯̄ut+∆t

}

=

{

∆ fd
(γ/∆t)∆ ¯̄ut

}

(9)

La Figure 7 présente pour différentes valeurs du paramètre de régularisationγ, l’évolution de l’ou-
verture de fissures au cours des itérations d’un pas de chargement non convergé sans régularisation.

FIG. 7 – Ouverture de fissures (mode I) au cours des itérations pour différentes valeurs deγ

On constate que plusγ est grand, moins la solution oscille et plus elle converge rapidement. Par
ailleurs,γ doit être suffisamment petit pour que la solution soit prochede la solution du problème d’ori-
gine. Le paramètre de régularisation doit offrir un compromis entre rapidité de convergence et précision.
Dans notre cas, la valeur initiale deγ est de 50MPa·m−1 ·pseudos. Cette valeur est adaptée si nécessaire
au cours du calcul.

4 Reproduction des scénarios de rupture et la distance interfissure

Le modèle numérique est capable de reproduire les scénariosde rupture (multifissuration dans la
couche et décohesion métal/oxyde) et évaluer la distance interfissure en supposant une interface mé-
tal/oxyde parfaite ou endommageable, le comportement du substrat élastique ou élasto-plastique.

On donne ici un exemple qui décrit le scénario de rupture d’unsystème métal/oxyde où le substrat est
supposé élastique et l’interface métal/oxyde soit parfaite (voir Figure 8) soit endommageable (voir Figure
9). Les figures décrivent l’évolution au cours du chargementde l’ouverture des fissures traversantes, du
champ de contraintes de cisaillement à l’interface métal/oxyde et du champ de contraintes principales
maximales.

Sous l’effet d’une augmentation du chargement appliqué, lacouche d’oxyde est la première à s’en-
dommager, l’ouverture des fissures s’accompagne d’une augmentation de la contrainte de cisaillement
au droit de ces mêmes fissures. La contrainte de cisaillementaugmente sans cesse en considérant une
interface métal/oxyde parfaite. En revanche elle est limitée à la contrainte limite à rupture de l’interface
pour une interface endommageable et diminue au cours du chargement. La contrainte principale maxi-
male dans la couche d’oxyde, quant-à-elle, diminue jusqu’àce que l’oxyde entre en compression. À ce
stade, aucune nouvelle fissure ne pourra apparaître.

La distance interfissure moyenne est évaluée en effectuant une analyse statistique sur 50 tirages
en considérant un écart-type de 10% pourσox

c . Les résultats numériques montrent que la décohésion
à l’interface métal/oxyde a pour effet de relâcher les contraintes autour des fissures périodiques dans la
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FIG. 8 – Scénario de rupture (substrat élas-
tique, interface parfaite)
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FIG. 9 – Scénario de rupture (substrat élas-
tique, interface endommageable)

couche d’oxyde, ce qui repousse les fissures voisines plus loin et augmente la distance interfissure. Ainsi,
la distance interfissure dans le cas d’une interface endommageable est plus importante que pour le cas
d’une interface parfaite.

La figure 10 décrit le scénario de rupture d’un système métal/oxyde en considérant une interface
métal/oxyde endommageable et un substrat élasto-plastique : l’évolution au cours du chargement de
l’ouverture des fissures traversantes et la déformation plastique cumulée sont présentées. Le substrat
entre dans la phase plastique dès l’apparition de la première fissure, mais la plastification reste confinée
autour de celle-ci. Au cours du chargement, le nombre de fissures et leur ouverture augmentent et la
plastification se généralise à tout le substrat.

Pour le cas d’un substrat élastique, les fissures apparaissent presque simultanément, alors que pour
le cas d’un substrat élasto-plastique, les fissures apparaissent successivement au cours du chargement et
l’état de saturation de la fissuration est beaucoup plus longà atteindre. La distance interfissure obtenue
en considérant le substrat élastique est plus petite que celle obtenue en considérant un comportement
élasto-plastique du substrat pour le même chargement appliqué.

5 Comparaison des résulats numériques et expérimentaux, validation du
modèle

Afin de réaliser les corrélations essai/calcul en termes de «distance interfissure » de la fissuration
périodique traversant la couche d’oxyde, nous avons préalablement effectué les analyses de sensibi-
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FIG. 10 – Évolution de l’ouverture des fissures et déformation plastique cumulée (substrat élasto-
plastique, interface endommageable)

lité des paramètres du modèle sur la distance interfissure. Ainsi l’influence de l’épaisseur de la couche
d’oxyde ho, de la contrainte résiduelle dans l’oxydeσox

résiduel, de l’énergie de fissurationGf lié à tanβ,
des contraintes limites à rupture de l’oxyde et de l’interfaceσox

c0 etσinterf
s et du comportement du substrat

a été étudiée. Les influences des paramètres du modèle sur la distance interfissure sont résumées dans le
tableau 1 :

ho σox
c0 σox

résiduel Gf σinterf
s

substrat élastique ↑ ≃ ≃ ↓ ↓

substrat élasto-plastique ↑ ↑ ↑ ↓ ↓

TAB . 1 – Variation de la distance interfissure (ho = 18µm) - ↑: dinterfissurecroît lorsque le paramètre croît,
↓: dinterfissuredécroît lorsque le paramètre croît,≃ : dinterfissureest peu influencée par une variation du
paramètre

La Figure 11 présente la fissuration de la couche d’oxyde endommagée obtenue pour un essai expé-
rimental et par la simulation numérique.

La distance interfissure numériqued = 100,1µm est une valeur moyenne convergée de 50 tirages
aléatoires deσox

c (voir Figure 12) ce qui est en accord avec la distance interfissure expérimentale (d ≃
100µm). L’écart-type de la distance interfissure est de 27,7µmsoit 27,7% dedmoy

interfissures.
Afin de valider les valeurs des paramètres obtenues, nous avons calculé la distance interfissure

moyenne numérique pour différents échantillons présentant différentes épaisseurs de couche d’oxyde,
puis comparé ces résultats aux résultats expérimentaux. Pour le systèmeZr/ZrO2, 4 paramètres ont
été identifiés : 433MPa< σox

c 6 547MPa, tanβ = 2000MPa·mm−1, σinterf
s = 80MPa, et Gf ∈ [47MPa·

mm,76MPa·mm]. Pour le systèmeNi/NiO, les paramètres identifiés sont :σox
c ∈ [364MPa,431MPa],

tanβ ≃ 2500MPa·mm−1, σinterf
s > 129MPa, Gf ∈ [26MPa·mm,37MPa·mm].

6 Conclusion et perspectives

Nous avons établi un modèle numérique permettant de décrireles scénarios de rupture des couches en
utilisant une approche à discontinuités fortes couplée à des éléments d’interface. Le modèle numérique
validé pour le problème spécifique traité (type de sollicitation, conditions aux limites, comportements
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replacements

FIG. 11 – Comparaison des résultats
numériques et expérimentaux

FIG. 12 – Longueur moyenne interfissure et son
écart-type moyen en fonction du nombre de tirages

des matériaux . . . ) peut prédire l’endommagement jusqu’à laruine de la couche de protection et, par
corrélation, évaluer des paramètres difficiles à obtenir autrement.

Notre démarche a consisté essentiellement à reproduire lesphénomènes d’endommagement des
couches d’oxyde après leur formation. Une perspective forte est de coupler ces développements aux
travaux antérieurs portant sur la modélisation de la formation des couches [7] [8] [9]. Cela doit s’accom-
pagner d’une amélioration des outils numériques pour la prise en compte des aspects multiphysiques,
notamment sur l’interaction diffusion/contrainte, la propagation du front d’oxydation et le couplage ther-
momécanique mais également des aspects microstructure, par exemple, la prise en compte d’anisotropie
et hétérogénéité de la couche d’oxyde.
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