Simulation par éléments finis de la déformation de polycristaux a par-
tir d’images de tomographie par contraste de diffraction
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Résumé — La tomographie par contraste de diffraction donne acces a la forme, 1’orientation et 1’état
de déformation élastique des grains dans des volumes polycristallins pouvant contenir a I’heure actuelle
jusqu’a mille grains. La combinaison de cette technique avec la méthode des éléments finis est particulie-
rement prometteuse pour analyser le role de la cristallographie locale sur les mécanismes de déformation
et de dégradation dans des matériaux polycristallins. Dans ce travail, un échantillon polycristallin de
titane est imagé en 3D puis maillé et sa déformation de traction est calculée par éléments finis.

Mots clés — tomographie par contraste de diffraction, maillage de microstructure, éléments finis, plas-
ticité cristalline.

1 Imagerie 3D en tomographie par contraste de diffraction

La micro tomographie par contraste de diffraction (DCT) est une technique d’imagerie synchro-
tron permettant de visualiser simultanément la microstructure visible en mode d’absorption (e.g. les
différentes phase présentes) et la microstructure cristalline (taille, forme et orientation des grains) d’un
matériau poly-cristallin. Réunissant les principes de la reconstruction d’image a partir des projections
(tomographie) et de I'imagerie par diffraction X, cette technique donne acces a I’orientation (valeur
moyenne par grain) et a la forme 3D des grains au sein des matériaux polycristallins, avec des limites
liées a I’état de déformation du matériau. L’illumination par un faisceau monochromatique étendu (2D)
réduit la procédure d’acquisition a une rotation autour d’un axe et se traduit par des temps d’acquisition
de I’ordre d’une heure pour des volumes contenant typiquement un nombre de grains compris entre cent
et mille grains (voir Fig. 1).
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F1G. 1 —a) Principe de la tomographie par contraste de diffraction. Lors de la rotation chaque grain donne
lieu a une série de taches de diffraction. La position et la forme de ces taches permettent de remonter a
la forme 3D et a ’orientation des grains. L’'image d’absorption au centre du détecteur permet de recons-
truire la distribution 3D du coefficient d’atténuation dans 1’échantillon. b) Exemple de reconstruction
tridimensionnelle d’un polycristal de Titane, obtenu par DCT [1].



2 Maillage tridimensionnel de la microstructure

La caractérisation par DCT donne acces a la forme et a I’orientation de I’ensemble des grains d’un
échantillon polycristallin. A partir de ces images, un avatar numérique de 1’échantillon peut étre recréé
pour étre calculé par éléments finis. Une procédure relativement automatisable fait appel a un algorithme
de marching cube multi-matériau [2] qui permet de reconstruire les joints de grains avec des éléments
coques. Cette interface peut ensuite étre utilisée en entrée d’un mailleur 3D (par exemple le logiciel
tetgen/GHS3D) pour obtenir un maillage complet prét pour le calcul par éléments finis. Ce procédé est
représenté dans la Fig. 2 sur un échantillon cylindrique de 600 micrometres de diametres fait d’un alliage
de titane .

3 Calculs par éléments finis

Une fois que I’on possede la description de la microstructure d’une éprouvette compléte, il devient
alors possible d’utiliser la simulation au plus proche de I’expérience, en incorporant les effets de la mi-
crostructure. Des telles comparaisons directes entre expérience et simulation, qui commencent seulement
a étre disponibles (voir exemple Fig. 2 pour la traction d’une éprouvette de titane), devraient permettre
d’identifier les mécanismes physiques en jeu et d’évaluer et d’affiner les modeles théoriques sous-jacents.
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FIG. 2 — Génération et calcul 3D d’un échantillon polycristallin d’alliage de titane imagé par tomographie
en contraste de diffraction ; dans I’expérience de traction, 1’échantillon a été soumis a 150 N.

Références

[1] W.Ludwig, P. Reischig, A. King, M. Herbig, E. M. Lauridsen, G. Johnson, T. J. Marrow, J.-Y. Buffiere. Three-
dimensional grain mapping by X-ray diffraction contrast tomography and the use of Friedel pairs in diffraction
data analysis, Review of Scientific Instruments vol 80, p. 033905, 2009.

[2] Z. Wu, J. M. Sullivan, Multiple material marching cubes algorithm, Int. J. Numer. Meth. Engng. vol 58(2), p.
189-207, 2003.



