N

N

Modélisation micromécanique de ’effet de précipités sur
le comportement d’un polycristal en alliage a mémoire
de forme
Christophe Collard, Tarak Ben Zineb

» To cite this version:

Christophe Collard, Tarak Ben Zineb. Modélisation micromécanique de l'effet de précipités sur le
comportement d’un polycristal en alliage & mémoire de forme. CFM 2011 - 20éeme Congres Frangais
de Mécanique, Aug 2011, Besangon, France. hal-03422493

HAL Id: hal-03422493
https://hal.science/hal-03422493

Submitted on 9 Nov 2021

HAL is a multi-disciplinary open access L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
archive for the deposit and dissemination of sci- destinée au dépot et a la diffusion de documents
entific research documents, whether they are pub- scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
lished or not. The documents may come from émanant des établissements d’enseignement et de
teaching and research institutions in France or recherche francais ou étrangers, des laboratoires
abroad, or from public or private research centers. publics ou privés.


https://hal.science/hal-03422493
https://hal.archives-ouvertes.fr

20°™m¢ Congres Francais de Mécanique Besangon, 29 aoit au 2 septembre 2011

Modélisation micromécanique de ’effet de précipités sur le
comportement d’un polycristal en alliage & mémoire de
forme

CHRISTOPHE COLLARD?, TARAK BEN ZINEBP

a. Centre d’Elaboration de Matériauz et d’Etudes Structurales, Centre National de la Recherche
Scientifique, 29 rue Jeanne Marvig, 31055 Toulouse cedex 4, France
b. Laboratoire d’Energétique et de Mécanique Théorique et Appliquée, Nancy Université, CNRS, 2 rue
Jean Lamour, 54500 Vandoeuvre les Nancy, France

Résumé :

Le processus d’élaboration des alliages a mémoire de forme (AMF) peut conduire & la présence de
pécipités au sein du matériau. On étudie ici Ueffet de ces précipités sur la réponse macroscopique de
ces matériaux sous différents chargements. Pour cela, on rappelle dans un premier temps les équations
modélisant le comportement d’un monocristal en AMFE pour un matériau pur, basées sur une approche
micromécanique. Ces équations sont ensuite utilisées pour donner celles régissant le comportement d’un
monocristal en AMF avec précipités, au moyen d’une transition d’échelle de type Mori-Tanaka. Enfin,
le comportement pour un polycristal contenant des précipités est obtenu grace a une transition d’échelle
de type auto-cohérante.

Abstract :

The elaboration processing of Shape Memory Alloys (SMA) may induce the presence of precipitates
in the material. We study here the effect of these precipitates on the macroscopic response of these
materials under different loadings. To do so, we first give the equations based on a micromechanical
approach, for the behavior of a pure SMA single crystal. Then we deduce the behavior of a single
crystal embedding precipitates by using these equations and a Mori-Tanaka scale transition. Finally,
the behavior of a SMA polycrystal embedding precipitates is obtained with a self-consistent model.

Mots clefs : alliages a mémoire de forme, précipités, micromécanique

1 Introduction

Le processus de fabrication des alliages & mémoire de forme, comme par exemple ceux de type NiTi, met
en jeux des traitements thermo-mécaniques qui conduisent généralement & la formation de précipités
métastables de NigTis. Des études expérimentales ont montré 'influence de microstructures enrichies
en nickel sur les propriétés thermiques de la transformation martensitique pour les alliages & mémoire
de forme en NiTi [1]. Par ailleurs, ces précipités peuvent étre volontairement introduits afin de modifier
les propriétés de transformation de phase de ’AMEF, telles que la taille de ’hystérésis, les températures
de transformation, etc. Par exemple, la présence de précipités de Zr dans un AMF de CuZnAl décale les
températures de transformation. Afin de mieux comprendre ces phénoménes, liés & la microstructure
du matériau, on a développé un modéle micro-mécanique utilisant une transition d’échelle de type
Mori-Tanaka pour prendre en compte l'effet des précipités a I’échelle intra-granulaire [2]. Les précipités
étant dus a I’élaboration du matériau, on considére donc ceux-ci comme étant inclus dans la matrice
austénitique. Les résultats obtenus dans le cas d’un chargement en compression, pour un AMF en
CuZnAl, ont montré que 'ajout de précipités de zirconium augmentait 1’écrouissage du matériaux et
réduisait sa transformation martensitique. Nous étendons ici cette étude pour le cas de chargements en
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traction, en cisaillement et en laminage. On implante ensuite une seconde transition d’échelle de type
auto-cohérente afin de prendre en compte le passage de ’échelle du grain & celle du polycristal. On
choisit dans cette étude un polycristal avec 100 grains d’orientations aléatoires. L’effet des précipités
sur la transformation martensitique est donné pour des chargements en traction, en cisaillement et en
laminage.

2 Loi de comportement de la matrice AMF

Dans ce paragraphe, on rappelle briévement les lois de comportement d’un monocristal d’AMF pur
(sans précipité). Ces équations sont utilisées pour décrire le comportement de la matrice. On se place
dans une hypothése de petites déformations. Le tenseur des déformations EM est alors donné en fonction

1
du champ de déplacement u™ par Ef\j/»[ =3 (u + u; ) De plus, on suppose qu’on peut le décomposer

en une sommation de tenseurs de déformations élastique €°, thermique ™ et de transformation &,
liés aux différents mécanismes entrant en jeu. Le comportement général du matériau étant inélastique,
on utilise une formulation en taux de déformation :

a b bt

81] - 816] + (C.:U + 81; (1)

Le tenseur taux de déformations élastiques est reli¢ au tenseur taux des contraintes 6™ par la loi de

Hooke &7; = %ld% , o S est le tenseur des souplesses. Le tenseur taux de déformation thermique
M

est exprimé en fontion du taux de température T et du tenseur de dilatation thermique a™ par
Sth = O/‘f T. Enfin, le tenseur taux de déformations liées & la transformation martensitique s’écrit sous
la forme d’une somme pondérée qui dépend des variantes de martensite activées :

n actives

ou f™ et €™ sont respectivement, 'incrément de fraction volumique de martensite et le tenseur des
déformations liées & la transformation de la n®™€ variante de martensite. On notera que & est nul
lorsqu’il n’y a pas de croissance ot de décroissance de variante.

L’énergie libre de Gibbs associée s’ écrit :

1
20- Szgklakl +a1] JMAT_FO‘ME” fn T TO an Z Hnmfnfm

M
YoM, T, f") =
ol H est la matrice d’interaction des variantes martensitiques, B est un paramétre chimique et Tj est
la température d’équilibre thermodynamique entre les phases austénitique et martensitique. La force
motrice qui s’exerce sur chaque variante est déduite & partir de 1’énergie de Gibbs par :

ol les e sont des vecteurs unitaires orthonormaux. L’équation de cohérence est donnée pour une force
critique constante sur chaque variante f™ par :

= &6} — BTe” =Y Hymf™ = 0. (3)
m

Lorsque plusieurs variantes s’activent, la matrice H n’est en général pas inversible. On ne peut donc
pas déduire directement la valeur de f™ a partir de cette équation. Pour obtenir cette valeur, on part
de la loi de Hooke dans laquelle on utilise la relation (1), puis on remplace les tenseurs eth et g7 par
leurs expressions :

=C}

Mo = CM &0 — & — 3?1] C [ékl ay T —Ef™|, (4)

?
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ot CM = [SM ] . En utilisant 1’équation (4) dans (3) on obtient finalement

ZHnm |:8m02jkl8 kl — (8mCl]klakl + Bem)T] ) (5)
ot la matrice H,,,, = nm—l—EZqC%r <Et est symétrique définie positive, et est par conséquent inversible.

La taille de cette matrice est liée au nombre de variantes actives. Si on a k variantes actives, H est
de taille k£ x k. Pour obtenir la loi de comportement de ’AMF, on remplace ’expression de f donnée
par (5) dans I’équation (4), d’ott on déduit :

Uz]\]/[ = lijklélzl — mUT (6)

avec

M on m
lijkl Z]kl E Czyrsgran 8 Cqul?

_ M eon 17— m
Mij = zgklakl ZCZ]TSET‘S nm ( +8 Cklpqakl)

3 Loi de comportement d’un monocristal en AMF avec précipités

On considére des précipités sphériques inclus dans une matrice en AMF. La fraction de précipités est
notée p!. Le taux de déformation totale dans les inclusions & est décomposé en une partie élastique

nel . . “th,I . . . ) '
" et une partie thermique € = sous la forme Eilj = 85]’.1 + 8;?’1. Le taux de déformation totale peut
alors étre déduit de la loi des mélanges :

Eij = (1—p"EY + p'El}. (7)

La loi utilisée ici pour décrire le comportement des inclusions est purement élastique. La loi de Hooke
relie donc le taux de contraintes ¢/ dans les inclusions au tenseur taux des déformations via le tenseur
d’élasticite CT et le tenseur des dilations thermiques a. La loi de comportement de la matrice est
donnée par I’équation (6). La température est considérée comme homogeéne dans tout le matériau. On

obtient ainsi : " . )
{ Uij = lijklgkl — mijT,

I~ el I Iq
05 = Cz‘jklgkl - C@'jklale'

(8)

ij
On considére que les précipités inclus dans la matrice sont identiques. On utilise un modéle d’ho-
mogénéisation de Mori-Tanaka [3] pour déduire le compotement d’un monocristal matrice-inclusions.
L’hypothése de Mori-Tanaka est que lorsque plusieurs particules identiques sont introduites dans un
matériau, la déformation moyenne dans les inclusions est reliée a de la déformation moyenne dans la
matrice par le tenseur de localisation des déformations d’Eshelby APt [4] : €1 = ABREM | Tucker
et Liang ont montré [5] qu’il était possible de réécrire I'hypothése de Mori-Tanaka en définissant un
module AMT reliant la déformation moyenne dans les inclusions a la déformation moyenne appliquée

el = AMTg, (9)
Ce tenseur des concentrations AM7 | défini par
AMT _ pesh [(1 _ p1)1+p1Aeshrl’
est relié au tenseur d’Eshelby qui est exprimé en fonction du tenseur de Green modifie T/ (1) par
Ach — [T -1 (1)1 -ch)] .

On peut alors exprimer le taux de déformation dans la matrice en fonction du taux de déformation
total en introduisant I’équation (9) dans la loi des mélanges (7). On obtient alors :

. 1 .
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Les tenseurs des taux de contraintes dans la matrice et dans chaque inclusion peuvent maintenant
étre exprimés en fonction du taux de la déformation moyenne dans le composite matrice-inclusion, en
utilisant les équations (9) et (10) dans I’équation (8) :

1

P — - o J— I MT ¢ —_ . r
% ST Lijkt [Tkipg — P Apipg) Epg — mis T,
T NI AMT I I
035 = CijriAripg€ra — Cijram T

On déduit ainsi la loi de comportement du composite en introduisant ces équations dans la loi des
mélanges sur les taux de contraintes ¢;; = (1 — p! )di]g[ +p! d{j. On peut ’écrire sous la forme :

Gij = kiji€pg — Pig T (11)
ou les modules thermo-mécaniques k et p sont définis par :

I I MT
{ kijrt = Lkt + " (Cijpg — lijpa) Apgits

— .. I (1 I .
Pij = mij +p (Cz‘jkl%l - ng) .
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FIGURE 1 — Simulation d’un essai de traction. FIGURE 2 — Simulation d’un essai de cisaillement.
Effet de la présence de précipités élastiques de Zr Effet de la présence de précipités élastiques de Zr
sur un monocristal de CuZnAl. sur un monocristal de CuZnAl.

Ces équations sont implantées dans le code de calcul Simula+ [9]. On simule le comptement d’un
AMF de CuZnAl pur pour des chargements en traction, en cisaillement et en laminage. Son tenseur
d’élasticité est isotrope, de constante de cisaillement 46000 MPa et de coefficient de Poisson 0.3. Ensuite,
on ajoute des précipités de Zr modélisés par des inclusions sphériques, avec un comportement élastique.
Leur tenseur d’élasticité est cubique, de module de Young de 68000 MPa, de constante de cisaillement
de 33000 Mpa et de coefficient de Poisson de 0.34. Par ailleurs, on suppose que I’ensemble des précipités
est orienté dans la méme direction (0,0, 0). Pour le CuZnAl, on choisit I'orientation crystallographique
(216.61,74.02,148.48). Sa température de début de transformation est My = —50 ° C et celle de fin de
transformation inverse est Ay = —30 " C'. Les essais sont réalisés a température ambiante de 20 " C.
On obtient un écrouissage du matériau d’autant plus important que la quantité de précipités est grande.
Par ailleurs, les températures M et Ay varient en fonction de la quantité de précipités. La taille de
I’hystéréris et la déformation maximale diminuent lorsque la quantité de précipités augmente. Dans
le cas d'un chargement en traction (Fig. 1), on active qu’une seule variante. L’ajout de précipités ne
modifie pas Pactivation de variantes sur la zone étudiée (0 - 800 MPa). Par contre, un chargement
en cisaillement (Fig. 2) va activer une seule variante (différente de celle activée en traction) pour un
AMF pur, mais pour un taux de précipités atteignant les 20%, une seconde variante (mineure) est
activée. Pour le chargement en laminage (Fig. 3), la méme variante que celle en traction s’active pour
un matériau pur. Par contre, dés 5% d’ajout de précipités, on déclanche l'activation d’une variante
mineure. L’activation d’une nouvelle variante est matérialisée par le changement de la pente de la
courbe contrainte-déformation.
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FIGURE 3 — Simulation d’un essai de laminage. FIGURE 4 — Simulation d'un essai de traction.
Effet de la présence de précipités élastiques de Zr Effet de la présence de précipités élastiques de Zr
sur un monocristal de CuZnAl. sur un polycristal de CuZnAl

4 Loi de comportement d’un polycristal en AMF avec précipités

On considére un polycristal constitué de N grains contenant des précipités élastiques, tels que dé-
crits précédemment. Afin de déterminer son comportement macroscopique, a partir des informations
obtenues a ’échelle microscopique, on utilise une transition d’échelle de type auto-cohérante [6]. On
note A’ et a’ les tenseurs de localisation. Ces tenseurs permettent d’exprimer le tenseur des taux de
déformations moyennes sur le grain en fontion du taux de la déformation macroscopique E

Eij = AijuBr + aiT.
Le tenseur du taux de contraintes moyennes dans chaque grain peut alors étre calculé grace a I’éq. (11) :
Gij = kij€r — pij T,

ce qui permet d’obtenir le tenseur du taux de contraintes macroscopiques 3 au moyen d'une sommation
sur le polycristal :

i 1 ) . .

Y= v /V &4 (r)dr = L§ B — MIT,
ot les modules effectifs L et M sont définis par :

1
Liju =1 / Kijpq (1) Apgri (r)dr,
%4

M = % /V [pij (r) = Kiji(r)aw (r)] dr.

Afin de calculer les tenseurs de localisation A et a, on considére un milieu homogéne de référence ayant
pour modules thermo-mécaniques L° et M?, soumis a un champ de déformations uniforme E°. On
exprime les modules locaux comme étant fonction des modules du milieu effectif plus une fluctuation
kijr = L@ijl + Okijr et pij = Mioj + 0pi;. En utilisant ces équations dans (11) et en faisant ’hypothése
que la temperature est uniforme dans tout le matériau on obtient L = LT et M? = M® (cf [7]) d’ot

Al = [1-T" LMk et af = —AT(L)sp!.

Ces équations sont maintenant implantées dans Simula+. On considére un matériau de CuZnAl consti-
tué de 100 grains avec des orientations cristallographiques aléatoires, contenant des précipités de Zr
ayant tous une orientation cristallographique (0,0,0). L’ ajout de précipités dans PAMF adoucit le
comportement du matériau en début de transformation, car la matrice est plus dure que les inclusions.
En phase de transformation martensitique, ’écrouissage du matériau est d’autant plus important que
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FIGURE 5 — Simulation d’un essai de cisaillement. FIGURE 6 — Simulation d’un essai de laminage.
Effet de la présence de précipités élastiques de Zr Effet de la présence de précipités élastiques de Zr
sur un polycristal de CuZnAL. sur un polycristal de CuZnAlL

la quantité de précipités est importante. En conséquence, & partir d’'un certain point le matériaux
qui était plus élastique devient plus dur. L’effet est plus ot moins rapide selon que I'on applique un
chargement en traction uniaxiale (Fig. 4), en cisaillement (Fig. 5), ou en laminage (Fig. 6). Dans ce
dernier cas, le matériau obtenu est alors plus ductile car on n’atteind pas ce point. Pour ’ensemble de
ces chargements, on observe une diminution des températures de transformation M, et Ay.

5 Conclusions

La présence de précipités au sein d’'un AMF, méme en faible quantité, change ses propriétés. La ré-
ponse macroscopique du matériau est également modifiée et est fortement liée au type de chargement
appliqué. Plusieurs études restent encore & mener, comme par exemple ’effet de 'orientation cristallo-
graphique du monocristal et des précipités, celui de la plasticité dans les précipités, celui de la dureté
des impuretés par rapport a celle de la matrice AMF. On peut également introduire le code développé
pour effectuer des simulations dans un logiciel d’éléments finis afin de prendre en compte la localisation
de la déformation dans le cas d’une structure complexe de type multicristal [8].
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