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Résumé

Les matériaux nanocristallins présentent des propriétés de diffusion accrues dues a
leur forte densité de joints de grain. Afin de maitriser totalement le processus de diffu-
sion lors de traitements thermochimiques de tels matériaux, ces travaux s’attachent da
donner un modéle de coefficient de diffusion macroscopique en fonction de la taille et de
laforme des grain dans un polycristal. Ils s’appuient sur une technique d’homogénéisation
effectuée aprés une analyse par éléments finis sur des volumes élémentaires représen-
tatifs. On construit ainsi une expression analytique du coefficient de diffusion macro-
scopique en fonction de la taille de grain et de la surface de joints de grain projetée sur
la direction de diffusion. Par une analyse de schémas élémentaires en deux dimensions,
on extrapole le modéle trouvé a toute microstructure périodique.

Mots clefs : Diffusion, taille de grain, forme de grain, nitruration,
éléments finis.

1 Introduction

Les matériaux nanostructurés sont connus pour avoir des propriétés de surfaces ac-
crues comme une haute dureté ou une forte résistance a la fatigue [1]. Ils présentent
également de trés bonnes propriétés de diffusion dues a leur forte densité de joints de
grain que 1’on peut considérer comme des canaux de diffusion rapide. Pour prévoir cor-
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Figure 1: Abaque du parametre g en fonction des parametres de forme des grains lorsque
ceux-ci sont considérés comme des ellipsoides de révolution. w est le rapport d’aspect
et © ’angle entre la direction de diffusion et I’axe de révolution des ellipsoides.

rectement le processus de diffusion dans de tels matériaux, notamment dans le cadre
de la simulation des traitements thermochimiques, nous avons récemment proposé un
modele de coefficient de diffusion macroscopique D en fonction de la fraction volu-
mique de joints de grains f,, et des coefficients de diffusion D, et D, respectivement
aux grains et aux joints de grain [2] :

D:(I_va)Dg+vang (H

Ce modele estissu de calculs par éléments finis sur des volumes élémentaires représen-
tatifs (VER) a grains équiaxes générés par le logiciel NEper [3]. Le parametre ¢ dépend
de la forme des grains et semble €tre représentatif de la proportion de joints de grains
participant a la diffusion. Dans le cas des grains équiaxes il vaut ¢ = 0, 64. Cela con-
stitue une avancée majeure dans le domaine de la transition d’échelle vis & vis de la
diffusion car ce coefficient prend en compte les grains dont la forme présente les joints
de grain non paralleles a la direction de diffusion. De plus, 1’application de la méth-
ode ayant servi a construire ce modele, sur des VER a grains non équiaxes (générés
grice a DReam3D [4]) permet de construire une abaque des valeurs de g en fonction
des parametres de forme des grains (Figure 1).

Bien que donnant acces a la forme du coefficient de diffusion macroscopique en
fonction de la taille et de la forme des grains, ce résultat est empirique et est uniquement
basé sur des mesures numériques

Cette étude propose d’étudier la relation entre le parametre de forme ¢ et la mor-
phologie des joints de grain en s’appuyant d’une part sur un calcul de projection des
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Figure 2: Projection d’une surface sur une direction.

joints de grain sur la direction de diffusion et ensuite sur une étude de schémas élémen-
taires en deux dimensions.

2 Constat : Relation entre parametre de forme et sur-
face projetée
2.1 Méthode

Etant donné que le paramétre de forme ¢ semble étre représentatif de la proportion
de joints de grains participant a la diffusion, on se propose d’étudier la relation entre ce
parametre et la projection de la surface de joints de grains sur la direction de diffusion
(Figure 2). En réalité, il s’agit de la somme des projections dS’ de chaque élément de
cette surface de joint de grain dS sur un plan contenant la direction de diffusion et pour
lequel chaque projection est maximale.

2.2 Résultat

En effectuant le calcul de la surface projetée sur la direction de diffusion pour tous
les VER ayant servi a construire la figure 1, on obtient la relation suivante :

(3~ (%)

2.3 Discussion

!
Ainsi, pour une forme de grain quelconque, si I’on connait le rapport %, on peut
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(a) Microstructure périodique. (b) Schéma élémentaire.

Figure 3: Microstructure périodique et schéma élémentaire associé.

connaitre le parametre de forme g et déduire le coefficient de diffusion macroscopique
de la microstructure correspondante. On observe cependant que I’exposant 2 de cette
relation est a nouveau un constat empirique. On se propose dans la seconde partie de
cette étude d’expliquer la forme de cette relation et la valeur de cet exposant a partir de
modeles de diffusion en deux dimensions.

3 Explication : Etude de schémas élémentaires
3.1 Méthode

Dans cette partie, on étudie des modeles en deux dimensions de diffusion différen-
ciée aux joints de grain de fagon analytique. Les modeles étudiés sont des schémas
élémentaires d’une microsctructure périodique (Figure 3). Par un bilan des flux de
diffusion a travers ces motifs a I’équilibre, on extrait le coefficient ¢ en fonction des
parametres géométriques du modele. Les trois types de modeles étudiés sont :

1. Joint de grain unique ;
2. Joints de grains multiples ;
3. Joints de grains avec embranchements.

On compare les résultats obtenus a ceux obtenus par éléments finis en appliquant sur les
schémas élémentaires, la méme méthode que pour obtenir le modele en équation (1).

3.2 Joint unique

Dans le cas d’un joint unique, I’analyse des flux a I’équilibre donne pour ¢ le modéle

suivant : )
L
=+ 3
a <Lgb )
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ou L est la hauteur du motif élémentaire et L g, 1a longueur du joint de grain. On retrouve
ainsi exactement le modele proposée en équation (2) car la projection de L, sur la
verticale est exactement la longueur L.

3.3 Joints multiples

Dans le cas de joints multiples ne comportant pas d’intersection, 1’analyse des flux
a I’équilibre donne pour g le modele suivant :

“

ol L est la hauteur du motif élémentaire, n est le nombre de joints de grains et L g,; la
longueur du i*™€ joint de grain. On retrouve encore le carré la longueur projetée L au
numérateur.

3.4 Joints embranchés
Dans le cas de joints multiples comportant des intersection, on sépare le schéma en

p étages délimités par les convergences et divergences de joints de grain. L’analyse des
flux a I’équilibre donne pour ¢ le modele suivant :

2 P Nk 1
L (Zk:l (Bi+1,p+1 — Brp+1) i=1 Lgb(k,i))

q= P o ®)
P k=1 2it1 Lgvk,i)
ou L est la hauteur du motif élémentaire, nj, est le nombre de joints de grains dans
eme

I’étage k et Ly ) la longueur du joint de grain de 1’étage k et [ B] est la matrice
inverse de [A] ol [A] est définie comme :

1 0 0
— (ak—l + Oék) [a%% 0
[Al=0 - o — (g + aga1) gt o0
0 Q1 — (g1 + Qpy2)
L0 0 1]

(6)
Avec

ap = N

; Lgb(r.i)

Une fois de plus, le carré de la longueur projetée sur la verticale se trouve au numérateur
de I’expression.
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4 Conclusion et perspectives

D’une maniere générale, les résultats obtenus avec le modele présenté sont en bon
accord avec les calculs par €léments finis. La surface projetée des joints de grains appa-
rait toujours au carré et au numérateur de chaque modele, ce qui appuie la forme trouvée
en équation (2). Afin d’adapter ce modele a des microstructures réelles, un modele de
schémas élémentaires en trois dimensions est a élaborer.
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