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1 Introduction

L’état microstructural d'un matériau métallique joue un role prépondérant sur ses propriétés d’usage
et son comportement mécanique durant la mise en forme. Il devient aujourd’hui nécessaire de maitriser
ces évolutions tout au long des procédés industriels afin de remplir des cahiers des charges exigeants et
de répondre efficacement aux nouveaux marchés.

Les logiciels de simulation de mise en forme des matériaux dont disposent les industriels permettent
d’utiliser des modeles métallurgiques principalement basés sur des équations phénoménologiques ou
des modeles & champ moyen. Cependant, le domaine de validité de ces modeles associés a un jeu de
parameétres est souvent limité & un matériau et un procédé. Réidentifier en permanence ces parametres
par des études expérimentales est synonyme de cotits prohibitifs.

Ces vingt derniéres années, des solutions de modélisation académiques en champ complet sont apparues.
Ces méthodes sous-entendent une modélisation directe des évolutions d’un polycristal sur un volume
élémentaire représentatif a ’échelle mésoscopique. La modélisation des mécanismes physiques a I'ceuvre
rendant ces simulations plus génériques. On trouvera un état de I’art des principales méthodes existantes
dans [1].

Depuis 2016, Transvalor propose le premier logiciel commercial de modélisation d’évolutions de
microstructures en champ complet. Issu des travaux académiques du CEMEF [2-10], DIGIMU®V3.0
sorti en 2018 permet de modéliser de maniéere générique en 2D, en couplant approche phénomenologique
pour la déformation et modélisation eulérienne des interfaces, la migration de joints de grains avec ou
sans particules de seconde phases, la déformation du polycristal, I’écrouissage et la restauration, la
recristallisation statique et dynamique, ainsi que les couplages entre ces phénomenes physiques. Une
illustration des modeles présents dans DIGIMU®V3.0, avec application au 304L est décrite dans [10].

2 Définition du polycristal

DIGIMU®est un logiciel de modélisation 2D par éléments finis (EF) associé & un suivi des joints de
grains du polycristal par la méthode level set [11]. Pour des raisons de performance, chaque grain n’est
pas défini par sa propre fonction level set 1, mais on regroupe le plus possible de grains non adjacents
dans une méme fonction grace a un algorithme de coloration/recoloration [7], qui permet de réduire de
maniére drastique le nombre de level set & suivre (voir Fig. 1 a)).

DIGIMU®permet de générer de maniére aléatoire un polycristal initial grace a un algorithme de
Laguerre-Voronoi couplé & des méthodes de packing de spheres performantes [5], respectant tout type
de distribution de taille de grains initiale. Les grains peuvent-étre équiaxes ou allongés (Fig. 2). Il est
aussi possible de générer le polycristal en important directement des données expérimentales, afin de
reproduire numériquement une microstructure spécifique.

Un algorithme d’adaptation de maillage automatique anisotrope est utilisé afin d’obtenir une définition
optimale de 'interface avec des temps de calculs tout a fait acceptables pour une utilisation indsutrielle.



Colloque national MECAMAT Aussois "Matériaux Numériques” (22 - 26 janvier 2018)

a)

0 I
YV vy
Y’ . 4 VAN
(G
N

A,
%
SR

b o

Figure 1: a) Polycristal de 549 grains généré par un algorithme de type Laguerre-Voronoi et décrit
a l'aide de 25 fonctions level set grace a un algorithme de coloration de graphe [7]. Le code couleur
correspond a l'identité des fonctions level set. b) Adaptation de maillage automatique et anisotrope
autour des joints de grains et des particules de seconde phase.
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Figure 2: Génération de microstructures initiales depuis des données statistiques: a) grains équiaxes
suivant un histogramme, b) grains équiaxes suivant une distribution lognormale, c) grains allongés
(ratio 4) sur une distribution lognormale, d) grains allongés (ratio 2) sur une distribution lognormale
avec une distribution bimodales de PSP (r; = 1um et ro = 5um) - fraction surfacique totale de 2%
(représentées en rouge).

Cet algorithme assure de maniere transparente la convergence et la précision du modele sans que
l'utilisateur n’ait a se soucier des parameétres numériques (voir Fig.1 b)) [2,3,5].

DIGIMU®V3.0 permet aussi de définir une densité de dislocation initiale par grain. La distribution
requise est décrite soit par des données statistiques ou bien en important et extrapolant un champ
de densité de dislocations de type GND directement a partir de résultats expérimentaux obtenus par
EBSD [12].

3 Migration des joints de grains

Deux mécanismes sont moteurs lors de la migration d’un joint de grain : la pression liée a la capillarité,
i.e. la tendance a réduire ’énergie d’interface, et le gradient d’énergie stockée a l'interface qui va
favoriser la croissance des grains moins écrouis. La vitesse du joint de grain peut étre exprimée selon
les deux termes v, et v, sous la forme:

T =1+ T avec T = Mpd(€)EVY et T = — My AV, (1)
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avec M), la mobilité du joint de grain, §(¢) un parametre dépendant de la vitesse de déformation, E
le saut d’énergie stockée a I'interface et v, 'énergie de joint de grain. Le probleme de migration des
joints de grains se ramene alors & un probléme de convection diffusion a résoudre sur les fonctions level
set. A ce stade, les parameétres M, et 7y, sont supposés isotropes. Des développements sont en cours
pour améliorer ces hypotheses fortes [13].

DIGIMU®V3.0 représenter les particules de seconde phase (PSP) par des trous circulaires dans le
maillage. Ils imposent leur courbure aux interfaces des joints de grains qui les traversent. Cette
courbure seule engendre par capillarité les effets d’ancrage du joint de grains, sans avoir a considérer
de pression d’ancrage au modele présenté ci-dessus.

La figure 3 présente des résultats obtenus dans le cadre d’un stage sur 1’étude du traitement thermique
d’aciers ODS chargés de particules nanométriques. On distingue bien sur les images 'effet d’ancrage
des particules sur les joints de grains. Le logiciel DIGIMU prouve sa pertinence en arrivant & prédire
de maniéere tres précise la taille de grain a 1’équilibre [14].
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Figure 3: Etat initial, intermédiaire et final d’un polycristal texturé d’acier ferritique ODS pendant un
traitement thermique, et comparaison des résultats DIGIMU®avec des observations expérimentales.
Chaque grain est coloré suivant sa taille [14].

4  Ecrouissage et Restauration

DIGIMU®V3.0 permet de suivre les évolutions de densité de dislocations et d’énergie stockée, considérées
constantes par grains. La aussi, des développements sont en cours sur cette limitation [15].

Lors de la migration d’un joint de grain, ’énergie stockée est mise a jour étant donné que la zone
balayée par le joint de grain est non écrouie. On recalcule donc une nouvelle densité de dislocations
dans le grain en croissance, moyenne surfacique entre la zone qui appartenait déja au grain , et celle
gagnée disposant d’une densité de dislocation pg dépendante du matériau considéré.

Le formalisme utilisé dans DIGIMU peut étre couplé & un code de plasticité cristalline [4]. Pour des
raisons de temps de calcul, la version commerciale de DIGIMU®dispose & ce jour d’une approche champ
moyen pour prédire I’évolution de la densité de dislocations. Le modele de Yoshie-Laasraoui-Jonas,
éprouvé et efficace a été adopté [16]. Ce modele relie I’évolution de la densité de dislocations moyenne
dans un grain j, pj, a la déformation du polycristal, en fonction du parametre d’écrouissage K et du
parametre de restauration Ko, tous deux dépendants de la température et de la vitesse de déformation:

Ip;

Oebe
La restauration statique est prise en compte en fonction de I’écrouissage atteint dans le grain et du
parametre Ky dépendant de la température :

:Kl *Kgpj. (2)

pj = —Kspj. (3)
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5 Recristallisation statique ou dynamique

DIGIMU®V3.0 permet de simuler la germination de nouveaux grains, dans les zones suffisemment
écrouies. Dans notre modele, I’énergie d’interface étant supposée constante, ce phénoméne ne dépendra
que de la densité de dislocation. Celle-ci étant supposée constante par grain, le critére de densité de
dislocations critique p.; ne permet pas de localiser I’endroit précis ol le germe va apparaitre dans le
grain. Cependant, lors de la déformation, les dislocations ayant tendance a se concentrer prioritairemnt
aux joints de grains, nous avons fait I’hypothese que les germes apparaissent sur un noeud du maillage
proche de l'interface des grains ayant dépassé le critere de densité de dislocations [17].

Le calcul de pe, se fait de maniére itérative avec la formule suivante [18], en fonction de la mobilité du
joint de grain M), et de ’énergie du joint de grain vy, :

5 . ];('2 1/2
| T M)
Pcr = K. : (4)
In{1-— —Zp
Kl cr

Le germe qui apparait est non écroui, c’est a dire avec une densité de dislocation égale a py. Sa taille
est fixée par le critére de Bailey-Hirsch [19], qui calcule le rayon critique moyen, représentant 1’équilibre
entre les pressions motrices. Ce rayon est pondéré par un coeflicient de sécurité w de 1.5 pour étre sir
que les germes ne disparaissent pas (erreurs possibles de discrétisation spatiale dans la prise en compte
de la pression capillaire des grains de faible taille).

rf=w 27 . (5)
PerT

La fréquence d’apparition V est fixée par le coefficient de probabilité de germination Ky (T,€) et la
surface ® des joints de grains ayant atteint ’énergie critique de germination (avec une hypothese
sous-jacente de germination en collier).

V = K ®AL. (6)

Une fois le germe apparu, sa croissance/décroissance par rapport a ses voisins sera naturellement prédite
par le modele de migration des joints de grains présenté auparavant. L’ensemble de ces développements
sont finement détaillés et discutés dans Maire et al. [10].

On observe dans la Fig. 4 les évolutions d’un polycristal d’acier austénitique 304L déformé 10s & 0.09
s~! &4 1100°C puis maintenu en refroidissement contrélé de 1100°C & 1000°C pendant 90 secondes. On
note sur les graphes I'augmentation de la densité de dislocations moyenne dans un premier temps,
qui ralenti puis diminue au bout de 6 secondes lorsque la germination commence. Simultanément, la
taille de grain moyenne (en nombre) chute. La germination en collier se poursuit, jusqu’a ce que la
croissance des germes prenne le dessus a 10 secondes. La dislocation moyenne continue donc de baisser,
avec I'augmentation de la fraction recristallisée due a la migration des joints de grains recristallisés,
entrainant une lente remontée de la taille de grains moyenne.

6 Conclusion et perspectives

La version commerciale DIGIMU®V3.0 atteint un seuil important dans le domaine de la démocratisation
de la modélisation des évolutions d’un polycristal en champ complet. Elle permet de générer rapidement
des microstructures initiales variées et des maillages éléments finis non structurés ad hoc. Elle couvre
un large spectre d’évolutions microstructurales en régime monophasé, telle que la migration de joints
de grains avec ou sans particules de seconde phases, la déformation du polycristal, I’écrouissage et
la restauration, ainsi que la recristallisation statique ou dynamique. Le couplage entre les différents
phénomeénes physiques est naturel, et la discrétisation temporelle et spatiale est automatiquement
adaptée a la simulation pour obtenir le meilleur compromis entre précision et temps de calcul. Cette
version est livrée avec une premiere base de données matériaux, mais aussi avec une notice explicative
permettant d’identifier les parameétres adaptés a ses propres matériaux. Les réglages numériques

4
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Figure 4: Recristallisation d’un acier 304L déformé 10 secondes puis sous refroidissement controlé
pendant 90 secondes.

intrinséques a la formulation éléments finis sont rendus transparents grace a I’adaptation automatique
des parameétres de maillage/remaillage et du pas de temps, permettant de se concentrer sur la physique.

L’utilisateur averti peut observer directement des phénomenes locaux dans ses pieces, identifier les
parametres de ses modeles & champ moyen pour un matériau ou un procédé donné en mixant les études
expérimentales et tests numériques, donc plus rapidement et de maniére moins onéreuse. Il peut aussi,
a 'aide de la simulation en champ complet, mieux définir les limites de ses modeles a champ moyen, et
éventuellement tenter d’en élargir le domaine de validité. Le novice, universitaire ou industriel, a lui
Iopportunité d’observer visuellement dans un contexte interactif et didactique les effets des différents
phénomenes physiques et de leur couplages sur ’évolution de la microstructure. L’expérience acquise
par la simulation complete celle acquise par le travail expérimental.

Le dynamisme des actions de recherche réalisées au CEMEF au sein des chaires industrielles DIGIMU
et OPALE permettra d’alimenter richement le logiciel pour les années & venir. DIGIMU®V4.0 en
2019 integrera les calculs 3D et DIGIMU®V5.0 en 2020 la prise en compte de I’anisotropie de joints
de grains et des macles, ainsi que le changement de phase. Des travaux en cours sur la plasticité
cristalline et la recristallisation continue pourraient aussi étre intégrés dans les prochaines années. Des
études complémentaires sur la gestion du maillage et des autres parameétres numériques du modele
assureront de leur coté le maintient d’un ratio précision/cofit de calcul optimal. DIGIMU®, premier
logiciel commercial de simulation des évolutions d’un polycristal & champ complet, est et restera au
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contact des dernieres avancées académiques, afin de fournir au plus t6t des solutions concretes aux
acteurs de I'industrie métallurgique.
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