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Résumé — Xper est un outil numérique paralléle développé dans le cadre du laboratoire commun MIST
pour I’étude des interactions entre corps rigides ou déformables. Les interactions concernent d’une part la
séparation dans le cadre de la rupture thermo-chimio-poro-mécanique et dynamique de matériaux hété-
rogenes et d’autre part le contact frottant entre particules en présence de fluide. La plateforme numérique
repose sur le couplage du logiciel LMGC90 (Dynamique des Contacts) pour la prise en compte d’inter-
actions complexes entre les corps et de la bibliotheque PELICANS pour la résolution des comportements
volumiques (Eléments finis ou Volumes Finis) des corps.

Mots clés — Fissuration thermo-chimio-poro-mécanique, Modeles de Zone Cohésive Frottante, Dyna-
mique non réguliere, Eigenerosion, Ecoulements particulaires denses, Frontieres Immergées, Message
Passing Interface, Raffinement maillage adaptatif.

1 Introduction

Les travaux concernent la plateforme numérique développée au sein du laboratoire MIST (laboratoire
commun IRSN/CNRS UMRS5008/Université de Montpellier) dans le cadre des recherches de 1’Institut
de Radioprotection et de Siireté Nucléaire relatives sur la slireté des réacteurs a eau sous pression. Plus
précisément, deux types d’interactions sont développées dans la suite : les interactions de séparation
permettant 1’étude de la rupture thermo-chimio-poro-mécanique et dynamique des matériaux fortement
hétérogenes et les interactions de contact en présence de fluide pour la simulation de particules immer-
gées dans un fluide ou le contact lubrifié entre fragments.

Les modélisations d’interactions reposent sur 1’approche Non Smooth Contact Dynamics (NSCD)
[11] dédiée au traitement de systemes dynamiques en présence de contraintes unilatérales sans régulari-
sation ni pénalisation.

Interactions de séparation. Dans le cadre de la fissuration thermo-chimio-poro-mécanique et dyna-
mique de matériaux hétérogenes, I’approche NSCD est étendue a une modélisation multicorps volumique-
surfacique périodique reposant sur des Modeles de Zone Cohésive Frottante (MCFZ) [23]. La plateforme
numérique associée, appelée Xper (eXtended cohesive zone models and PERiodic homogenization),
permet de simuler en trois dimensions la rupture dynamique de matériaux hétérogenes et notamment
a gradients de propriétés, de I’amorcage de multifissures jusqu’a la ruine des structures ainsi que des
interactions complexes post-rupture [23, 24]. Une spécificité de 1’approche numérique développée est la
prise en compte des discontinuités dans les diffusions thermique et d’especes [3, 27].

Interactions de contact en présence de fluide. L’ étude des milieux granulaires immergés repose sur
le couplage d’un solveur de Navier-Stokes (Marker-And-Cell) pour la modélisation de la phase fluide et
de I’approche NSCD pour la phase granulaire par la méthode “direct-forcing immersed boundary me-
thod” (DF-IBM) [25, 18]. L’approche, développée dans le logiciel Xper, permet de traiter des problémes
d’écoulements non compressibles complexes [6].

Xper repose sur le couplage mixte en programmation orientée objet de la bibliotheque logicielle
PELICANS (Plate-forme Evolutive de Llbrairies de Composants pour I’ Analyse Numérique et la Simu-
lation) [22] pour la résolution des problémes volumiques (Eléments finis ou Volumes Finis) et du logiciel
LMGC90 (Logiciel de Mécanique Gérant le Contact) [14, 13] pour le traitement des interactions non ré-
gulieres. Afin de prendre en compte des comportements mécaniques complexes, le logiciel est couplé



aux codes MatLib[15] et MFront[16]. Une méthode de décomposition de domaine est implémentée dans
le logiciel. Les calculs peuvent ainsi étre effectués sur des machines hautes performances en mémoire
distribuée (Message Passing Interface). Enfin, afin de pallier les difficultés liées a I’utilisation de modeles
de zones cohésives (temps de calcul, dépendance au maillage), une démarche reposant sur une méthode
de raffinement hiérarchique dans des zones d’intérét décrites par un prédicteur de fissuration volumique,
I’*Eigenerosion”, est mise en oeuvre [8].

Les modeles sont succinctement présentés puis les potentialités du logiciel sont illustrées sur la fis-
suration d’une poutre trouée en flexion, un essai de fissuration en mode mixte, une rupture thermo-
mécanique d’un matériau cimentaire et I’effet d’un fluide sur la sédimention de deux grains.

2 Modélisation

2.1 DP’approche Non Smooth Contact Dynamics

La discrétisation spatiale de 1’équation de la dynamique s’écrit : Mg = F(q,q,t) +r ou q, g et §
sont respectivement les vecteurs déplacement, vitesse et accélération discrets, M est la matrice de masse,
F(q,q,t) représente les forces intérieures et extérieures et r les forces de contact. Cette équation est traitée
dans le cadre de la méthode NSCD [11] au sens des mesures différentielles et son intégration temporelle
entre ]t;,t;11] est réalisée par une 0-méthode. Les inconnues du probléme sont alors des vitesses et des
impulsions. Le systeme est condensé sur les inconnues de contact & :

U =Upeiy = W*hR™ =0
RY — projg+ (Ry —tUy) =0 (1)
R — projp(re)) (RF —tUF) =0

ot T > 0 et D(u|RY|) est le disque de centre O et de rayon u|RY |, u le coefficient de frottement de Coulomb
et U et R les valeurs locales de la vitesse et de la réaction de contact, U} ., 1a vitesse au contact o et W**
la condensation de I’inverse de la matrice des itérations. Les indices N et T indiquent respectivement les
parties normales et tangentielles.

Le systeme non linéaire (1) est résolu par une méthode de Newton généralisé [1].

2.2 Fissuration : ’approche Non Smooth Fracture Dynamics

L’ approche NSCD est étendue au traitement des problemes de fissuration par translation de la réac-
tion de contact frottant d’une quantité R*" = K(B) - [u] traduisant 1’effort qu’il faut fournir pour ouvrir
les 1évres d’une fissure en train de se créer d’une ouverture [u]. La variable f traduit I’endommagement
surfacique, K(f) est un tenseur de deuxi¢éme ordre traduisant 1’adoucissement progressif du comporte-
ment surfacique lors d’une fissuration et g une fonction décroissante de ||[u]||. Une variante de la loi
d’endommagement surfacique de [17] est introduite (voir [19]) :

BO SiXSSO,
do x—8&\’ .
= min(e(lull) el £ =B (1= (320 ) ) sid<x<a,
0 six > 9,

R 1 1 3 o
avec Oy = Zax (CN+ CT>, o, = 3 <RW +60>, 0 <PBo <1, Cy et Cr des raideurs (Pa/m),
max

0 < Bop < 1 un niveau d’endommagement surfacique initial, w une énergie de référence (en J/ m?), Rmax
et ||[u]||max sont les valeurs maximales atteintes respectivement par la réaction adhésive (MPa) et par

[ITu]l].
2.3 Fissuration : ’approche “Eigenerosion”

La méthode d’Eigenerosion de Pandolfi et Ortiz [21] s’appuie sur une technique de suppression
de mailles volumiques (“’killing element”) et propose ainsi un cofit numérique raisonnable. L.’ approche



repose sur le cadre théorique de Francfort et Marigo [9] et assure ainsi un critére énergétique de type
Griffith basé sur la notion de taux de restitution d’énergie critique G, [J .m_z] .

L’approche variationnelle est écrite a I’aide la forme régularisée proposée par [26] sur la base d’une
notion de pointe de fissure émousée et d’un e—voisinage C, du trajet de fissure :

= C
Fe(u,e*,t):/W(e(u)—e*)dV—/ Touds+ G.S
Q Qs 2e

Déformation Chargement Fissuration

ot T est le chargement sur le bord 0Q7 de la frontiere de , u est le champ de déplacement correspondant,
W est la densité d’énergie élastique du solide, €(u) = (1/2)(Vu+ Vu®) la déformation linéarisée, £* est
un champ d’eigendeformation, G, est le taux de restitution d’énergie critique du milieu d’étude supposé
homogene, e est une longueur de régularisation destinée a tendre vers 0. Lorsque e tend effectivement
vers 0, la formulation variationnelle de Francfort et Marigo est retrouvée [26].

La mise en oeuvre est décrite dans [2].

2.4 Granulaire immergé : Direct Forcing/Immersed Boundary Method - NSCD

La méthode Direct-Forcing Immersed Boundary Method permet de prendre en compte la présence
de solides rigides dans un fluide. L’ approche combine la description lagrangienne pour les solides et
I’approche eulérienne pour la discrétisation fluide. Un terme de forcage est appliqué sur les équations de
Navier-Stokes (2) :

ou Us—u
(1=8)ps5+ (1 =E)lpsu-Vu—=V-0— fou] = psE =5 et Vu=0 )
ot 6 = —pl +M[Vu+ (Vu)T] est le tenseur des contraintes fluide et f,,; une force externe, u la

vitesse fluide, u, la vitesse des solides, py la densité fluide, p la pression, 1 la viscosité du fluide et
€ une fonction permettant de définir la position des particules. Dans cette étude, & est choisi tel que :
E(X)=1—gsiX € Q, &(X)=esinon avec & = 107!2 et Q le domaine solide.

Les équations de Navier-Stokes (2) sont discrétisées en temps a 1’aide d’un schéma Euler explicite et
en espace par un schéma Marker-And-Cell. Le systeme numérique est résolu itérativement par une mé-
thode “Pressure Schur Complement method* dérivant d’une méthode de projection classique de Chorin
[5] et Van Kan [12]. Pour plus de détails, voir [6].

Le contact entre les particules est résolu a 1’aide de I’approche Non Smooth Contact Dynamics.

3 Applications

3.1 Fissuration : poutre trouée en flexion

Une premiére application concerne la fissuration d’une poutre trouée en flexion trois points [4]. La
fissuration est décrite a 1’aide de la méthode d’ Eigenerosion. Le domaine, raffiné proche des hétérogénéi-
tés et divisé en 48 sous domaines, est rectangulaire (voir FIGURE 1) [7]. Le maillage est de type Delaunay
avec une taille de maille de 2 - 10~ 3m pour le maillage grossier et 0.5- 10~ 3m pour le maillage fin dans la
zone d’intérét. Le matériau en PMMA est élastique isotrope et a les propriétés suivantes : E = 300GPa et
v = 0,4. Cette poutre admet une liaison pivot au niveau inférieur gauche de la poutre et une liaison pivot
glissant a droite. Le chargement est appliqué de maniere ponctuelle sur la partie supérieure au milieu de
la poutre.

Les facies de fissuration obtenus avec le maillage fin uniforme et le maillage raffiné dans la zone d’in-
térét, proche des hétérogénéités, sont présentés sur la FIGURE 2 (a) (visualisation de la zone d’intérét).
Le trajet de fissure est similaire a celui obtenu expérimentalement.

3.2 Fissuration : matériau cimentaire, essai de Nooru-Mohamed

L’ application concerne la fissuration en mode mixte, a I’aide de 1I’approche Non Smooth Fracture Dy-
namics, d’une éprouvette pré entaillée [20]. Le domaine, divisé en 48 sous domaines, est carré (0,2x0, 2m?)
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FIGURE 1 - Poutre trois trous en flexion trois points

(a) (b) (©)

FIGURE 2 — Maillage non conforme de la zone d’intérét (a) et facies de rupture obtenus (b) par la
simulation et (c) experimentalement [4]. La fissure bleue est obtenue avec un maillage fin uniforme (~
1 000 000 mailles au total) et en rouge celle obtenue avec un maillage raffiné dans la zone d’intérét (~
200 000 mailles au total)



et est pré entaillé a gauche et a droite (voir FIGURE 3). Les mailles sont triangulaires de taille ~ 2- 10 3m.
La matrice en béton est supposée élastique : E™ = 32GPa, V™' = 0,2, p™3 = 2200kg/m?>. Les proprié-
tés surfaciques sont : P& = CMat = 2. 10'*Pa/m, w™ = 110J/m>. Ici encore une zone cohésive est
introduite entre chaque maille. Les conditions aux limites en vitesse sont imposées en haut, bas, bord
gauche haut et bord droit bas repectivement vy, = 0.1m/s, vy = —0.1m/s, v, = 0.1m/s et v, = —0.1m/s.

La FIGURE 3 montre la propagation de la fissure dans les sous domaines pour 4 et 48 processeurs.
Les résultats sont conformes a la littérature [20]. L’efficacité pour 48 processeurs est d’environ 0.7.

FIGURE 3 — Fissuration d’un essai de Nooru-Mohamed [20] : découpage par 4 et 48 domaines.

3.3 Fissuration thermo-mécanique : matériau cimentaire

L application concerne la fissuration thermo-mécanique d’un matériau cimentaire pré-dégradé. La
modélisation repose sur un Modele de Zone Cohésive Frottante thermo-mécanique [3]. Le domaine,
distribué sur 48 processeurs, est rectangulaire de taille 300mmx150mm. Les granulats sont introduits
aléatoirement dans le mortier sans recouvrement entre eux et avec le bord du domaine. Le maillage est
de type Delaunay. Des défauts représentant les conséquences d’une dégradation chimique du béton sont
introduits a I’interface des granulats (en noir sur la FIGURE 4 gauche).

Une température de 150°C est imposée sur la frontiere gauche, les autres frontieres sont considérées
adiabatiques et la température initiale est 7;,; = 0°C. Des conditions de bords libres mécaniques sont
imposées sur toutes les frontieres.

Les interfaces pré-dégradées sont des lieux privilégiés pour I’initiation et la propagation de fissures
(FIGURE 4 droite). Deux phénomenes sont mis en évidence : une fissuration de type écaillante (partie
supérieure gauche) entrainant la formation d’une barriere thermique (conductivité d’interface réduite) et
une fissuration pénétrante (perpendiculaire au chargement thermique) dans le volume.

3.4 Fissuration chimio-poro-mécanique : matériau cimentaire

L’ application concerne la fissuration d’une éprouvette immergée. La modélisation repose sur un Mo-
dele de Zone Cohésive Frottante chimio-poro-mécanique [27].

Le modele prend en compte la diffusion d’especes chimiques (SO;Z,AI (OH), ,Na™) entrainant la
précipitation d’une espece appelée ettringite et la mise sous pression du milieu. La désorption des sulfates
par le lessivage des alcalins et la concentration d’ettingite sont estimées par un modele chimique. Une
supression locale due a I’ettringite est évaluée pour alimenter le modele microporomécanique de la pate
de ciment et la loi de pression post-rupture de la loi cohésive.

L’ éprouvette est encastrée sur le bord inférieur. Sur les autres frontiéres, on impose : [Na*] = 0 mol/L.

Le gonflement de I’éprouvette entraine un facies de rupture suivant les zones de forte concentration
en ettringite (FIGURE 5).



FIGURE 5 — Matériaux cimentaires : fissures, champs d’ettringite et déplacement vertical

3.5 Granulaire immergé : sédimention de deux grains

Cette application illustre les potentialités du logiciel pour la simulation du comportement de par-
ticules immergées dans un fluide. Les disques sont rigides de diamétre d = 8 - 10~*m immergés dans
un domaine fluide rectangulaire de dimension [4dx40d]. Les interactions suivent une loi de contact de
Signorini-Coulomb avec un coefficient de frottement égal a 0,5. La densité du fluide est égale a celle
de I'eau py = 1000kg/m?> et celle des particules est fixée a p; = 1,2p 7. La viscosité du fluide est de
N=4-10°Pa-s~".



La FIGURE 6 montre la sédimention sous gravité des deux particules immergées. Dans un premier temps,
les particules se rapprochent (’draft®), puis se touchent (’kiss*) et enfin chutent ("tumble®). Ces phéno-

menes sont conformes aux résultats de la littérature [10].

FIGURE 6 — Sédimentation de deux grains immergés : “draft”, “’kiss” et "tumble” : a droite, champs de
vitesse
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