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Dynamique Moléculaire Contrainte et calculs de k dtiques :
simulation multi-échelle de la rupture

D. TANGUY et K. GOURIET
CNRS UMR 5146, Centre SMS, Ecole des Mines de-B@emne, 158 cours Fauriel,42023 Saint-Etienne

Résume :

Nous présentons une premiére approche de la matléhsmulti-échelle de la rupture semi-fragile ddas
métaux cubiques a faces centrés. Un bref apercoeddimulation de la zone plastique par dynamique de
dislocations discretes permet de montrer l'intét@&ffectuer des simulations atomistiques pour pegpales
criteres simples pour I'émission de dislocationpule la fissure et la propagation, tout en souligha
I'importance de ces critéres physiques pour lesukitions de mécanique des milieux continus. L'éinniss
de dislocations et la propagation de fissures statliées par dynamique moléculaire contrainte dareas
d’'un monocristal sollicité en mode | et I, et dale cas d’'un bicristal en mode |, dans Al pur. @antre
comment les facteurs d’intensité des contraintes @éfinis a I'échelle atomique, de maniére cohtgavec
I'élasticité, ce qui assure le transfert de I'infoation vers la mécanique des milieux continus.

Mots clefs : dynamique moléculaire, dislocation, §isure.

1 Introduction

Dans cet article, on entend par "rupture semilfzadp propagation de fissures par décohésion (ce
qui n'exclut pas une rugosité de surface signifieath I'échelle atomique) dans une matrice ou la
déformation plastique est facile, comme cela peufofs étre le cas dans les métaux cubiques a faces
centrées. Les systemes expérimentaux qui nousds#Ent sont les alliages d'aluminium, de nickdegt
aciers austénitiques. lls cassent de maniére dutitraction, dans des conditions "normales" der&oire
(& l'air et & des vitesses de traction de l'oréré@s™). L'exposition & un milieu agressif comme les euik
aqueux salins, l'eau pressurisée, l'irradiationt patrainer la production d'especes (H, He) qoépént le
matériau et des ségrégations. Il en résulte uagiligation” des joints de grains.

Dans ces conditions, le mécanisme de rupture déipggment de l'interaction entre ces solutésst le
défauts cristallins (joints de grains, lacunesysdi "zone endommagée" a la pointe de la fissDinepeut
définir facilement la "zone endommagée"”, dansakeau il n'y pas de dislocations, comme la zoneuaute
I'extrémité de la fissure qui ne suit pas I'élasgtiinéaire. Elle peut se limiter & quelques atsnuans le cas
du clivage transgranulaire, ou s'étendre sur plusianités structurales dans le cas de grainsmiségeune
ségrégation fragilisante limitée. Modéliser ce tygffendommagement nécessite, dans l'absolu, derttait
"zone endommagée" ab initio puisque, sous l'eftegradient de contrainte extréme au voisinage de la
pointe, les "liaisons chimiques" sont tres distegjudonc difficilement modélisablemantitativemenpar
des potentiels inter-atomiques empiriques, et leacentrations de défauts cristallins peuvent étre
importantes. De méme, la présence de solutés, aothegntrations locales fortes et avec des coandese
exotiques, rendrait aussi I'utilisation de méthodesnitio nécessaire, si cela était possible. Aladle la
zone endommagée, il faut considérer la configunaties dislocations de la zone plastique qui écriante
pointe et donne le chargement effectif ressenti lpatzone endommagée”. Il est bien moindre que le
chargement appliqué macroscopiquement. La audéératites méthodes existent, a différentes échelles
(plasticité cristalline, dynamique des dislocatiatiscrétes) et qui peuvent prendre en compte Kaspe
polycristallin ou non. Il existe des méthodes hgesi, tres ambitieuses, qui couplent une zone 'lib"ien
extréme pointe de fissure, avec des calculs atmmest classiques ("LOTF: learn on the fly" [1]), des
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méthodes couplant atomistique et milieu contind][2-

Dans ce contexte, nous développons depuis quelgneées une approche pragmatique de la
modeélisation "multi-échelle” de 'endommagement@avironnement (principalement par I'hydrogerg):
Nous utilisons des potentiels EAM, ou similaire ffui décrivent les métaux de maniere semi-quetinte.
L'intérét, par rapport aux calculs ab initio, edadois de traiter un plus grand nombre de pdegEun
milieu fissuré) et aussi d'attaquer le problemé'ldgehelle de temps" accessible aux simulationd, exo
utilisant des techniques avancées (mise sous auetrde certains degrés de liberté, dynamique écas),
soit en effectuant des simulations de Monte Carkrain grand nombre de degrés de libertés (retmeast
lacunes). (i) La ségrégation de solutés [7] (amacsans lacunes) est traitée par simulations MGai¢o
d'équilibre, ce qui donnera, a terme, des microgiras de joints présentant un degré de fragitisati
variable et finement corrélé a la structure dutjogm particulier en présence de lacunes [8]. I(@)rupture
est traitée en dynamique moléculaire (DM) classiduebjectif est de décrire, de maniere qualitaties
grandes quantités de défauts ponctuels présentpiats de grains, en pointe de fissure et en piEsele
solutés. A terme, on cherche a obtenir des cinésigie propagation de fissure compatibles avecéteqre.

Il s'agit de vitesses de rupture "rapides" & nétteelle 1nm/ms, compatibles avec un essai dedraatild's
'sur des matériaux pré-fragilisés. Les propagatientes, de type corrosion sous contrainte, sorditett &
une autre échelle. (iv) On tente de transmettreésyatiguement l'information obtenue a I'échelleratie
vers les simulations "continues"”, soit sous la frde modeles de zone cohésive, qui peuvent sesvir d
conditions aux limites pour les calculs élémemntssfi soit sous forme de facteur d'intensité dedraines
critiques pour la dynamique des dislocations (BDgst sur ce dernier aspect que porte cet article.

L'article est organisé en trois parties. Nous gmtmns, tout d'abord, des résultats obtenus par
dynamique des dislocations discréetes, concernamto@élisation de la zone plastique. On montre gue |
modele de source utilisé ne permet pas d'obteniéarantage suffisant pour garantir un comportement
"ductile". Ensuite, nous présentons la méthodeirdalation DMC "dynamique moléculaire contrainte'i qu
permet de contrOler I'émission et le mouvementdiglscations lors de simulations DM. Nous montraron
comment cette méthode permet de traiter les irtierecfissure-dislocation a I'échelle atomique parfait
accord avec les solutions élastiques utilisées@nHle a permis de vérifier que les facteurs dhsité des
contraintes définis & I'échelle atomique sont cdibfes avec la DD et de définir le domaine de vadide la
DD en ce qui concerne I'émission depuis la poibtee piste pour un meilleur modéle d'‘émission de
dislocation est donnée. Enfin, des résultats comedrla propagation de fissures le long d'un ptstadlin
{111} et le long du joint de flexion symétrique33(554)[110] sont donnés.

2 Rupture semi-fragile: un cas idéalisé traité padynamique des dislocations
discrétes, en 2D

La figure 1(a) montre la configuration de dislooat obtenue par dynamique des dislocations
discrétes 2D pour une fissure immobile sollicitéem@de | [9]. Chaque croix représente une dislonatia
fissure est le long de l'axe X et s'étend des Xatifsgjusqu'a (0,0) (fissure semi-infinie). Le donea
accessible aux dislocations est délimité par laelba=-5 et le cercle centré a la pointe de laufieq0,0) et
de rayon 10um. Il y a certainement un effet de failte de ce grain », mais qui n’est pas étud@usTles
résultats présentés sont obtenus pour des charteemehécrantage porté par les dislocations stesledir le
joint de grain extérieur représente moins de 10%édeantage total. Une interface impénétrablecg@éta
l'avant de la pointe. De maniére similaire a Rabhecette simulation utilise des champs de containt
analytiques obtenus par la méthode des potentetplexes qui tiennent compte de la fissure senmimet
de toutes les dislocations présentes. Le chargesxérieur est pris en compte par un facteur disité des
contraintes appliqué {5, Le calcul etant en 2D, les boucles de dislocatsmnt représentées par des dipoles
coins. Des sources de Frank-Read sont distribuges twut le domaine de simulation. Elles sont aetv
quand le cisaillement local reste supérieur a wmdrainte seuil pendant une durée suffisammentueng
(1ns). Pour le cas présenté, ou les constantesgaks représentent un acier austénitique, ld sstia
84MPa. Il dépend de la source avec un écart typgStiéPa. Cette distribution de résistance des seurce
permet un passage doux de la limite élastiquedesssimulations en traction sans fissure. Uneépises,
les dislocations avancent sous l'action de la fde®each et Koehler avec une vitesse proportitnadh
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force. Des interactions non élastiques entre Iglpaitions sont aussi considérées: la formatiopmieions

et l'interaction avec des obstacles sont nécessaingr obtenir un durcissement d'écrouissage. banges

de glissement intenses, symétriques, sont clairemisibles sur Fig.1la. Il y a une différence notable
morphologie entre elles. Celle du demi-plan supériest trés fine et correspond a un unique plan de
glissement. Elle est créée par I'émission de disimes "directement depuis la pointe de la fissugglle du
dessous est plus épaisse et provient de l'activate plusieurs sources au voisinage de la poirge. L
glissement dévié n'est nas autorisé.
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Figure 1 : Simulation de la déformation plastiquepminte de fissure par dynamique des dislocatkins(a
Configuration de dislocations, (b) évolution dutéag d'intensité des contraintes local au courgedops. Li
dissymétrie provient de I'’émission depuis la painteiguement vers le grain du dessus. L'influeneela
répartition des sources etsdebstacles est quantifiée dans [9], en effectl@malculs indépendants pour che
jeu de parametres. Tous les commentaires, analysest.faits a partir de ce qui a été identifié camie
comportement « dominant ».

En présence d'une dislocation, le champ de coterprésente la méme singularité que dans le cas
de la fissure seule. Le facteur d'intensité deraimte k., dépend de la position de toutes les dislocations
du systeme par rapport a la pointe de la fissyg: ke décrit vraiment le champ de contrainte qu'drode
de la zone endommagée, non linéaire, et plus pda dointe de la fissure que la position de larpeee
dislocation. Donc, il est possible que dans cestaias, il n'ait pas d'utilité, voire méme d'exisgenOn
reviendra sur ce point au paragraphe suivant. [zaoas idéalisé de la simulation de DD présenié&iig,
existe et peut étre calculé par développementdiohits potentiels complexes au voisinage de larég4d].

La figure 1b montre sa variation au cours du tepgs trois types de simulations: sans émission iddpu
pointe, avec émission depuis la pointe et avecgoniglepuis la pointe et une forte densité d'obesta©n

voit que I'émission depuis la pointe, ainsi quepdement qu'elle génére, contribue de maniéreifgigtive

a l'écrantage. L'ecrantage est défini comme |&miffce entre &, et k..o Cependant, le probleme majeur
est que méme sigky croit moins vite que k,, il atteint quand méme des valeurs €élevées tigidement.
Typiquement, k est atteint pour kK, de I'ordre de 2*k au lieu de 10*k expérimentalement. Le modele tel
gu'il est congu et méme s'il est ajusté (densiabsthcles, force des jonctions, seuil pour l'attvades
sources) pour reproduire qualitativement la coudege traction (Re et écrouissage), ne fournit pas
suffisamment de dislocations pour écranter la fessdiune maniére comparable a ce qui est observé
expérimentalement. Il peut y avoir au moins trasises: I'émission depuis la pointe émousse laréissiu
alors k; est plus élevé que la valeur théorique; la mardéreg on estime kse base sur des mécanismes qui
ne sont pas ceux qui entrent en jeu expérimentalefoa y reviendra dans la derniére partie dddlajt le
modele d'émission implémenté en DD n'est pas phgsijous commencons par analyser I'émission depuis
la pointe dans le cas simple de la fissure finerg d'un plan {111} par simulations atomistiquésalculs
élastiques.

3 klocal: calculs élastiques et atomistiques destéractions dislocation-fissure

Le chargement critique pour émettre une dislonatiepuis une pointe de fissure est obtenu en
effectuant une série de relaxations de fissure§Mrrempée, a des niveaux de chargement croisBanis
le calcul atomistique, le chargement est obtenuagpliquant un déplacement U au bord de la boite,
perpendiculairement au plan de la fissure (modd.d).fissure est située au centre d'une boite demt |
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dimensions sont entre 5 et 10 fois la taille ddidaure (Fig.2b). La configuration initiale estdalution
élastique, pour une fissure de longueur 2a et angelment a l'infini correspondant a ©/L, ou G; est la
constante élastique dans la direction de tractidnl@ longueur de la boite dans cette directidanergie du
systéme est minimisée jusqu'a ce que les forcetates les particules soient inférieures ZeMJA. On
considere alors que le systeme est a I'équilibimamdue. Les profils de contraintes sont calcuhéstidisant

la formule du Viriel qui donne des contraintes gehées entre atomistique et milieu continu, a TEQ.
faisant un ajustement de la solution élastiqudesiprofils de contraintes atomistiques, on peuiver les
valeurs de a at,p, qui donne le meilleur accord. A partir de ces wedeon definit le facteur d'intensité des
contraintes appliqué a la pointe de la fissure attigque. Pour chaque valeur de U, un calcul dexatian

est effectué, la valeur de k est mesurée sur i deocontrainte d'ouverture et la structure dedinte de la
fissure est caractérisée. En particulier, I'émissle dislocations est détectée. Pour le potenthmides-
Pontikis pour Al [6], la premiére partielle de Skimy est émise pourd0.64ks, ou kg est le chargement
critique de Griffith définit a partie de I'énergide formation de la surface. La fissure est donc
intrinséquement ductile puisque le systéme relaes dontraintes en émettant une dislocation avant
d'atteindre la seuil pour la propagation. En supggipt un chargement en mode lll, la deuxiéme fiargst
émise. Le potentiel [6] reproduit des constantestigues approchées isotropes, la contrainte théor
rupture dans la direction {111}, I'énergie de fawtempilement, I'énergie d’empilement instable at |
séparation entre partielles dans Al.
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Figure 2 : Interaction dislocatidissure simulée par dynamique moléculaire conteakit calcul élastique. |
Représentation schématique des différentes positienla dislocation est épinglée, (b) carte dedatrainte
d’'ouvertureg,, obtenue B atomistique (systéme 50nm*50nm*3nm, déplacemmapbsé rigide uniforme dans
direction de traction et conditions périodiques dafes directions transverses), (c) compar:
atomistique/élasticité pour une Shockley attachde pointe par un ruban daute. L'unité de longueur est
parameétre de maille de Alad.03A).

La dislocation parfaite, écrantante, peut glisaelement dans la boite et s'éloigne de la fissuse
méthode CMD [4] est utilisée pour épingler la dislton & des positions pré-déterminées (Fig. 2a). U
calcul de minimisation d'énergie est effectué prhaque position de la dislocation. Ceci donne aacés
champs de contraintes d'équilibre pour le systassure-dislocation. La figure 2 b montre une calte
contrainte (tractions perpendiculaires au planadissure). On reconnait, au centre, le champ disdare.
Deux dislocations parfaites ont été émises, de énarsymeétrique par rapport au centre de la fisdzite.
sont épinglées a une distance qui correspond@nffggaration 10 de Fig. 2a, soit 15nm de la pointe.

En ne considérant que la composante de la digbogaarfaite qui est inclue dans le plan de lariégu
2 et qui porte tout I'écrantage du mode |, on peustruire le méme probleme en élasticité. Le weate
Burgers est la projection du vecteur de Burgermatique; les constantes élastiques sont cellesiléals a
partir du potentiel inter-atomique et I'orientatido plan de glissement est celle du plan {111} lesp
sollicité en cisaillement. On obtient un accordf@iaientre le profil de contrainte atomistique elut obtenu
a partir des potentiels complexes [11], une fois lgudislocation parfaite est formée. Ceci a lieargl la
dislocation est déja significativement éloignéelalgointe de la fissure, entre 4.5 et 6nm, desadss
grandes par rapport a la taille de la zone noraiieéen pointe de fissure (quelques atomes) etdilla du
coeur de la dislocation de Shockley. Cette distamreespond a peu prés a la longueur du rubanude fa

d'empilement quand seule la premiére partiellenesiéée. La figure 2c montre la différence entre la
4
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solution élastique et le profil de contrainte atstique quand seule la premiére Shockley est fotii&e Il
ne faut donc pas se servir des formules élastipoesdes dislocations plus proches que 6nm deitdegode
la fissure, ce qui pourrait étre intéressant panmgxe pour simuler I'entrée d’hydrogéne dans |&riaat.

Le modéle d'émission depuis la pointe que nousswtilisé en dynamique des dislocations est du
méme type que celui utilisé par Roberts: une sodecérank-Read, identique a celles du volume, placé
100nm de la pointe. Quand un dipble est émis, lchtion anti-écrantante est directement avalédapa
pointe, alors que celle qui écrante la pointe destaire apparait dans la simulation & 200nm ¢wiate. La
contribution d'une dislocation &ds décroit comme l'inverse de la racine carrée déisi@nce a la pointe.
Une dislocation émise, artificiellement, a 200nrhdmnc environ 10 fois moins écrantante qu'uneigikt
de Shockley ou gu'une parfaite qui vient justere'@mise. Un critere d'émission basé sur la valeuk,
calculée en atomistique, avec une dislocation parfplacée a 6nm de la pointe pourrait améliorer
I'écrantage de maniere significative. Il est difidde conclure sans tester cette modificationaaontrainte
est tres élevée aussi prés de la pointe, donisliacdtion devrait rapidement s'en éloigner. D'oraniere
générale, c'est la fréquence d'émission et la ®es I'empilement dynamique a la pointe qui donne
I'écrantage. Pour avoir un modele plus complet idgion, nous étudions actuellement linfluence d'un
chargement mixte. Enfin, il faut signaler que mé&inkemission n'est pas thermiquement activée bnofk,
ce sont des boucles qui sont émises, et que lamprésie crans peut modifigs. k

4 Calcul des k critiques locaux

Le deuxieme aspect de la rupture semi-fragildastécohésion” a la pointe de la fissure. D'une
maniere similaire a ce qui est fait pour I'émisg@m particulier, mémes conditions aux limites) déries de
simulations a niveaux de chargement croissant eff@ttuées, k est mesuré et la structure de lageist
observée. La dynamique moléculaire contrainte (DMEY) la encore utilisée, mais en contraignant les
particules proches de la pointe (particules grér dur Fig. 3a), pour empécher I'émission depaigdinte
[10]. Dans les configurations intrinséquement desticomme la fissuration le long de plans {118 tgpe
de calcul donne acces a des configurations quisteg normalement pas, puisque les partielles &miges
spontanément pour relaxer la contrainte. Les valderk. obtenues donnent alors une quantification de la
proximité d'une transition ductile-fragile. Plusngéalement, DMC permet d'étudier la propagation de
fissures modeles dans n'importe quelle orientatidatallographique, sans se préoccuper a priori de
l'orientation des plans de glissement, ce quiréstpratique. La figure 3 présente deux exempldissieres
intrinséquement ductiles, dont on a obtenu la pyapan fragile par DMC: une fissure fine le long plan
{111} propage pour k=kg, et la fissure émoussée propage le long du jomtflexion symétrique
233(554)[110] pour k=1,17 ks. Dans le cas du joint, on remarque que la fisptogresse par formation de
cavités, puis coalescence. L'effet de la tempéradst important ici. Il est en cours d'étude. Comadt la
fiabilité du potentiel : les niveaux de contrainéant trés élevés en pointe de fissure (jusquRe@El n'est
pas étonnant que la faute d’empilement s’étendg3B), méme si I'énergie de faute est importantes dsl.

Le maclage a été observé dans Al dans un polyicésaains nanométriques. Pour autant, il serdit ae
prétendre qu’un potentiel empirique puisse repraddé maniére quantitatives les forces en poinfisdere,
la ou la coordinence des atomes est exotique (®udtdistorsions). Ca n’est nullement notre inoenici.
Néanmoins, tout en restant qualitatif, les calatlsmistiques que nous présentons sont bien utdes p
développer une approche multi-échelle (en attenéantésultats de « orbital free DFT » appliquépeimte
de fissure (G. Lu et E. Carter).

5 Conclusion:

Dans cet article, nous avons montré dans desimgées comment étudier les phénomeénes qui se
passent en pointe de fissure tout en caractérisacttargement mécanigue en cohérence avec I'@gstic
Ceci permet de définir des facteurs d'intensité amdraintes critiques pour I'émission de dislaoai et
différents mécanismes de propagation. lls peuvamprincipe, étre utilisés en dynamique des disiocs.
Dans le cas des interactions dislocation-fissusesravons montré que les champs de contraintaigékes
issus de la méthode des potentiels complexes nev/alables que quand la dislocation parfaite eshée et
significativement éloignée de la pointe de la fiss{nm). Notons que l'utilisation de ces équatpmsr une
partielle de Shockley attachée a la pointe pamubam de faute, par exemple pour la ségrégatiompdtietés,
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donnerait un résultat tres faux car elles donnestabntraintes nulles a la pointe, et un maximuravamt
de celle ci, donc une zone de piégeage élastigugegt pas physique.

Les perspectives sont: (i) d'étudier I'effet dimargement mixte sur I'émission et sur la propagati
de la fissure fine, (ii) d'étudier l'effet de lareérature sur la propagation intergranulaire, @iiferme,
d'étudier la propagation le long d'un joint compottdes ségrégations données par simulations Mearte.

— V
e

=

\D

@) (b)

d
Figure 3: (a) Fissure le long d'un plan {111} sc(Jll)icitée emde |, les particules gris clair sont contrairpesi
empécher I'émission de dislocations depuis la pgifib) fissure non contrainte avec deux partiellesSthockle
attachée a la pointe, en mode | pur ; (c) fissorgrainte se propageant le long d’un joint de fiexi(d) maclage
la pointe de la fissure. Le potentiel est AslaniBestikis pour Al [5].
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