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Résumé— Dansle contexte de la prévision de la tenue des matériaux en environnement agressif
multiphysique, nous présentons un modele numérique permettant de décrire les phénoménes d’en-
dommagement et de rupture des couches d’oxyde tels que la fissuration traversante des couches et
la décohésion des interfaces métal/oxyde. Ce modéle, basé sur la méthode a discontinuités fortes
et des éléments d'interface, a été utilisé dans le cadre d’'une approche probabiliste pour évaluer les
distances interfissures et les décollements des couches du systéme Ni-NiO sollicité en traction.

Mots clés— modéle a discontinuités fortes, endommagement, analyse probabiliste, oxydation.

1 Contexte et problématique

La présence d’'une couche de surface, qu'elle soit naturelle (oxydation a haute température,
film passif en corrosion agueuse), ou déposée (revétement) permet de séparer un métal de son
environnement externe, et donc contribue a le protéger des phénomenes de corrosion. Dés lors
que cette couche est endommagée, son role protecteur disparait et la corrosion de I'alliage métal-
lique s'accélére. Par ailleurs, les phénoménes d’endommagement des couches en proche surface
sont trés fortement liés aux conditions d’élaboration et aux sollicitations environnementales, ther-
migues et mécaniques. En effet, la structure de l'interface, le type d’oxyde généré, les contraintes
et déformations résiduelles dépendent fortement des conditions d’élaboration des couches (tempé-
rature, atmosphére, épaisseurs). Selon ces conditions, différents scenarii de rupture peuvent alors
étre observés comme, en particulier, I'apparition de fissures traversant la couche d’oxyde (et éven-
tuellement le métal) suivie de la décohésion de l'interface métal/oxyde menant au décollement de
la couche d’oxyde [1] [2]. Une description fine des phénoménes d’endommagement doit prendre
en compte les phénoménes générés par la croissance des couches. Les contraintes et déformations
induites peuvent étre évaluées [1] a partir :

— d’'une analyse cristallographique permettant de déterminer les réseaux de plus proche coin-

cidence associés aux déformations d’épitaxie

— d'une analyse thermodynamique permettant d’évaluer la structure des couches d'oxyde et

d’en déduire les déformations d’interphases

— du suivi de I'équilibre thermo-mécanique des couches au cours de leur croissance, incluant

les déformations d’origine cristallographiques et les conditions aux interphases
Dans les travaux présentés, on ne prend pas en compte les contraintes et déformations résiduelles
d’élaboration des couches, nous focalisant sur les aspects de l'initiation et de la propagation des
défauts.



Nous décrivons dans la suite le modéle numérique bidimensionneiauseproposons pour dé-

crire un scénario de rupture des couches d’oxyde couramment observé consistant en la fissuration
périodique traversante des couches d’oxyde suivie de leur décollement.

Nous présentons ensuite les résulats obtenus, par une démarche probabiliste, en terme de distances
inter-fissures et de conditions de décollement.

Nous concluons sur la pertinence du modéle et sur ses extensions futures qui doit nous permettre
a terme de définir pour un systéme donné, ses conditions d’élaboration admissibles pour une utili-

sation imposée.

.

(a) Fissuration périodique du sys- (b) Décollement des
teme NiNiO [1] couches du systeme
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figure 1 — Modes d’endommagement

2 Modele numérique

Nous nous proposons de modéliser chacun des phénomenes de rupture : fissuration traversante
et décohésion par des approches spécifiques basées sur la méthode des éléments finis. La figure
2 présente le systeme étudié ainsi que le chargement et les conditions aux limites utilisées. Les
chargements appliqués sont supposés unidirectionnels, les hypothéses des déformations planes
sont adoptées et appliquées au domaine et les comportements du métal et de I'oxyde sont consi-
dérés élastiques isotropes endommageables(la rupture des couches d’oxyde est en général de type
fragile).

) ~ couche d:oxyde hT interface mé al/oxyde
fl’s=:uratlon_ aversanie _pgrlod.-que d décohésion de I'interface apreés fissuration de I'oxyde
(€léments a discontinuités fortes) 516, d’interface)
U = o hm/ ; >U
1 Substrat métallique Ao
L

figure 2— Le modéle numérique du systéme métal/oxyde en traction

On noteh, I'épaisseur de la couche d'oxydby, I'épaisseur du substrat métallique et L la
longueur de I'échantillon considéré. Comme la fissuration dans la couche d'oxyde a trés peu d'in-
fluence au loin dans le substrat, le modeéle est considéré comme quasi-symeétrique. Nous n’étudions
donc le systéme métal/oxyde que sur sa demi-épaisseur.

— Pour la description de la fissuration traversante périodique, nous nous appuyons sur les
méthodes a discontinuités fortes qui permettent de s'affranchir de la dépendance au maillage
et de gérer de facon automatique la propagation de zones a fort endommagement [3]. Le
substrat et son oxyde sont modélisés par des éléments a discontinuité forte auxquels nous
associons des contraintes limites a rupture distribuées de fagon aléatoire.



— La décohésion des couches d'oxyde avec le substrat est représpraged elle, par un
modeéle d'interface. L'élément développé s’appuie sur une relation entre tractions et sauts
de déplacements a l'interface métal/oxyde [5].

2.1 Description de la fissuration traversante par un modele a discontinuités fortes

Le principe des modeéles a discontinuités fortes est basé sur I'introduction dans les éléments
de discontinuités du champ de déplacement auxquelles sont associées des lois traction / saut de
déplacement. I,

{
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figure 3 — Domain€ coupé paune surface de dis- figure 4 —Elément d'interface

contunuitél s en 2 sous-domaine@~ et Q™

Le champ de déplacement s’écrit alotgx) = u(x) + [u] (x)Hr,(x) ot u(x) correspond & la
partie continue du champ de déplacemerjiudt x) correspond au saut de déplacement le long de
la surface de discontinuités. #r (X) est la fonction de Heaviside qui vaut 1 of et 0 surQ~
(voir Figure 3).

Une loi de comportement, écrite dans le cadre de la thermodynamique des interfaces, est introduite
sur la surface de discontinuité. Cette loi permet de relier le saut de déplacement et la traction

sur l'interface. Nous utilisons ici un modéle d’endommagement surfacique a deux surfaces seull

couplées[3]: _

— fonction seuil (direction normale)(tr.,q) = tr.n— (0t —q) <0

— fonction seuil (direction tangentielle)n(tr,, ) = [tr,.m — (05— 2q) <0
avecas la limite d’élasticité en tractiongs la limite d'élasticité en cisaillement &t la traction
sur la discontinuitéq est la variable associée a I'écrouissage.

Une adaptation des modéles a discontinuité forte est nécessaire pour la description de la mul-
tifissuration, telle que celle observée dans I'épaisseur des systémes métal/oxyde. En effet, le dé-
veloppement simultané de plusieurs fissures peut conduire d’'un point de vue numérique a des
instabilités liées a la présence de points de bifurcation. Pour assurer la convergence des solutions,
nous avons utilisé une méthode de régularisation type "viscosité". A la valeur de la ttactibn
tenue par I'utilisation du modele d’endommagement est ajoutée un terme visgjuguks'écrit

en fonction de la vitesse du saut de déplacemgnt= y[[u]] oty est le parametre de viscosité [4].

2.2 Modélisation de la décohésion métal/oxyde : élément d’interface

Afin de décrire la décohésion a l'interface métal/oxyde, nous utilisons un élément d'interface
a 4 noeuds sans épaisseur tel que présenté a la Figure 4 (les noeuds (1 et 4) et (2 et 3) sont géomé-
triguement confondus).
Les fonctions de formes utilisées sont celles d’'un élément linéaire a 2 noeuds. Le saut de déplace-
ment associé a l'interface s’écrit alors :

[ul] (x) = N1(&)(Ua — u1) + N2(&) (Uz — Up) avec X = Nq(&)x1 + Na(&)x2 1)

ou u; correspond au déplacement du noewttrit dans la base local@, m). Une loi d’endom-
magement, écrite dans le cadre de la thermodynamique des interfaces, est associée a l'interface.



Deux surfaces seuils indépendantes sont introduites de facoreialgé&omportement en trac-
tion/compression et en cisaillement: _ L
— fonction seuil (direction normale)g (tr,0n) =tr.n—(0f — ) <0

— fonction seuil (direction tangentielle}pin(tr, Gm) = |tr-m| — (3s— Gm) < O

Les lois de traction/compression - ouverture de l'interface et de cisaillement - glissement sont
représentées en Figure 5.

tr- =E
tr-n tgat = Eint,n r =n] tga m
_A L Os tgB = f(qm)
Ot tgB = f(an)
a .
o \ o P~ u)y
> [u,
/ —0s
(a) Traction/compression en fonction du saut (b) Cisaillement en fonction du saut de déplace-
de déplacement (ouverture) ment (glissement)

figure 5 — Traction/compression et cisaillement en fonction du saut de déplacement a l'interface
métal/oxyde

3 Résultats

Le modeéle numérique permet de décrire les scenarii de rupture des couches d'oxyde cou-
ramment observés consistant en la fissuration périodique traversante suivie du décollement des
couches. Nous cherchons notamment ici a évaluer I'espacement interfissure. Nous présenterons
tout d’abord les résultats obtenus pour un calcul classique basé sur une méthode de "dichotomie”,
puis en considérant un modéle a discontinuités fortes pour la couche d’oxyde et une adhérence par-
faite métal/oxyde, et enfin en autorisant le décollement métal/oxyde par I'introduction d’éléments
d’interface. Les résultats ainsi obtenus seront comparés en termes de distance interfissure.

3.1 Deétermination de la longueur interfissure par une méthode de dichotomie

Le calcul par dichotomie est réalisé en considérant un systéme métal/oxyde, ici Ni/NiO de
longueur L présentant une fissure a chacune des extrémités de la couche d'oxyde. Les déplace-
ments imposés aux extrémités libres du substrat sont augmentés jusqu’a atteindre la valeur de
la contrainte a rupture dans la couche d’'oxyde. Une fissure est alors introduite au milieu de la
longueur L dans la couche d’'oxyde. Par symétrie du probléme ainsi obtenu, toute la démarche
présentée peut étre reprise avec un systéme de longy2ucCeci est répété avec des systémes
de longueulL /2" jusqu’a ce que la couche d’'oxyde soit totalement en compression, aucune autre
fissure traversante ne pouvant alors étre introduite. La figure 6 présente les contraintes principales
dans la couche d'oxyde pour des longueurs interfissures correspondant a 2 itérations de dicho-
tomie sucessives. On remarque que pour L=0.03125mm, les contraintes principales de la 1ére
couche d’éléments de la couche d’oxyde sont totalement en compression. La distance interfissure
dépend de la longueur initiale du systéme considéré : la longueur interfissure s’écrit toujours sous
la formed = Linitias /2". Nous avons fait varier la longueur initiale du probléme ce qui a permis de
déterminer une distance interfissaréelle que 0.016mmc d < 0.032mm.
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(@) Le modele de dichotomie (b) Contrainte principale maximale dans le domaine autour

de la cauche d’oxyde pour L=0.0625mm et L=0.03125mm

figure 6 — Modéle de dichotomie et contrainte principale maximale dans les éléments de la couche
d'oxyde

3.2 Calcul avec éléments a discontinuités fortes et interface parfaite

Tous ces phénomenes d’endommagement (fissuration traversante ou décohésion) sont trés lar-
gement influencés par la présence de défauts dont la distribution dans le matériau est aléatoire.
Pour rendre compte des aspects probabilistes, nous associons aux éléments constituant la couche
d’oxyde et aux éléments d'interface des contraintes limites a ruptuetas distribuées de fagon
aléatoire.

Les valeurs des contraintes limites a rupture de la couche d’oxyde sont définies de la fagon sui-
vante :0. = Og, + écarttypex X~ avecag, valeur moyenne de la contrainte limite a ruptuye,
une variable aléatoire qui suit une loi Gaussienne de moyenne nulle et d’écart type unitaire. La
figure 7 présente le modeéle utilisé pour le calcul avec la méthode a discontinuités fortes ainsi que
les valeurs d’ouverture des fissufieg|, obtenues en fin de chargement.

Afin d’obtenir une évaluation de la longueur interfissure moyenne, une ébauche d’analyse statis-

Les niveaux d'endomagement des éléments dans la couche d'oxyde x10°

(a) Maillage utilisé, zone agrandie sur la fi- (b) Zoom sur une partie de la couche
gure 7p) d’oxyde : fissuration traversante et valeurs
d’ouverture des fissurdsi] ,

figure 7 — Fissuration traversante périodique et valeurs d’ouverture des figsfires

tigue comportant 20 tirages a été realisée. Nous avons obtenu pour un écart type ded{)% de
une longueur interfissure moyenne de 0.0242mm. Ceci est en accord avec les résultats obtenus
dans la partie précédente.

3.3 Calcul avec éléments a discontinuités fortes et éléments d’'interface

Nous ajoutons ici au modéle numérigue étudié dans la Figure 2 une couche d’éléments d'in-
terface a l'interface métal/oxyde. L'apparition de fissures traversantes dans la couche d'oxyde
est suivie par I'activation de glissements le long des éléments d'interface se situant au droit des
fissures ouvertes dans I'oxyde. Les Figures 8(a) et 8(b) représentent respectivement les fissures



actives dans la couche d’'oxyde et le glissement le long de I'etermétal/oxyde. Par analyse des
premiers résultats obtenus, nous avons remarqué que la distance interfissure augmente quand nous
introduisons des éléments d'interface.

saut de déplacement
des éléments d'interface

048 IO RN SOAREANIHKRY
NNANARPEN,

RO

RO B

coordonée x du maillage

(a) Zoom sur une partie de la couche d’'oxyde : (b) Le glissement[u],, en fonction de
fissumtion traversante et valeurs d’ouverture I'abscisse du maillage
des fissure§u],

figure 8 — Fissuration traversante périodique et le glissement d'inteftdge

4 Conclusion et perspective

Nous avons modélisé les phénomeénes d’endommagement et de rupture observés dans les
couches d'oxyde tels que la fissuration traversante des couches et la décohésion des interfaces
métal/oxyde avec la méthode a discontinuités fortes et des éléments d’interface. La longueur in-
terfissure obtenue avec le modéle numérique présenté ici est en accord avec les résultats obtenus
par une méthode de dichotomie. En perspective, comme les phénomenes d’endommagement des
couches en proche surface dépendent de nombreux facteurs multiphysiques, le modéle sera étendu
pour prendre en compte les conditions d’élaboration, la croissance de couches d'oxyde et les
contraintes résiduelles de croissance. Par ailleurs, une confrontation des résultats numériques aux
résultats expérimentaux permettra d’identifier I'ensemble des paramétres des modeéles utilisés.

Références

[1] N.Vallino, L.Gaillet, L.Lahoche, J. M. Roelandt, V. L. Lorman, G. Moulin, S. B. Rochal.
Experimental study and numerical modelling of the nickel oxide coating on the Ni(111).
Surface and Coatings Technolodyds, 98-108, 2000.

[2] J. Favergeon. Anisotropie dans I'oxydation du zirconium et de ses alliages Conséquences
cinétiques, texturales et mécaniques. Apports expérimentaux et de modéliThése. de
Doctorat, université de Bourgogrg901.

[3] D. Brancherie. Modéles continus et discrets pour les problémes de localisation et de rupture
fragile et/ou ductileThése de Doctorat, LMT-Cachanf2003/17, 2003.

[4] J. Oliver, A.E. Huespe. Theoretical and computational issues in modelling material failure
in strong discontinuity scenari@@omputer Methods in Applied Mechanics and Engineering
193, 2987-3014, 2004.

[5] G. Alfano, M. A. Crisfield. Finite element interface models for the delamination analysis
of laminated composites : mechanical and computational isstesational Journal for
Numerical Methods in Engineering0, 1701-1736, 2001.





