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Resumen

El anélisis de tensiones residuales por difraccion X, sobre muestras bifasicas, esta basado en la
utilizacion de las CER (Constantes Eldsticas Radiocristalograficas) obtenidas sobre una fase
aislada. Esto supone que las CER de una fase son las mismas, que ésta esté aislada o formando
parte de un sistema bifasico. La simulacion del comportamiento de la deformacion en funcion
del sen?y utilizando modelos de transicion de escala nos conduce a invalidar la hipotesis. El
modelo empleado es de tipo autoconsistente de un sitio. Se ha procedido a la simulacion del
comportamiento micromecanico de cada una de las inclusiones modelizadas, siendo éstas
sumergidas en una matriz cuyo comportamiento macroscopico efectivo puede ser asimilado al
del material bifasico homogéneo. El modelo utilizado muestra la dependencia de las CER de la
fase analizada con respecto a las fracciones de volumen de las dos fases presentes. El hecho de
despreciar este fenomeno se traduce por la introduccion de un error sistematico que puede
alcanzar hasta el 16 % para un andlisis de las tensiones en el carburo de silicio, conteniendo
15% de SiC y 85% de aluminio. Para el andlisis de materiales bifasicos, cuyos componientes
presentan caracteres mecanicos diferentes, es recomendable proceder a la correccion de la
influencia del bifasaje, con el fin de minimizar las incertitudes sobre los valores medidos.
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Abstract

The analysis of residual stresses on two-phase samples is based on the using of XEC (X-ray
elastic constants) obtained on an isolated phase. It is supposed that the XEC of a phase are the
same, either it's alone or it takes part of a two-phase system. The simulation of the deformation
curves versus sin?y, using scale transition models leads us to invalidate this hypothesis. The
model used is a one site self-consistent one. The simulation of the micro-mechanical behaviour
of each modelized inclusion has been performed. Each one is embedded in a matrix which
effective macroscopical behaviour can be assimilated to the homogeneous two-phase material.

In this work, two types of two-phase materials without texture have been considered :
austenoferritical alloys and an aluminium composite with silicium  carbide fibres. The model
used shows that the XEC of the analysed phase depends on the volume fraction of the two
phases. Neglecting this phenomenon induces a systematic error on the stresses determination
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using experimental values. If we consider for example a {100} diffracting plane, this systematic
error is always lower than 2% in the case of austenoferritical alloys but it can reach 16% for the
stresses analysis in the silicium carbide, considering the composite of 15% of SiC and 85% of
Al. From those results, it may be deduced that the analysis of two-phase materials with
components with different mechanical behaviours (like Al and SiC) might take into account the
correct XEC in order to minimize the standard deviation on stress measured values.

1. Introduccion

Las distancias interreticulares de un material policristalino son modificadas
cuando ¢l esta sometido a tensiones residuales. En ese sentido, la técnica de la
difraccion de rayos X es particularmente adaptada para la medida de las
variaciones de dichas distancias, puesto que ellas se traducen por un
desplazamiento de los picos de difraccion. Las variaciones son determinadas en
funcion de la direccion de la medida, representada por los angulos ¢ y

v (figura 1).
DN

A

Direccion de la medida

> DT

AR

Figura 1. Definicion de los angulos ¢ y w. DN, DT y DL corresponden respectivamente a las
Direcciones Normal, Transversal y Longitudinal del sistema referencial del
material.

Considerando un material monofasico, el estado de deformacion medio en la
direccion de medida esta dado por :

Epy =—Aby, cotgb, (ec. 1)

en donde 6o representa la posicion del pico de difraccion de un material al estado
libre de tensiones.



A partir de las deformaciones medidas se puede deducir la tensién macroscopica
o existente en la fase estudiada. Asi, en el caso de un material de estructura
cubica, isotropo y homogéneo a la escala macroscopica, y para un estado triaxial
de tensiones, se puede escribir la relacion del sen?y [1] :

1
Epy = ESZ (02 cos® ¢ + ol senp + o senp — o )sen*y +
{ { (ec.2)
+ ESz (013 cos@ + oszsend)seny + ESzo'_% +8,(0{1 + 0% +053)

Para un material sin textura, la curva de la deformacion eléstica &g, del volumen
difractante en funcion del sen*y es una elipse. La inclinacion de esta curva es
proporcional a la tension seudo-macroscopica existiendo en la fase. Los
coeficientes 2S> y Si son los coeficientes de proporcionalidad entre las
deformaciones y las tensiones, y son llamados las Constantes Elasticas
Radiocristalograficas (CER). Asi, el calculo del tensor de tensiones de la fase o
se apoya sobre el conocimiento preciso de las CER. En el caso de un material
monofasico sin textura, las CER dependen Unicamente de la naturaleza de la
fase estudiada y de la familia de planos {hkl} que dan lugar al pico de difraccion
sobre el cual se realiza la medida. Estas constantes pueden ser calculadas a partir
de las constantes de elasticidad del monocristal y de un modelo de transicion de
escala [2-7]. Ellas pueden ser obtenidas experimentalmente mediante una
calibracion utilizando tensiones aplicadas conocidas [8]. Los valores de las CER
no constituyen entonces una dificultad mayor para el estudio de muestras
policristalinas monofésicas.

La técnica de andlisis de las deformaciones por difraccion de rayos X se aplica
igualmente a los materiales bifasicos a+f. La seleccion de un plano difractante
de tipo {hkl} limita el volumen que difracta a una fraccion de una sola de las dos
fases presentes. Esto permite el calculo independiente de las tensiones seudo-
macroscopicas existiendo en cada una de las fases. Si, por ejemplo, se decide el
estudio del estado mecanico de la fase o, clasicamente se podra aplicar la
ecuacion 2 utilizando las CER de dicha fase [9-12]. Sin embargo, no se debe
olvidar que las CER dependen, en todo rigor, del plano {hkl} estudiado, de la
naturaleza de las fases o y B, y de la proporcion de cada una de las fases al
interior del material.

Asi, el objeto del presente articulo es de mostrar la influencia de las
interacciones que existen entre las dos fases sobre el comportamiento eldstico
del volumen difractante de la fase estudiada. Se analizara la dependencia de las
CER con respecto al bifasaje y el impacto de ellas sobre el analisis de las
tensiones residuales de sistemas bifasicos.



2. Metodologia

2.1 Aplicacion del modelo autoconsistente de 1 sitio para la simulacion de
materiales bifasicos

Para estudiar el comportamiento elastico de materiales bifasicos, se ha recurrido
a un modelo de tipo autoconsistente de 1 sitio, correspondiendo a los
formalismos desarrollados por Kroner y Eshelby [3,4]. En este modelo, cada uno
de los cristalitos del material estd representado bajo la forma de una inclusion de
forma elipsoidal, rodeada de wuna matriz homogénea poseyendo el
comportamiento mecanico macroscopico del agregado policristalino. El se
apoya sobre la ecuacion implicita siguiente :

C= % fie, (). + E.[c,(Q)-C]) (ec. 3)
i=1

1 es el indice del cristalito con orientacion Qi en el referencial de la muestra, N
representa el namero total de cristalitos modelizados, f es la fraccion de
volumen del cristalito, c(€2) es el tensor de rigidez del monocristal con
orientacion Q expresado en el referencial de la muestra, I es el tensor identidad
al orden 4, E es el tensor de Morris [5] y C es el tensor de rigidez de la matriz
macrohomogénea (agregado policristalino).

Cuando se trata el problema de un material monoféasico se puede escribir que :
-1
c“ :<cf‘(Qi)..{l+E“..[cl-“(Qi)—C“]} > (ec. 4)
(04

Si se considera una cantidad de cristalitos tendiendo al infinito y suprimiendo las
operaciones inversas, esta ecuacion puede escribirse como :

C* = C*E.C% =(cf () —CE* {cf(Q) (ec. 5)
o o
Esto permite escribir :
c“ :<c;" (Ql—)> (ec. 6)
o

Aplicando la ecuacién 6 a la ecuacion 3 para un sistema bifésico se obtiene :



c=roct i+E[c -l + PP i+ ECP -Cf ' (e )

en donde f*y f? indican las fracciones de volumen de cada fase al interior del
material. C* y CP son los tensores de rigidez de las fases a. y B puras.

Este célculo justifica la introduccion de un tensor de elasticidad medio para cada
una de las fases presentes en el material. Esto muestra que, utilizando el modelo
autoconsistente de 1 sitio, un material multifasico teniendo n fases puede ser
representado con n inclusiones equivalentes, teniendo cada una el conjunto de
cristalitos de una sola y Unica fase. Estas inclusiones estan sumergidas en una
matriz posediendo las propriedades del agregado policristalino. Es tinicamente
en esta ultima parte que se manifiestan las interacciones debidas a las diferentes
fases.

Este resultado puede ser deducido directamente de la hipodtesis de ausencia total
de correlacion entre los cristalitos, hipotesis que corresponde a la formulacion
del modelo utilizado [3, 4]. Este implica que las fases no pueden interaccionar
directamente entre ellas, sino unicamente con la matriz policristalina. En nuestro
caso, la presencia de la fase 3 modifica el comportamiento mecéanico de la fase
a no directamente sino unicamente a través del comportamiento de la matriz en
la cual se encuentra.

2.2 Determinacion de las tensiones seudo-macroscopicas en un material

bifasado

En el caso de materiales biféasicos las tensiones y las deformaciones medias que
existen en cada fase (o', € con i = o, PB) difieren generalmente del estado
mecanico macroscopico {c', €'}. Sin embargo, se pueden determinar los estados
mecanicos seudo-macroscopicos de cada fase por medio de un modelo
micromecanico. Utilizando el modelo autoconsistente citado [3, 4] se puede
escribir que, para la fase a se tiene :

o = <c,.“ @) + E.[c*(©;) - C]}_l..C_l..Gl> (ec. 8)

a

Teniendo en cuenta un nimero suficiente de cristalitos de la fase o, se podra
verificar la ecuacion 6. Trabajando de manera analoga al procedimiento descrito
en el paragrafo 2.1 se obtiene que :

c*=C* Clol [I+E.(C*-O)" (ec. 9)

Utilizando el mismo razonamiento que para el calculo del tensor de elasticidad
C, se puede determinar la tension seudo-macroscopica c* en el material



multifasico. El procedimiento consiste en juntar fictivamente todos los cristalitos
de la fase a bajo la forma de una inclusion ; ésta interactia con una matriz
teniendo las caracteristicas propias al conjunto del sistema bifasico a+.

Al interior de la fase o, el comportamiento mecéanico mesoscopico {c't* g} de
cada cristalito puede, por supuesto, apartarse del comportamiento medio de la
fase, mas aun cuando el coeficiente de anisotropia del monocristal es diferente
de 1.

El modelo autoconsistente utilizado para el andlisis de un material bifésico
puede ser representado por el esquema de la figura 2.
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Figura 2. Esquema de un material bifasico a+p visto desde el punto de vista del modelo
autoconsistente utilizado. f representa la fraccion de volumen de cada fase. I y 11
representan respectivamente los ordenes macroscopico y mesoscopico para las
tensiones y las deformaciones.

El procedimiento es el siguiente : se determina primero el comportamiento
elastico de cada una de las fases a y [3, tomadas individualmente, sobre un



numero relativamente grande de cristalitos (2000 por ejemplo) ; después se
simula el comportamiento en la escala seudo-macroscopica de un sistema
bifasico a+p, de composicion definida, por el intermedio de las expresiones
(ec. 7) y (ec. 9). Este método original permite una importante economia de
tiempo de cédlculo cuando se simulan materiales de diversas composiciones y
sometidos a diferentes estados mecéanicos macroscopicos G'.

La aplicacion de este modelo al volumen difractante de un material permite el
calculo de las CER, caracteristicas de la fase que contribuye al fenémeno de
difraccion.

2.3 Estudio de las Constantes Elasticas Radiocristalogradficas

El modelo autoconsistente descrito precedentemente ha sido implementado para
estudiar dos tipos de materiales : a) aceros de tipo austenoferriticos en donde las
dos fases presentan una gran similitud tanto estructural como de
comportamiento eldstico, b) compuestos de aluminio y carburo de silicio B que
presentan diferencias bien conocidas de comportamiento mecédnico. Los
sistemas bifasicos han sido sometidos a una tension macroscopica de traccion
uniaxial de la forma : ¢' = ¢'11 = 400 MPa.

Se ha determinado entonces para cada material la CER 'z S de cada fase, para la
familia de planos difractante del tipo {100} y para la direccion de medida ¢p=0°.
Con el fin de poder observar la influencia del bifasaje, el estudio ha sido
realizado para cinco composiciones diferentes (f* =0, 0.3, 0.5, 0.7 y 1).

3. Resultados y discusion
3.1 Dispersion de los estados mecdnicos mesoscopicos

El estudio fino del comportamiento de cada cristalito en cada fase es presentado
en las figuras 3 y 4 quienes representan la dispersion de las tensiones y las
deformaciones mesoscdpicas de un acero austenoferritico (50 % - 50 %) y de un
compuesto de aluminio y de SiC (70 % - 30 %).

En el caso del acero, las nubes de puntos correspondiendo al estado mecanico de
los cristalitos de cada una de las fases presentan una superposicion parcial
(fig. 3). Esta superposicion muestra que la austenita y la ferrita tienen un
comportamiento mecanico elastico similar. El valor medio de la tension del
material corresponde bien con el valor de la tension macroscopica asumida.

En el caso del compuesto de la figura 4, los estados mecénicos de los cristalitos
de aluminio y de SiC estan localizados en zonas alejadas entre ellas. Este hecho



manifiesta la gran diferencia de comportamiento mecéanico elastico de las dos
fases consideradas.
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Figura 3. Dispersion de los estados mecanicos mesoscopicos en una aleacion de austenita y
ferrita (50 % - 50 %) sometido a una tensién uniaxial 6 = o';;1 = 400 MPa.
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Figura 4. Dispersion de los estados mecdnicos mesoscopicos en un compuesto de aluminio y
SiC (70 % - 30 %) sometido a una tension uniaxial & = o'11 = 400 MPa.

En ambos casos, la fase mas rigida (tension importante y deformacion débil)
absorbe la mayor parte de la tension permitiendo de descargar la otra fase la cual



es mas flexible. Ciertos cristalitos pueden alcanzar valores de deformacion y de
tension superiores al limite de deformacion plastica del material macroscopico.
Sin embargo, si el estado mecanico medio del material se queda en los limites
del dominio elastico, y poniéndose a una escala mesoscopica, todos los
cristalitos deben deformarse de manera eléstica. Esto implica que los limites de
deformacion plastica sean diferentes a la escala macroscopica y microscopica.

3.2 Determinacion de las CER en los sistemas bifdsicos. Estudio de las
interacciones interfases

Los valores de las CER, obtenidos gracias a las simulaciones realizadas sobre
los dos sistemas bifasicos estudiados, son resumidos en las tablas 1 y 2.

Tabla 1. Constantes Elasticas Radiocristalogrdficas (CER) para la familia de planos {100} y
con ¢=0° calculadas en cada fase de un acero austenoferritico en funcion de sus
proporciones relativas.

Fraccion f de la fase estudiada 0 0.3 0.5 0.7 1

72 So austenita (ndef/MPa) 8.6 8.6 8.7 8.7 8.8

¥4 S, ferrita (udef/MPa) 7.4 7.4 7.4 7.4 7.4

Tabla 2. Constantes Elasticas Radiocristalogrdficas (CER) para la familia de planos {100} y
con ¢=0°, calculadas en cada fase de un compuesto de Aluminio y SiC f en funcion
de sus proporciones relativas.

Fraccion f de la fase estudiada 0 0.3 0.5 0.7 1

%2 So Aluminio (pdef/MPa) 193 | 194 | 19.5 | 19.7 | 20.0

Y S, SiC B (udef/MPa) 43 | 42 | 40 | 38 | 3.6

El valor de referencia de las CER es el que caracteriza la fase pura (f=1).
Analizando los resultados obtenidos para el acero austenoferritico (tabla 1), se
constata que las CER de cada fase varian muy poco en funcion de la
composicion. Esto implica que las interacciones entre la fase austenitica y la
matriz homogénea (policristal bifasico) o entre la fase ferritica y la matriz
homogénea son comparables al valor medio de las interacciones que existen
entre un cristalito de austenita y la matriz austenitica, o entre un cristalito de
ferrita y la matriz ferritica. Se deduce asi que la influencia del sistema bifasico
sobre las CER es despreciable cuando el material esta constituido de dos fases
que tienen un comportamiento elastico similar.



Este resultado justifica la aproximacion generalmente utilizada que consiste en
tomar los valores de las CER correspondiendo a las monofases para explotar los
resultados experimentales de las deformaciones en los materiales bifésicos.

Por otra parte, la tabla 2 muestra que, en el caso del compuesto y
particularmente para la fase SiC, las CER pueden depender de manera
importante de la composicion del material. Este resultado muestra interacciones
importantes entre las fases. Estas se ejercen del aluminio hacia el volumen
difractante del SiC, por el intermedio del comportamiento del agregado
policristalino bifasico. Esto quiere decir que la interaccidon entre la fase SiC y la
matriz bifasica es diferente de la interaccion media que existe entre un cristalito
de SiC y la matriz de SiC.

3.2 Impacto del bifasaje sobre la determinacion de tensiones por difraccion X

El hecho de utilizar las CER de sistemas monofasicos para el céalculo de las
tensiones en los sistemas bifdsicos conduce a la introducciéon de un error
sistematico &' (i=a.,B). Generalmente, &' aumenta cuando el fendmeno de
bifasaje es importante, es decir, cuando la fraccion de volumen de la fase
estudiada es débil y cuando las dos fases presentes tienen comportamientos
mecanicos elasticos diferentes.

Un célculo utilizando la (ec.2) y los valores de CER obtenidos muestra que el
error sistematico es inferior al 2 % en el caso de los aceros austenoferriticos. En
el caso del compuesto, el error sobre el aluminio no es muy importante
(< 3.7 %), pero puede alcanzar por ejemplo mas del 16 % sobre el SiC para un
material conteniendo 30 % de SiCy 70 % de aluminio.

Las incertitudes debidas al método experimental de determinacion de las
tensiones residuales por difraccion X estan generalmente comprendidas entre el
5y el 15 %. Parece entonces legitimo el despreciar la influencia del bifasaje
sobre las CER cuando se trata de analizar muestras conteniendo fases de
comportamiento eldstico similar. Sin embargo, la aproximacion que consiste en
asumir las CER del sistema monofasico para el analisis de sistemas bifasicos, da
origen a error, sobretodo si el comportamiento mecanico eldstico de las fases
difieren de manera significativa.
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4. Conclusion

Se ha elaborado un método de calculo basado sobre un modelo autoconsistente y
que permite el estudio, de manera sistematica, de la influencia del bifasaje sobre
el comportamiento micromecanico elastico de los materiales. Se ha procedido a
la aplicacion de dicho método para el andlisis de las Constantes Elasticas
Radiocristalograficas, constantes que cumplen un rol primordial en las técnicas
experimentales de determinacion de tensiones residuales por difraccion de
rayos X. Se ha mostrado que las CER dependen, rigurosamente hablando, del
estado bifasico del sistema. El efecto puesto en evidencia puede ser despreciado
en la practica unicamente si el comportamiento elastico de las fases implicadas
no es muy diferente entre ellas.
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