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INTRODUCTION GENERALE 7

Introduction générale

Les alliages a mémoire de forme (AMF) sont desénmix au comportement
thermomécanique tres particulier. lls entrent démdfamille des matériaux actifs. Ces
matériaux ont pour caractéristigue de se déforroas ain chargement extérieur autre que
mécanique ; ce chargement pouvant étre thermideetrémagnétique, chimique... Dans le
cas des AMF, c’est le chargement thermique qui joaigdle. Il s'accompagne d’une forte
déformation. Ce phénoméne est appelé effet mémidivesecond comportement particulier
aux AMF est la superélasticité. Elle permet au netéde subir, de maniére réversible, de
tres importantes déformations. Ces deux phénomamesour origine une transformation de
phase solide-solide. Lors de celle-ci, la symétlie@ réseau cristallin se modifie et
s’accompagne d’une libération d’énergie, la chalatente de transformation.

Ces propriétés remarquables ont, trés tét, intérkessindustriels dans de nombreux
domaines comme [l'attestent, par exemple, l'exigtenle brevets pour des machines
thermiques [Schiller 02] ; des applications en t@hee avec : le déploiement de panneaux
solaires, la conception de mains [Kakeshita 00]Jdeumuscles artificiels [Safak 02] ; des
applications médicales [Duerig 99] avec : des @edls dentaires, des agrafes d’ostéotomie
ou encore des stents [Kuribayachi 06] ; et plusméuoent des projets d’ailes d’avion a forme
variable ou encore des composants antisismiquadegeénie civil [Van Humbeeck 99a].

Cependant, plusieurs facteurs freinent le dévelmgne de I'utilisation des AMF. En
premier lieu les difficultés d'élaboration métallique et de mise en forme rendent les
procédés de production colteux. S’ajoutent a cels problémes de vieillissement qui
limitent la durée de vie des AMF (pour plus de miéns se référer a I'introduction proposée
par [Gonzalez 02]). D’autre part, les AMF sont esna@urrence directe avec les autres
matériaux actifs (matériaux piézoélectriques, niatdr électro/magnétostrictifs, polymeéres
éléctroactifs, fluides électro/magnétorhéologiqu@¢scomme lillustre [Gauthier 07] dans le
champ d’application des actionneurs. Pour finirmanque de modélisation suffisamment
fiable rend délicat I'emploi des AMF par l'ingénieltet augmente d’autant les codts de
conception. C’est sur ce dernier point que cetsdlse focalise.

Les difficultés de cette modélisation s’expliquartt fois par I'aspect multi-physique
de la transformation et par sa structuration sigicesa différentes échelles. Multi-physique
car la mécanique et la thermique jouent toutes deoxrble prépondérant dans le
comportement des AMF. Ces interactions mécanigti¢lseemiques sont souvent négligées
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dans les modéles proposés par la littérature, reitalit ces modéles au cas isotherme, et
lorsque ce n’est pas le cas, la température niestdmuvent qu’'un parametre de contréle.

Multi-échelle car I'écart entre [|'échelle cristajl@phique élémentaire de la
transformation et celle ou s’expriment les besalaslingénieur est plus qu’important. Ce
second aspect a amené les auteurs a divers positiamts dans la construction de leurs
modeles comportementaux. Certains d'entre eux seept directement a [I'échelle
macroscopique, tandis que d’autres partent de dléctcristallographique, et remontent

eventuellement a I'échelle de I'ingénieur via ungassus de changement d’échelle.

A ces difficultés théoriques et numériques, s’tgownaturellement un besoin
d’'informations expérimentales fiables sur la physigiu phénoméne. Un grand nombre de
résultats de la littérature sont fondés sur deserebions macroscopiques, c’est-a-dire
réalisées a une échelle qui correspond a la patiie de I'éprouvette. Or I'apparition
d’hétérogénéités sur cette partie utile remet emseda pertinence de ces résultats. Les
techniques de mesures de champs offrent un oublilgmié dans I'étude de cette
problématique [Shaw 95].

Dans ce qui suit, on s’intéressera principalemarntanportement dippseudoélastique
dans le cas d'un AMF monocristallin de CuAlBe. Cavail de these cherchera a montrer
gu’au cours d’'un chargement mécanique les variatibermiques ont un réle non négligeable
sur les mécanismes de déformation. En effet, l@rdgumatériau change de phase sous
contrainte, il libere une chaleur latente qui fadtrier la température de la matiére. Ces
variations de températures modifient alors la ajuét de changement de phase et, par voie de
conséquence, le champ de déformation. Sur le ptatadnodélisation, I'existence de ce
couplage liant la mécanique a la thermique nousralwts a considérer le changement de
phase comme un mécanisme de couplage thermoméednigustable, et pas ou faiblement
dissipatif.

Le modéle développé permettra notamment de renodingpte du caractere endo-
exothermique de la transformation, associé a ume feensibilité a la température du
comportement mécanique. Ce mécanisme de couplageipa aussiyia la diffusion de la
chaleur, de retrouver un certains nombre d’effeécaniques observés : existence d’'une
boucle d’hystérésis, d’'un adoucissement cycligeemneécanismes de fluage et de relaxation,
ou encore la propagation d’un ou de plusieurs fraietchangement de phase.

Le 2™ aspect développé dans cette thése est lié aut@aranulti-échelle de la
transformation. On distinguera a cet effet 3 éesellUne premiere, dite macroscopique,
représente typiquement la partie utile des échamsiltestés. La seconde échelle, qualifiee de
mésoscopique, sera associée a un élément de vodpmésentatif de la matiere. Cette échelle
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est typiquement définie par la résolution spatdlesysteme d’'imagerie utilisé. Ce systeme
d’'imagerie permettra de construire des cartes frmation et de température. Ces champs
de mesures nous permettront de suivre le développedes hétérogénéités et de juger du
caractére dissipatif ou non de la transformatiomudN proposerons alors une loi de
comportement qui, nous le verrons, rend possibleddeeloppement d’hétérogenéités
similaires a celles observées expérimentalemenusNaborderons enfin le probléme du
changement de phase pour ufi&%chelle : I'échelle microscopique. Elle correspaette
fois a I'échelle pour laquelle la transformationplease s’identifie a un changement de réseau
cristallographique. On se proposera alors d'utiliEs outils numériques associés a une
approche de type dynamique moléculaire. Cette apprpermettra de construire une énergie
interne puis une énergie libre non convexe asso@ieéesysteme. Cette construction sera
initialement réalisée dans un cadre purement mguanéversible, avant de s’inscrire dans un
cadre thermodynamique complet. L’objectif poursggra alors de voir si laugmentation de
la taille du systeme «moléculaire» permet de rémaa le potentiel énergétique
(convexification). Cette étude permettra d’éclaide lien existant entre ce potentiel non
convexe microscopique et le potentiel convexe mépdans le modéle mésoscopique
précédent.

Ce mémoire est structuré de la fagon suivantecHagitre | propose quelques rappels
sur la métallurgie des AMF. Ensuite, il définitpaisitionne le travail de these par rapport a la
littérature. Le chapitre Il rappelle brievementdadre théorique d’interprétation retenu. I
définit la forme du bilan d’énergie en se focalisaut particulierement sur le bilan d’énergie
associé a un cycle de charge-décharge. Il présestete les moyens d’essai et les méthodes
expérimentales mises en ceuvre pour observer theemient et cinématiquement les effets
macroscopiques et mésoscopiques du changement dse.piJn modele d’AMF
monocristallin est ensuite construit dans le chagdil en s’appuyant a la fois sur I'analyse
expérimentale réalisée et sur les résultats dekeetantérieures. Ce modéle, dans sa version
tridimensionnelle, sera limité au cas isotropeyvanant. Les résultats issus des simulations
numeérigues seront ensuite systématiquement coBBomux résultats expérimentaux.
L’importance des effets de couplage sur le comptetd sera mise en avant tant au travers
des résultats expérimentaux du chapitre Il quesitesilations numériques du chapitre Il
Enfin, le chapitre IV proposera une contributiofeéude du potentiel non convexe construit a
partir d’arguments de changement de symétrie dnstala discussion s'appuiera sur un
premier modele (rudimentaire) de changement deephtbsant les outils de la dynamique
moléculaire. Dans un tel contexte, le caractére camvexe du potentiel thermodynamique
sera rediscuté.
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CHAPITRE 1

Brefs rappels sur les AMF
et positionnement du travail de recherche

Sommaire

1.1 Description des alliages a mémoire de forme
1.1.1 Transformation de phase martensitique
1.1.2 Diagramme de transformation
1.1.3 Effets macroscopiques

1.2 Positionnement et stratégie de travalil
1.2.1 Objet et légitimité de I'étude vis-a-vis de I'étattuel de la
littérature
1.2.2 Modele pour les AMF et simulation de front de chemgnt de
phase
1.2.3 Obijectifs et mise en place de I'étude
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1.1 Description des alliages a mémoire de forme

Les alliages a mémoire de forme (AMF) sont des rsaté dont le champ
d’application industriel est vaste. Ces applicatiose basent sur des propriétés
thermomécaniques remarquables telles que les effiedmoire » simple et double-sens, les
effets dits caoutchoutiques et la pseudoélasti€itas précisément, les effets « mémoire »
permettent de jouer sur un ou deux états «enrégistpar le composant AMF. L'accés a ces
états est ensuite possibl&a un chargement mécanique et/ou thermique, généealene
faible intensité. Le comportement pseudoélasticqerenpt au matériau de retrouver son état
initial de facon quasi-réversible, et ce aprés dé&wrmations de plusieurs pourcent. Dans
d’autres situations encore, il pourra étre int@aesgpour lI'ingénieur de mettre a profit les
effets «caoutchoutiques» qui conferent aux compesadF un fort pouvoir amortissant.

D’'une facon générale, l'origine de ces propriétés ume transformation de phase
solide-solide, qui se caractérise par un changentestructure cristalline, interprété comme
un changement de phase. Ce changement de phasensfegne d’'une chaleur latente, ce qui
le classe dans les transitions de phase du premnige. Le travail de thése qui suit se
focalisera uniquement sur les aspects du compontedes AMF liés a la pseudoélasticite.

Dans une premiere partie de ce chapitre, on seopeople rappeler les concepts
fondamentaux liés a la transformation de phase #sn&MF. Pour ce faire, on commencera
par décrire les phénoménes prenant place a I'échmitroscopique, pour arriver a une
physigue suffisamment macroscopique pour pouveod iétégrée dans des outils numériques
de simulation et d’aide a la conception, et, a &r@tre utilisée par I'ingénieur afin de
dimensionner des structures utilisant les propipgeudoélastiques des AMF.

1.1.1 Transformation de phase martensitique

Historiquement [Wechsler 53], le terme de transtion martensitique fut employé
pour décrire I'apparition d’'une phase métastalalenartensite, aprés la trempe d’un acier. Par
analogie avec ce phénomeéne, la phase basse teanpataine transformation martensitique
est appelée martensite tandis que la phase haugétature est appelée austénite. Les
domaines d’existence de ces deux phases sont tilinpar une température de
transformation. Rappelons que les AMF ne sont passkuls matériaux a présenter une
transformation martensitique : certaines céramiqiedly 02], le zirconium [Goldak 66], le
lithium ou le sodium [Blaschko 99], les pérovskifBove 97], [Fu 04], présentent eux aussi
une transformation de type martensitique.



1.1 — DESCRIPTION DES ALLIAGES A MEMOIRE DE FORME 13

La transformation de phase martensitique peutoggiadifiée de :

- solide-solide les phases austénitiques et martensitiquesteatds deux a I'état
solide. En outre, il s’agit de deux phases cristad.

- displacive: le passage de la phase austénitique a la phasensitique (A- M) est
réalisé par un déplacement coopératif des atonesedgjiencement a pour
conséquence de modifier le réseau cristallin. Lesnsftormations
displacives s’opposent aux transformations diffesjv lesquelles se
caractérisent par une modification chimique du nmeié selon une
cinétique particuliere, comme par exemple lors d’umansformation
ordre-désordre du type précipitation [Boussinot 09]

- transition du premier ordre: la transition s’accompagne d’'une production é'un
chaleur positive lors de la transformation -M (phénoméne
exothermique), et négative lors de la transfornmationverse
M - A (phénomene endothermique)

Pour résumer, la transformation de phase se ménibes :

- une déformation du réseau cristallin qui s’accommgagsouvent, d’une
déformation du matériau a I'échelle mésoscopique,

- un dégagement de chaleur.

martensite austénite martensite paramétres de maille ( A)
Ny A
3.9 ot L LN O B B B B

Fig.1.1.1 —Transformation cubique-tétragonale du;Pes [Cui 04] (a) évolution du
diffractogramme (d’anglé) et (b) évolution des paramétres de maille
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La modification du réseau peut étre caractériséenperoscopie, par exemple, par
diffraction des rayons X comme lillustre la figutel.1.a. Cette figure représente I'évolution
du diffractogramme en fonction de la températliréors d'un cycle de charge-décharge
thermique sur un échantillon de fer-palladium. €s$ai permet d’estimer I'évolution des
parametres de maille représentés sur la figuré.b.1Ces parametres sont définis sur la figure
1.1.2.

Dans le cas du matériau considéré a la figure J1l4.fransformation correspond au
passage d'une phase austénitique a symétrie bristalibique a une phase martensitique a
symétrie tétragonale, comme cela est schématist@a digure 1.1.2. La connaissance de ce
changement de géométrie permet de remonter théonigpt a la déformatioriefseur des
déformations de Bain associé au passage de la phase austénitiqughada martensitique

[James 00].
austénite { aOI P

“—>

|

les différentes
variantes de a
martensite

Fig.1.1.2 —Schéma de la transformation cubique-tétragonale

De plus, la figure 1.1.2 permet de constater queyiétrie de la phase martensitique
est plus faible que celle de la phase austénitiBaeexemple, la martensite la plus a gauche
n'est plus invariante sous I'action d’'une rotatide 90° selon I'axel ou selon l'axek
contrairement a I'austénite. Cette perte de symémgendre I'existence d’autregriantes de
martensite, également représentées sur la figlre. 1.

Cette multiplicité de variantes permet au matérigu développer un mélange de
variantes minimisant les contraintes mécaniquesasD&acas ou le chargement mécanique est
nul, la transformation est dite induite thermiquaem@ -induite). Le co(t énergétique de
chaque variante est alors identique [Ball 87], o& & pour conséquence l'apparition de
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structures auto-accommodégJames 00], constituées d’'un assemblage de vesiadparées
par des interfaces et permettant au systéeme der ldste de contrainte. La figure 1.1.3.a
représente lI'une de ces structures observée exgriaiement sur le haut (top) de
I'échantillon et sur son coté (side). Elle se cosgpdien d'un mélange de nombreuses
variantes.

Top Surface

Top surface

Side surface

(@) =7 =
- I e en contraint
K

e Side surface
110

Fig.1.1.3 —(a) Structure auto-accommodée T-induite et (b)cstme jumelée séparée par un
plan d’habitat (H.P.)c-induite dans le cas d’'un monocristal A¢Cd [Murakami 07]

Par contre, dans le cas d'un chargement mécanittaasformationg-induite),
certaines orientations de variantes sont priviggiépouvant conduire a 2 types de
microstructures différentes. La premiere est itlsstsur la figure 1.1.3.b. Il apparait dans la
partie de I'éprouvette transformée une alternarecealix variantes Met M, ([Brinson 02],
[Besseghini 04], [Zhang 00a]) qui sont dite jumsléivinning), et séparées tke partie de
I'éprouvette non transformée par une interfaceinéel, appeléplan d’habitat, et décrites
théoriguement par exemple dans [Shield 95] ou [@Bju
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-« A

Fig.1.1.4 —Transformationo-induite a 1 variante - monocristal de CuAlBe [Kache 06]

Dans d’autres cas, une autre microstructure sea@we €f. fig.1.1.4). Cette fois une
seule variante de martensite M apparait. Elle @saige de la partie non transformée A par
une phase de mélange austénite-martensite, ngié hdi

Un cas hybride prend pour point de départ un étet-accommodé. Un chargement
mécanique s’accompagne alors d'wéerientation progressive des variantes. La proportion
des variantes privilégiées par le chargement auggtandis les autres variantes, défavorisées
par le chargement, disparaissent progressivemenfigure 1.1.5 présente un exemple de
cette réorientation, avec pour point de départuan@nte M (fig.1.1.5.a) stabilisée. Sous un
chargement mécanique, celle-ci se transforme ssivedsent en une variante;Nfig.1.1.5.b)
puis une variante bl
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Fig.1.1.5 —Réorientation de variantes sous chargement mécaiiidpvak 06]
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La description qui précede, et les fondements tgées qu’elle sous-entend, suppose
le cristal idéal, sans défaut. Or dans la rédht@résence de dislocations, de précipités [Baron
98], [Lovey 99], et éventuellement de joints deigidans le cas de polycristaux, va modifier
le comportement. En effet, ces défauts créent éncaht des champs de contrainté par
exemple I'étude de [Kaouache 06] pour le cas dyqoistal) qui peuvent privilégier certaines
variantes. L'exemple précédent (fig. 1.1.5) illestre phénoméne avec une seule variante
existante a contrainte nulle, alors qu’on atteriddpdiitét un groupe de variantes auto-
accommodantes. Ces défauts sont de plus a l'oradjinemécanisme de mémoire signalé plus
haut, leur organisation privilégiant certaines aatés et guidant le changement de forme.
Leur présence est aussi la cause dirréversibildtésmme les effets de « frottement »
accompagnant la mise en mouvement des interfagealés par [Van Humbeeck 03], et se
traduisant, cycle apres cycle, par I'apparitiomtEcanismes de fatigue [Gastien 03], [Nemat-

Nasser 06].

1.1.2 Diagramme de transformation

Comme il a été dit plus haut, la transformatiorptlase se caractérise a la fois par un
dégagement de chaleur latente et un changementadke mristalline. Ce changement de
cristallographie entraine la déformation du mategasi qu’une modification plus ou moins
importante de ses propriétés thermiques, mécanighesiques, électriques, magnétiques...
La transformation peut donc étre, en principe, céte expérimentalement en suivant
I’évolution de I'une de ces propriétés. En pratigaelibération de chaleur peut étre mesurée
par DSC (differential scanning calorimetry) [Wang].OL’évolution cristallographique peut,
elle, étre détectée de maniere plus ou moins diggat I'intermédiaire des pics de diffraction
[Pattabi 07], de la longueur de I'échantillon meésurpar dilatométrie [Uchil 01], de
I’évolution de la courbe de vitesse de propagatiome onde dans le milieu en fonction de sa
fréquencé [Nishitani 01] [Otsuka 05], des constantes élamtin[Otsuka 05], de la capacité
calorifique mesurée par calorimétrie adiabatiqueai[é-Rodriguez 06], de la résistivité
[Colombo 06] ou, dans le cas de certains matéridexa magnétisation [Bosako 04], [Liang
06], [Kakeshita 00].

Or ces mesures, présentées par exemple sur laefigur6, font apparaitre un
phénomene diystérésis Ce phénomene d’hystérésis, se caractérise pamjen lors de la
transformation «directe » (AM) qui est différent de celui emprunté lors de la
transformation inverse (M A). Plus précisément, on définit pour la transfaioradirecte et
inverse deux températures (norme [AFFNOR 90]): ueenpérature de deébut de
transformation (avec en indice ‘s’, pour ‘startgfiohie par 10% de phase transformée, et une

! courbe de dispersion des phonons
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température de fin de transformation (avec en adicpour ‘finish’) définie par 90% de
phase transforméecf( fig.1.1.6). Ainsi pour la transformation direct&fidira-t-on les 2
températuredAs et A; caractérisant respectivement les températuresétlat cet de fin de
transformation (avec par constructida=> As). Il en sera de méme pour la transformation
inverse qui sera caractérisée par les tempéraiyesM; (avecM; < My).

résistivité électrique (1Q.m)

aire (20xcoups)
40C

A A A A A refroidit
i Ms ., [
1.3C— S =
[ 300} / Af
1.2t 1 Mf_/_f/' J’/"/
! {200t
1.2~ y " chauffe
L i / ’_/: o7
- . 1 100}t *'—'_"____"'H—J ' AS
118 v e A . 1 .
15¢ 20C 25C 30C 35C 5C 10C 15C
(a) T (K) (b) T (°C)

Fig.1.1.6 —Evolution en fonction de la température (a) dedsistivité [Ren 99]
(b) du pic de diffraction correspondant a I'austéniPattabi 07]

De maniére générale, le phénomeéne d’hystérésideditte comme une perte
d’énergie, par exemple provoquée par la viscositésaertains caoutchoucs, ou encore par le
mouvement dissipatif d'interface (paroi de Blocin) ferromagnétisme [Varga 08], [Legoff
07]... Dans le cas des AMF l'interaction des défawtsc les interfaces est souvent invoquée
pour expliquer la présence de I'hystérésis. Nousome néanmoins dans le cadre de cette
étude que d’autres mécanismes dissipatifs, notamassociés a la diffusion de la chaleur,
elle-méme induite par des sources de couplage theéranique, peuvent eux aussi expliquer
I'existence de cette hystérésis.

Dans le cas particulier d'une transformatioinduite, (implicitement a température
constante), la littérature définit a partir de tauble d’hystérésis mécanique (fig.1.1.7.a), des
contraintes de transformation austénite-marterigite o™ ), a la charge, différentes de celles
de la transformation martensite-austén(te‘\s,aAf ) a la décharge. Ces contraintes de
transformation dépendent fortement de la tempéranrbiante a laquelle est réalisé I'essai
(fig.1.1.7.a). De maniere réciproque, les tempéeatule transformations varient, elles-aussi,
en fonction de la pression [Daroczi 00] ou de lat@inte (fig.1.1.7.b) développées par un
chargement mécanique. Ce phénoméne illustre lenist d’'un couplage thermomeécanique
fort entre état thermique et mécanique lié a lasfia@mation de phase.
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Fig.1.1.7 —Hystérésis mécanique et mise en évidence de Eimflel mutuelle entre
contrainte et température — gdmAl11 5 [Gautier 97]
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Fig.1.1.8 —Définition du diagramme de transformation [Shaw 95]



20 1-BREFS RAPPELS SUR LES AMF ET POSITIONNEMENT DU TRAVAIL DE RECHERCHE

De maniere plus systématique, la figure 1.1.8 sepre I'évolution de I'hystérésis
mécanique en fonction de la température. De pllle eeporte les contraintes de
transformation définies par ces hystérésis daptale contrainte-températuee-T. Il apparait
alors un domaine d’existence pour la phase augfgejtun second domaine pour la phase
martensitique, ainsi qu'une zone de meélange : ¢&eediagramme de phaseles lignes de
transition délimitant les domaines d’existence gmses sont relativement linéaires et
paralleles, du moins tant que I'on se limite a desrgements en traction simple. Dans le cas
de monocristaux, et pour une construction semblaldelle représentée sur la figure 1.1.8, la
pente des lignes de transition est de I'ordre 8eVBPa.K* pour une variété de NiTi [Otsuka
05], de 2.8 MPa.K pour un CuZnAl [Siredey 99], et de 2.1 MP&.our un CuAlBe
[Cingolani 99].

Méme dans le cas uniaxial, ce diagramme de tramstion peut étre plus complexe.
Ainsi, il peut apparaitre une seconde transformati® phase solide-solide come par exemple
pour le CuAlBe (fig.1.1.9.a), ou le NiMnGa [Cherken05]. Cette transformation est elle
aussi caractérisée par un plateau mécanique etamtainte de transformation. D’autre part,
on peut compléter le diagramme en introduisanblarainte critique a partir de laquelle un
grand nombre de dislocations commencent a étresmese mouvement, et provoquent
I'apparition d'une plasticité mésoscopique. Cedaauteurs font d’ailleurs remarquer qu’au
dela d’'une certaine température, notdg (‘martensite death’), la plasticité précede la
transformation de phase, perturbant considérablefagshénoméne de transformation. Ceci
est parfois souhaitable pour des applications on éissocie la transformation de phase a la
plasticité pour mettre en forme la matiere de fa@mmmanente tout en réduisant les
irréversibilités induites par la plastification {@cTRIP [Cherkaoui 00]).
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Fig.1.1.9 —Diagramme de transformation complété par (a) ureede
transformation de phase (18FR6R) [Cingolani 99] (b) la zone de plasticité [Hosa€8]
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Comme souligné plus haut, ces diagrammes sont iass@ des sollicitations
particulierement simples (chargements uniaxiaus).pkise en compte de chargements plus
complexes (essais multiaxiaux, chargements non optiopnels ...) va naturellement
modifier I'activation des variantes [Novak 06], [k 97], [Lexcellent 02], [Fang 99].

1.1.3 Effets macroscopiques

Si le changement de réseau cristallographiquesesgtanisme microstructural central
associé aux AMF, il est toutefois intéressant derice brievement les différents effets
macroscopiques qui peuvent lui étre associés [Pa8fij, [Patoor 06]. Ces effets
macroscopiques sont la pseudoélasticité, I'effeoige simple sens et double sens, et I'effet
caoutchoutique. Les domaines d’existence de cespaxdements sont indiqués sur le
diagramme de transformation précédent (fig.1.1,9.8yec ‘superelasticity’ pour la
pseudoélasticité et ‘shape memory’ pour I'effet m@mde forme.

Pseudoélasticité Un AMF dont la température est supérieure aelaperature de
transformationA; présente lors d’'un chargement mécanigaenduit) un comportement
pseudoélastique. Ce comportement se caractériséa paapacité du matériau a subir une
déformation importante de facon quasi-réversibletteCdéformation peut étre de quelques
pour-cent pour les polycristaux a plus d’'une digaile pour-cent pour les monocristaux. La
réponse meécanique est semblable a la figure 1.gt7pmésente une hystérésis. Au niveau
thermique, on sait que le changement de phaseostgagne d’une libératiorrgsp. d’'une
absorption) de chaleur latente, ce qui a pour aueste d’éleverrésp. d’abaisser) la
température de I'échantillon, et cela méme damsdeou la température ambiante est régulée
et maintenue constante.

Effets mémoires: Pour une température située en dessou,d&AMF ne récupere
par sa forme initiale aprés un essai de chargeadgeh(fig.1.1.10). Trois cas sont a
distinguer :

- la phase de départ est partiellement austénitidgue M), figure 1.1.10.a, et se
transforme totalement sous l'action mécanique eriemsite. Lors de la décharge
la température n’est pas assez importamte< (A;) pour que la transformation
inverse s’accomplisse totalement, ce qui a pous@pmence de maintenir une
déformation résiduelle bloquée.

- la phase de départ est martensitiqie<(M;) avec la coexistence de plusieurs
variantes jumelées. L'action mécanique a pour aueséce la réorientation des
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variantes ¢f. plus haut) [Van Humbeeck 99b], qui se bloquerd e la décharge,
probablement du fait des défaut (e chemin 2-3-4 sur la figure 1.1.10.b).

- la phase de départ est un mélange d’austénite rmadensite fIs < T < My), et les
deux phénomenes précédents se combinent [Popov 07].

o (M Pa‘ martensite Detwinned %

B martensite

450k ,austénite

-100 |- ,
Twinned

L martensite

Heating / recovery

D 1 | i | L ] | L i %
000 -002 -004 -0D06 -0,08 .
Austenite

@) f (b)

Fig.1.1.10 —Effet mémoire avec pour phase de départ : (a)sténite [Novak 06]
(b) un jumelage (twinned) de variantes de marter{siatoor 06]

Cette déformation résiduelle de plusieurs pour-pentt ensuite étre annulée par une
élévation de la température de 'AMF, comme le moig chemin 4-1 sur la figure 1.1.10.b.
Ce recouvrement de la déformation s’explique paeteur du matériau en phase austénitique.
Enfin, le retour a I'équilibre thermique (chemirRlsur la figure) entraine une transformation
de phase sous contrainte nulle. Le phénomeéne diaocalation prend alors place et reforme
le mélange de variante de martensite initial :td’effet mémoire simple sens.

Dans certains cas, la configuration basse tempeérédtape 2 sur la figure 1.1.10) peut
présenter une déformation, on parle alors de mé&nwuble sens. Cette seconde forme est
« meémorisée » par le matériau par l'intermédiairendtraitement thermique préalable,
nommeé éducation, qui consiste en une suite de ehsgts thermiques cycliques sous un
chargement mécanique constant imposant le maideela forme basse température désirée
[Otsuka 05], [Liu 98], [Lopez-Cuellar 03], [Tan 04].es transformations successives
provoquees par les cycles thermiques vont réorgates défauts et générer un champ de
contrainte interne. C’est ce dernier qui orientesavariantes en I'absence d’effort extérieur et
permettra au matériau de retrouver la forme mémeris
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Effet caoutchoutique : pour une température inférieureVk, le matériau est auto-
accommodeé avec la coexistence de nombreuses ewisgparées par de multiples interfaces.
Lors d’'un chargement mécanique, la réorientatioensainer le déplacement des interfaces,
qui vont interagir avec les défauts et provoquephénoméne de « frottement ». La mesure
de la friction interne (fig.1.1.11) permet d’obserce phénomeéne, avec un coefficient tres
faible pour la phase austénitique (« frottementniquement di au mouvement des
dislocations), fort pour la phase martensitiquefaltide I'accommodation des variantes, et
tres important au cours de la transformation, deedéplacement de l'interface austénite-
martensite. Ces phénomeénes conferent a I'’AMF urv@owamortissement trés important et
intéressant [Van Humbeeck 03]. Parmi les utilisaienvisagées [Van Humbeeck 99a],
[Song 06], [Janke 05], l'utilisation des AMF pouorcevoir des cables servant a dissiper
I'énergie de vibration de certaines structures @mi& Civil (pont haubanés) est un sujet de
recherche actif.

0.08 |
=3
=
- 004 .

martensite
austénite
0.0 1 1 [’ 1
40 &0 i 100 120 140
T (°C)

Fig.1.1.11 —Friction interne des AMF [Li 07]
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1.2 Positionnement et stratégie de travail

Comme on vient de le voir, les phénoménes misearigrs de la transformation de
phase sont riches, complexes et multiples. Il esicchécessaire de délimiter clairement le
champ d’étude abordé dans ce manuscrit. C'estdtahj présent paragraphe.

1.2.1 Objet et Iégitimité de I'étude vis-a-vis de I'étatactuel de la littérature
Dans toute la suite du manuscrit nous limiterortsenétude des AMF a :

- des alliages a base de cuivre, qui ont 'avantagenel pas présenter dé’2
transformation martensitique comme la phase R tlamss des AMF a base de
nickel-titane [Otsuka 05].

- des monocristaux, de maniére a éviter les probldi@gsaux joints de grain. Ce
choix n'est cependant pas idéal sur le plan desEolmtion expérimentale dans la
mesure ou la transformation de phase se produitestide facon localisée dans
des bandes étroites et mobiles.

- des sollicitationso-induites, pour ne pas a avoir a prendre en conipte
phénomene de réorientation.

- l'effet pseudoélastiquecfinduit) qui permet de restreindre I'étude a unéque
variante (fig.1.1.4), ou tout du moins a un coupgle variantes jumelées
(fig.1.1.3.b).

- peu de cycles, c'est-a-dire que I'on effectuerfissasthment peu de cycles sur un
méme échantillon pour ne pas avoir a s’intéresseauix phénomenes de fatigue.

L’aboutissement naturel de ce travail d’analyse lasproposition d’un modéle de
comportement pseudoélastique d'alliages a mémaréome monocristallins apte a rendre
compte des effets de couplage thermomécaniqueptatnment des effets thermiques qui
accompagnent la transformation de phaseduite. Cet objectif passe par une bonne
compréhension du changement de phase. Or, uneépratijue actuelle liée a I'étude des
AMF est I'existence et la propagation d'un frontatengement de phase au cours d’'un essai
mécanique simple. Cette localisation du comporténpenit remettre en question certains
constats fondés sur des observations réalisé&slielle correspondante a la partie utile des
échantillons (réponses macroscopiques). Elle reidegsaire I'utilisation de moyens
expérimentaux donnant acces a des mesures plusedoe d'un cadre théorique
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d’interprétation afin d’analyser ces interactionsermomeécaniques. Notre choix s’est
naturellement porté sur I'utilisation combinée dehniques d’imagerie quantitatives faisant
appel a une caméra visible (mesures cinématiques)ne cameéra infrarouge (mesures
thermiques). Sur le plan théorique, le cadre deatraetenu est celui des Matériaux Standards
Généralisés (MSG), cadre particulierement bien w&damur introduire les interactions
thermomécaniques, qu’elles soient de nature disegau liées a une forte thermo-sensibilité
du matériau. Le choix d’'un tel cadre avait déja rét&@nu dans les précédentes études des
AMF réalisées au sein du LMGC [Pham 94], [Lobel,9Bleyroux 98], [Balandraud 00],
[Leclercq 01], [Chrysochoos 03].

Sur le plan expérimental, la présence d’'un frontlilEngement de phase a été étudiée
dans la littérature par I'intermédiaire de dispésiexpérimentaux variés. Tout d’abord par
microscopie [Zhang 00a], [Brinson 02], [Besseghidi], [Kaouache 06], mais aussi via
I'utilisation de plusieurs jauges de déformationu[l98], d’'un dispositif de thermographie
infrarouge ([Shaw 95], [Balandraud 01], [Gadaj J&un 05], [Chang 06], [An 06], [Favier
07]), ou encore, plus rarement, un dispositif dsune de champ cinématique [Favier 07]. La
premiere originalité de ce travail est de coupkes deux dernieres techniques, et d’obtenir
ainsi de maniere non seulement locale, mais égalersenultanée, des informations
cinématiques, thermiques et énergétiques au cauchargement. Notons que cette approche
a également été suivie par P. Schlosser dans sa smtitenue il y a quelques mois, dans
I'étude de polycristaux d’AMF de type NiTi [Schl@ss08]. La seconde originalité de ce
travail est la realisation d’'un bilan énergétiqueal permettant d’affiner I'analyse du
phénomene de changement de phase.

1.2.2 Modeles pour les AMF et simulation de front de chagement de phase

1) Revue des modeles

Pour construire un modele de comportement des AldlHjttérature adopte trois
grands types d’approche. On distinguera :

(i) rapproche ditephénoménologiquequi s’attache a décrire ce qui se passe au
niveau macroscopique en se fondant sur des obemyatéalisées a cette
échelle. Cette approche peut trés aisément étrelapipée dans un cadre
thermomécanique,

(i) rapproche parfois qualifiée deicromécaniquequi introduit des arguments
microstructuraux, issus d’'observations réalisédssaéchelles plus fines que
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celle de [l'utilisation du modéle, par l'intermédmidune procédure de
changement d’échelle,

(i) l'approche que 'on nommera icristallographiquecar s’appuyant sur I'origine
de la transformation de phase a savoir le changedeesymeétrie cristalline.

L’approchephénoménologiquepeut elle-méme se scinder en un premier groupe de
modeles qui s’'inspirent directement de la plagtidin effet les transformations solide-solide
partagent avec la plasticité, I'existence de seude la mise en mouvement d’interface dans
le matériau (dislocation en plasticité et plan @itat pour les AMF). La transformation de
phase est alors considérée comme un mécanismpatifsoit :

(0]

(0]

dans le cadre de la plasticité généralisée [Auiic8fi], [Auricchio 04],

avec la proposition d’une fonction de durcissenment’'une loi de flux liée
a une surface de transformation, analogue a laasrfle charge en
plasticité. Une synthése de ces modéles peut @sultée dans [Lagoudas
06].

Le second groupe de modéles phénoménologiques crifindans un cadre

thermomécanique avec :

(0]

L’approche micromécanique adopte le plus souvent le schéma autocohérent en

le modele de [Frémond 02], [Bonfanti 04], dissifdiivariant, basé sur le
formalisme des MSG et largement repris dans laréiture [Baeta-Neves
04], [Paiva 05],

les propositions de [Zaki 05], [Zaki 06], récemmétaffées par [Moumni

09] qui proposent un cadre général de modélisatiomdé sur le

formalisme MSG avec liaisons internes, et qui pérdee considérer la
transformation de phase comme dissipative ou raut,dn tenant compte
des effets de réorientation et de plasticité,

le modéle anisotherme développé dans [Peyroux ©O8liesera repris et
adapté aux monocristaux dans le cadre de cette,thes

le modele de [Chang 06] qui « force » la localmaten introduisant un
adoucissement mécanique lors de la transformati@ast un modele
thermomécanique, dissipatif, pouvant rendre comges eévolutions
thermiques.

utilisant des arguments d’homogénéisation (de igpleision d’Eshelby). Un exposé complet
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de cette approche est consultable dans [Patoor@&.types de modeles sont largement
diffusés et utilisés [Huang 98], [Siredey 99], [S20], [Gao 02]. Leur principale différence
est la maniére de prendre en compte les interacBoire variantes de martensite [Gao 02].
Ce sont souvent des modéles dissipatifs, isotherete@®mpte tenu de la finesse de I'échelle
de description, lourds en charge de calcul. Comredrda prise en compte des effets
thermiques par ces types de modeles, il convierigialer les premiers travaux, uniques a
notre connaissance de [Entemeyer 00].

L’approchecristallographiqueconsiste a utiliser la théorie de Landau pouricgtes
transformations de phase [lzyumov 84], [Toledang 8lfoledano 96], [Héritier 98]. Cette
approche propose de construire un potentiel theymaodique non-convexe, possédant
plusieurs puits de potentiels identifiés aux défées phases en présence, soit pour le cas qui
nous concerne, l'austénite et les variantes deemsite. La stabilité de ces phases est fonction
de la température et de la contrainte. Ce type diengel a fait I'objet d’études
mathématiques poussées [Zanzotto 03] et a étéqappé des cas complexes multivariants
[Abeyaratne 01], [Vedentam 05], [Hormann 07]. Lernfalisme attenant s’appuie sur un
passage discret-continu connue sous le nom d’hgpetlde Cauchy-Born [Zanzotto 96] et
permet de construire le potentiel multi-puits atipate la prise en compte du changement de
symeétrie induit par la transformation de phagefig.1.1.2) [Smith 58], [Thionnet 03].

Ce potentiel est ensuite utilisé soit a I'échellecroscopique soit a I'échelle
macroscopique. Dans le premier cas, il a permis :

- de comprendre la stabilité de la microstructureo-@tcommodée a contrainte
nulle (transformation T-induite) [Ball 87], [Lusk®8], [Dolzmann 03],

- de retrouver la microstructure qui apparait lordadé&ransformation de phase
induite, aussi bien pour un échantillon monocristajue polycristallin [Wang 97],
[Albers 04], [Ahluwalia 06], [Finel 09] (méthode slehamps de phase).

A I'échelle macroscopique l'utilisation est plusnt@stée avec :

- les travaux qui ont, les premiers, proposeé I'utiisn de la théorie de Landau pour
la modélisation de la transformation de phase tenAMF [Falk 80], [Falk 90],

- des approches phénomeénologiques qui considérdrdrisition de phase comme
une instabilité pouvant étre décrite via un assag#l non convexe, de trois
potentiels thermodynamiques [Abeyaratne 97], [Bithiarya 97], et en utilisant
éeventuellement la physique statistique pour prapose probabilité de transitions
de phase [Muller 01],
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- des modéles qui permettent de générer des frontss dan cadre
thermomécanique avec :

o [I'approche de I'équipe [Sprekels 98], [Mackin 9Bubner 00],

o [l'approche de [Melnik 02], [Wang 05] qui utilise ldermodynamique
étendue,

o I'approche de [Hall 02], [Hall 07].

2) Capacité des modeles a générer un front de changemele phase

Les modeles de I'approche phénoménologique etaggidbche cristallographique ont
touts deux permis la génération de fronts de chaegede phase en employant :

- des approches phénomeénologiques dans un cadreotinéaanique, dissipatif,
avec surface de charge [Anand 03] ou bien sansJEju

- I'approche thermomécanique non dissipative quiaseIsur des effets de couplage
thermomeécanique [Peyroux 98], [Chrysochoos 03],

- le modele de [Chang 06] que ce soit dans sa resirisotherme [Azadi 07], ou
dans sa formulation générale qui tient compte derntgérature [Faciu 02], [Chang
06]. L’existence du front est favorisée par 'adggement mécanique du modele,

- Il'approche cristallographique adoptée par [Bubned] Gavec néanmoins
'inconvénient de générer des oscillations sueéfgonse mécanique.

Les modeles permettant de reproduire I'hétérogénédémblent indiquer que la
littérature interprete la propagation d'un front deangement de phase associée a une
localisation forte des déformations, soit comme efiet matériel d’adoucissement a une
échelle mésoscopique, soit comme une instabilitérasiructurale décrite par une énergie
libre non convexe et donnant une réponse mécaniguienonotone.

Dans la suite de I'étude, nous nous proposons dararogu’une autre voie pour
décrire cette localisation de la transformationpesisible. Cette voie se fonde sur une analyse
expérimentale et théorique des phénomenes énarggtgyui accompagnent le changement de
phase solide-solide a I'échelle mésoscopique. lraatiéhe suivie est succinctement décrite
dans le paragraphe qui suit. Nous verrons que déttearche n’est pas incompatible avec ce
qui précéde et peut, notamment, se raccrocher angepts d’instabilité invoqués pour
décrire la transition a une échelle atomique.
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1.2.3 Obijectifs et mise en place de I'étude

Les modeles de la littérature évoqués précédemooasiderent en général peu ou pas
les effets thermiques accompagnant une transigophéise sous contrainte. Certes les effets
de la température sur le comportement des AMF mmainnus au travers de la définition du
diagramme de phase et de la température ambidatpiélle le matériau est sollicité. Mais
'idée que les auto-échauffements (ou auto-refssiglinents) induits par la transformation
modifient fortement la cinétique de changement ti@sp reste peu répandue, ou mal
comprise, et en tous cas, peu partagée. Pourtanteffets thermiques associés a la
transformation sont induits par des chaleur lategi@ sont d’'un ordre de grandeur 10 fois
plus élevé que celui des énergies mécaniques n@Begeu durant la transformation
[Chrysochoos 96], [Lobel 95]. La these qui suiteé&fra ce point de vue dans le cas
particulier des monocristaux pour lesquels la lgatibn de la transformation de phase
amplifie plus encore le role de la température eHet, les sources sont plus localisées pour
les monocristaux que pour les polycristaux, ce @upour conséquence de générer des
gradients de température plus importants [Lobel @&landraud 00].

Nous rappelons que la suite de ce mémoire esttstégcde la fagcon suivante : le
chapitre Il rappelle brievement le cadre d’intetatién retenu. Il définit la forme du bilan
d’énergie en se focalisant sur un cycle de chaépiarge. Il présente ensuite les moyens
d’essai et les méthodes expérimentales mises emeopour observer thermiquement et
cinématiquement les effets du changement de pEasparticulier, nous verrons comment la
richesse des champs de mesures thermomeécanigeesi®ipermet de suivre de maniere fine
le(s) front(s) de changement de phase. D’autre, part confrontation des données
cinématiques et calorimétriques permettra de vatideaines équations comportementales et
d’en identifier les paramétres matériels.

Le modele d’AMF monocristallin est ensuite congtrdans le chapitre 11l en
s’appuyant sur l'analyse expérimentale réaliséesiague sur des études antérieures. Le
modele est ensuite implémenté dans un code de |céléments finis utilisant la
« bibliothéque comportementale » MATLIB développée L. Stainiet. Le code commercial
Comsol Multiphysics ® sera également utilisé afen abntroler la validité des prédictions
numeériques. Le modele, dans sa version tridimensgitey sera limité au cas isotrope,
univariant, monocristallin. Sa généralisation ais @olyvariant polycristallin a déja été
abordée dans la these de [Balandraud 00] et nemigégue peu d’intérét dans le cadre de
cette étude, ou I'on étudie uniqguement un monadredt I'effet pseudoélastique monovariant.

2 Université de Liége, puis Ecole Centrale Nantes
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Les résultats issus des simulations numériqueshsertsuite systématiquement confrontés
aux résultats expérimentaux.

Les effets du couplage sur le comportement serastem avant tant au travers des
résultats expérimentaux du chapitre 1l que des Isitimmns numériques du chapitre 1ll. Le
lecteur pourra, a cette occasion, jauger du biemdodes hypothéses retenues pour la
modélisation du comportement des AMF, pseudoélassieet monocristallins. On y discutera
de I'importance relative des effets dissipatifsietcouplage, ainsi que de la taille du domaine
de transition. On pourra notamment imposer de fagtitraire au modéle une dissipation
intrinséque nulle et/ou un domaine de transitiauitéa une simple ligne.

Enfin, le chapitre IV se proposera de reprendnealgse des réponses mécaniques non
monotones prédites par les approches dont le peitest non convexe. On reviendra aussi
sur la présence de I'hystérésis mécanique. La sksmo S’appuiera sur un premier modele
(rudimentaire) de changement de phase utilisarduéls de la dynamique moléculaire (DM).
Dans ce but, un code de dynamique moléculaire al&téloppé, pour lequel on a réduit
I'éprouvette monocristalline soumise a un essaitm@etion a un monocristal idéal et
équiatomique, soumis a une charge suivant le ser®iuentation cristalline. Dans un tel
contexte, le caractere non convexe du potentiehtbéynamique sera rediscuté.
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2.1 Cadre thermomécanique

Le cadre théorique retenu est celui des Matériatanddirds Généralisés (MSG)
[Halphen 75]. Le recours a un cadre thermomécartigjugue celui-ci est fondamental, car le
phénomeéne de transition de phase peut étre tosi hien le résultat d'une sollicitation
mécanique que thermique. De plus, ses conséqusnoe<lles aussi a la fois mécaniques,
avec une déformation de transformation, et theresgavec la libération exo-endothermique
d’'une chaleur latente de transformation. On va ga& négliger les effets thermiques associés
a la transformation de phase n’est pas envisagdableffet, la chaleur latente de changement
de phase a une importance énergétique dominantandeles autres contributions
énergétiques. De plus, il existe une interactiatefentre les états mécaniques et thermiques
de la matiere. Méme dans les applications indlissieles composants en AMF restent
rarement a température constante. Il peut alosgéa primordial d’étre capable de prendre
en compte ces variations de température lors gdndae de conception du composant ; que
ces variations soient imposées par le chargernaninduites par les effets de couplage
thermomécanique [Kohl 02], [Eaton-Evans 06]. Erdénchoix d’'un tel cadre va permettre
d’établir un bilan d’énergie complet et, en patieny d’analyser le contenu énergétique des
boucles d’hystérésis associées a des cycles dgerhant.

2.1.1 Description de I'état d’'un systeme thermomécanique

Un milieu continu est considéré comme un systereartbhdynamique hors équilibre
siege de processus irréversibles. Ici les systagmsnt considérés comme fermés, c'est-a-dire
gue les échanges avec I'extérieur seront limitéséahanges énergétiques.

Nous considérons dans la suite que les procesatia sfois :

0] mécaniquement quasi-statiques, c’est-a-dire queqlesntités d’accélération
restent négligeables, ou encore que la puissarceftats extérieurs fournie
au systéme s’équilibre avec la puissance des effiotdérieurs développée par
le systéeme,

(i) mais aussi thermodynamiquement quasi-statiquest-a'dire qu’'au cours
d’'une évolution thermodynamique le systéeme conéigi&xsse par une suite
continue d’états d’équilibre.

Cette seconde hypothése est conforme a I'axiom&i@dé local énoncé par [Boccara
68], [Balian 82], [Germain 83], qui suppose qu'aaghe instant, tout systéme
thermodynamique hors-équilibre peut étre consid®m@me une réunion de sous-systemes
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thermodynamiques homogénes en état d’équilibre.akieime sous-entend que le temps de
retour a I'équilibre thermostatique de chaque systeme est infiniment plus petit que le
temps caractéristique du systeme global. Ces s@tgrses thermodynamiques a I'équilibre
sont, en général, définis par un élément de volameoisinage des points matériels du milieu
continu. L'état d’équilibre de chaque particule dstrit par un ensemble fini de variables
d’états. On distingue généralement parmi ces Vi@sali'état les variables observables (la
température absolug, la déformation totale...) des variables internes ggrmettent de
rendre compte des phénoménes microstructurauxnegeau systeme (évolution de la
population de dislocations, de microfissures, dx tée phase transformeée...). On appellera
potentiel thermodynamique une fonction a valeulasieade ces variables d’état.

2.1.2 Evolution de I'état thermomécanique

L’évolution du systeme est régie par les lois deseovations [Coleman 63],
comprenant les deux principes de la thermodynami@gs lois peuvent étre écrites sur
'ensemble du systeme sous forme d’intégrale demel| ou localement sur un élément de
volume. C’est cette seconde approche qui est retéans la suite de cette présentation.

Le premier principe de la thermodynamique, corredpot a la conservation de
I'énergie du systéme, s’exprime localenfent

pe=-w_ +r-div(7) (2.1.1)

int

avecp la masse volumique du systérad’energie interne spécifiqueyn; la puissance
des efforts intérieurs par unité de volume, égal¢iBPP a-7:¢ si o est la contrainte de
Cauchy et la déformation linéarisée, la chaleur volumique engendrée par des actions a
distance (magnétisme...) eff le flux de chaleur échangé a la frontiere du vaum
élémentaire.

Le second principe s’écrira, quant a lui :

T . (q). d
S=——div = |+= 2.1.2
P T \{Tj T ( )
avecs I'entropie spécifique, qui est, elle aussi, ungotiel thermodynamique, /T
la source d’entropie volumique toujours positiveit £ncore une dissipation volumique
positive, qui rend compte des irréversibilitésings a I'élément de volume.

% par l'intermédiaire du théoréme de I'énergie dinée et du théoréme de la divergence
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En combinant les deux équations, on retrouvedatié de Clausius-Duhem qui doit
étre vérifiee pour que le processus soit thermaahyepaement admissible (c’est-a-dire qu'il
vérifie le second principe de la thermodynamique) :

—p.(é—T.S)+5:?‘—qE=d20 (2.1.3)
dy %/L

d;

La dissipation volumiqué peut alors étre partitionnée en une dissipatienntique
volumiqued, et une dissipation intrinseque volumigdie On admet classiqguement [Germain
73] que ces deux dissipations sont séparémeniyassit

2.1.3 Loi de comportement et potentiel thermodynamique

A ce stade, le probleme n’est pas mathématiquereenté puisqu’il existe plus
d’'inconnues que d’équations de conservation. Poonptéter le systéme d’équations, des lois
décrivant les propriétés du matériau doivent &watées, ce sont les lois de comportement.
Avant de les décrire, on rappelle que I'énergienmee est un potentiel thermodynamique,
c’est-a-dire une fonction desvariables d’état du systeme, soit I'entropiet I'ensemble des
autre variables internesa;, pour (j =1...n). Or l'entropie n’est pas accessible
expérimentalement, on définit alors le potenti@rthodynamique énergie libre comme la
transformée de Legendre de I'énergie interne papad a I'entropie :

t//(T,aj):e(s,aj)—g—:s=e—Ts (2.1.4)

ou la températuré apparait comme la variable conjuguée de I'entrdprpérature qui reste
positive, I'énergie interne étant, par constructiome fonction monotone croissante de
I'entropie.

Les lois de comportement peuvent étre regroupgeg@x sous ensembles :

les équations d'état la différentielle de I'énergie libre permet deéfidir les variables
conjuguées, dérivées partielles du potentiel pppod a chacune des sesl variables
d'état :

dy=>Y da (2.1.5)

j:oﬁaj
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Les équations définissant les variables conjugséetsappelées équations d’état :

__9y
s=-— (2.1.6)
g _oy 2.1.7)
p 0E

ﬁ__alﬂ i =

0 "oa (i=2.n) (2.1.8)

avecd' la contrainte réversible.

Les équations d’évolution dans linégalité de Clausius-Duhem, la dissgratd peut
s’exprimer sous la forme d’'une somme de produitdsflux, les forces thermodynamiques
étant définies plus bas et les flux correspondar(ﬂis?,dj) :

—

d :%(—q)+(ﬁ—ﬁf):§—za—"”.c'rj >0 (2.1.9)

n
N\ —0q.
Eir j—2 J

:ir

avec "' la contrainte irréversible. Les lois d’évolutioss définissent par des
relations entre les forces et les flux assurapbokitivité de la dissipation. Dans le cadre de la
thermodynamique des processus irréversibles (Tidpiie cette relation est décrite par une
matrice, symeétrique, définie positive [Callen 8Gktte hypothese est cependant insuffisante
pour modéliser des comportements non-linéairesu et réguliers (a seuil). Il est alors
commode de faire appel au formalisme des matéridardards géneralises (MSG), qui
postule I'existence d’'un pseudo-potentiel de destsgm ¢C|,§,C'rj convexe, différentiable,
positif et minimal en (0, 0, ...), hypothéses quiuasat la positivit¢ de la dissipation
[Halphen 75]. Les équations d’évolution sont aldéinies par la différentielle d¢ (quand
celui-ci est suffisamment régulier), et définissefgs forces thermodynamiques
(-om/T.E" %)

_OT_9¢ (2.1.10)

T d§
a" :% (2.1.11)

0F
xj=—Aj=% (j=2.n) (2.1.12)



38 2 - MESURES COUPLEES DE CHAMPS CINEMATIQUES ET CALO RIMETRIQUES

2.1.4 Equation de diffusion de la chaleur

Les deux principes de la thermodynamique peuverd émbinés de maniere a
décrire I'évolution de la température, sous la ferde I'équation de diffusion de la chaleur.
Elle se construit en partant du constat suivant :

doy__ o

Te=-pgr 4% -5 79 2.1.13

PLS="Plgiar = Plare P 6T6£ pzaTa “ (21.13)
ps

Petm

ol C est la chaleur spécifique,& et a; constants, gbem €st la puissance associés aux
couplages thermomécaniques, c'est-a-dire les s®uteechaleur crées par les interactions
entre la température et les autres variables d'dtatguation de la chaleur s’obtient
finalement en combinant les équations 2.1.3 el 3.1.

OCT —r +divg =d, + p,,, (2.1.14)

Le premier terme,oCT, correspond a l'absorption/désorption de la chalsar le
matériau, le second, a la chaleur massique recue de I'extérieur étdisieme, divg, a la
diffusion de la chaleur dans le matériau. Les ddarniers termes décrivent les sources
dissipatives et les sources de couplage.

2.1.5 Bilan d’énergie et trajet thermomeécanique

L’équation de la chaleur offre la possibilité daliger un bilan d’énergie. Considérons
un chemin thermomeécanique résultant d’'un essahdege-décharged; = gs), S'initiant en
un étata = (T4, €4, 04), 0 étant I'ensemble des variables internes au systétse terminant
en® = (Tg, €5, 0g). Trois cas sont alors distingués et schématiséa digure 2.1.1 :

(i) A+# B cas général,

(i) A% Bete = & : une boucle d’hystérésis mécanique est assodidéhemin
thermodynamique,

(iii) A =3 le cycle mécanique et aussi un cycle thermodygaei

En notants- t; la durée de 'essai, les équations 2.1.1 et 2 Aetrhettent d’écrire
I'énergie de déformatiomw;? associée au cycle charge-décharge :

Wdﬁf‘:—jt wmdt—j d, dt+j (02— pCT + pg,, ot (2.1.15)
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(i) (if) (iii)

Fig.2.1.1 — Trajets thermomécaniques et projections dansde piécanique

Cette équation montre que :

0] dans le cas général, I'énergie de déformation p&drire en fonction de
I'énergie dissipée, des variations d’énergie irgemhe la chaleur absorbée
durant l'essai de charge-décharge et de la chatése en jeu par les
couplages thermomécaniques,

(i) lorsque I'essai mécanique engendre une boucle ®@igss, I'énergie de
déformation correspond a I'énerdig de I'aire de la boucle d’hystérésis (en
grisé sur la figure 2.1.(ii)), dans le cas ou I'essai est uniaxial,

(iii) lors d’'un cycle thermodynamique, I'énergie de défation est due aux
effets dissipatifs intrinséques et aux mécanisneesodplages, le prodyiC
étant considéré comme constant.

Dans ce dernier cas, le bilan d’énergie s’écrisdadforme simplifiée :
W = j{‘“‘ﬁ - Fdt= .[t"‘dl.dt+.|':“ Poy.dlt (2.1.16)

Cette équation établit plusieurs conditions resues quant a lidentification de
I'énergie dissipée a l'aire d’'une boucle d’hystésés

— sur un plan mécanique, I'énergie de déformatgii n'est égale a l'aire d’hystéresis
que dans le cas ou l'essai est uniaxial. Dans & amtraire, les contributions
multiaxiales doivent étre prises en compte,

— I'équation 2.1.16 montre que les sources de coeplaguvent elles aussi influencer
'importance de l'aire d’hystéreésis,



40 2 - MESURES COUPLEES DE CHAMPS CINEMATIQUES ET CALO RIMETRIQUES

— si le cycle mécanique n’est pas un cycle thermoaymae, alors l'aire d’hystérésis
sera influencée par les variations d’énergie irgtesur le cycle.

Par conséquent, I'évaluation de la dissipation [aarseule estimation de [laire
d’hystérésis peu s’avérer biaisée. Ce constat remfantérét d’estimer les sources de chaleur
par I'intermédiaire de I'équation 2.1.16, et ce sléa but d’évaluer I'importance relative des
effets dissipatifs et de couplage.
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2.2 Méthodologie expérimentale

Cette seconde partie présente les techniques mgddles mises en ceuvre dans le
but d’accéder a des champs de mesures cinématidiges)iques et énergétiques au cours
d’'un essai mécanique. Depuis peu, la mise en guneance de ces mesures, a la fois sur le
plan spatial et temporel, est rendue possiblegédisipositif SynchroCAM, développé au sein
de I'équipe ThM2 [Chrysochoos 09]. Mon travail sanit naturellement dans cet effort, avec
une premiére phase de validation de ce nouveawsiigp réalisée au cours de mon DEA
[Vigneron 05], suivie ici de son exploitation ddi&tude des alliages a mémoire de forme qui
présentent, entre autres, I'apparition de frontstdagement de phases.

2.2.1 Dispositif expérimental :

Fig.2.2.1 —Dispositif expérimental

Le dispositif expérimental, illustré par la figu2e2.1, est constitué d’une machine de
traction MTS et de deux caméras : I'une sensibleagonnement visible (Camélia 8M de la
société ATMEL), I'autre au rayonnement infrarougade 3 de la société CEDIP).

Le dispositif expérimental complet est présentélswschéma de la figure 2.2.2. La
machine de traction et les caméras sont reliéesird brdinateurs de pilotage respectifs. lls
forment 3 sous-ensembles hachurés sur la figure.212 quatrieme sous-ensemble est
associé au dispositif électronique, réalisé au LM@&ithaptisé SynchroCAM, qui a pour but
de synchroniser les différents systemes d’acqoisiies communications entre les éléments
sont représentées soit par des traits pleins, lesuflux de consigne, soit par des lignes en
pointillés, pour les flux de données. Enfin, l&cHes indiquent les directions de transfert.
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Dans ce qui suit, les principales caractéristigleeta machine de traction utilisée sont
rappelées. Ensuite, celles du dispositif SynchroCAlght brievement évoquées, ses
performances étant plus amplement reprises dasexteon 2.2.5. Enfin, les caméras visible et
infrarouge sont respectivement décrites.

. consigne
""'Zdﬂlﬂlé& I'.'I ] IiE TEFtWDI’kq
mens-ensanbls
: marhme de
trction
| CEIELES
s oyncunCAM
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Fig.2.2.2 —-Schéma du dispositif expérimental

La machine de traction utilisée est une MTS 810rdmylijue. Sa traverse est munie
d'un capteur de déplacement de type LVDT. Sa coumsgimale est de +100mm, sa
précision est de 0.25mm entre £20mm et de 0.5mrdetu- Entre la traverse et le mors
supérieur de la machine de traction est montéecahele de force de 25kN, de classe 0.5

(ISO 7500-1) ; ce qui correspond a une précisigeseaure a 125 N. Lors d’une vérification
effectuée le 26/06/02 cette précision était pld&7ON.

Une éprouvette, constituée du matériau a étudmdr,pkacée dans les mors auto-
serrants de la machine de traction. Ces mors ptamted'imposer une pression de serrage
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réglable et asservie durant le déroulement dedieka sollicitation de chargement est, quant
a elle, paramétrée par l'intermédiaire du logidiestWork v4. Cette sollicitation peut porter
sur différents canaux : déplacement, force ou émdleiment sur un signal extérieur
(extensométre, thermocouple...) L’asservissementasstiré par le contréleur numérique
TestStar (fig2.2.2). La réponse de I'éprouvettetdecsollicitation est filmée sur la face avant
et sur la face arriere par les deux caméras (8d.p.et est accompagnée des réponses des
capteurs de déplacemeuntet de forceF (fig.2.2.2). Pour I'une ou l'autre des caméras,
I'acquisition d’'une image du film est déclenchée pa signal extérieur délivré par le boitier
SynchroCAM. A chaque acquisition d’images, les aignissus des capteurs de forEg €t
d’allongement ) sont numeérisés et stockés avec les images.

La caméra, située a droite sur les figures 2.2212P, est une caméra Cameélia 8M de
la société ATMEL. Elle est munie d'une matrice depteurs CCD possédant la réponse
spectrale reportée sur la figure 2.2.3.a. On olesgue les capteurs couvrent une gamme
spectrale de 0.4-1um, ce qui englobe bien le danasible du spectre électromagnétique.
La résolution de la caméra est de 288®00 pixels, son pitch est égal a 10um.

iy, ! -
(mJ.cm™) réponse spectrale
100

a0 \
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Fig.2.2.3 —Réponse spectrale d’'un capteur de la caméra 8M ¢tm

L’objectif utilisé pour les essais est de type NMikBigma EX DG Macro, de focale
égale a 105 mm et de nombre d’ouverture réglalite 82 et 2.8.

Le temps d’ouverture de I'obturateur (temps d’imédign), peut étre réglé entre 1 et
2000 ms par pas de 1 ms. Ce parametre ainsi quentieels gains et offsets, avant ou apres
numerisation, sont réglés par l'ordinateur de ddatrde la caméra (figure 2.2.2), et
permettent d’ajuster I'histogramme de I'image.

La seconde caméra, a gauche sur la figure 2.22)nescaméra infrarouge de type
Jade 3, produite par la société CEDIP, de résollBRx256 pixels carrés et de pitch 30um.
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Elle possede des capteurs de type InSb dont labdgésest optimale sur la plage 3-5um
(fig.2.2.3.b), ce qui correspond au proche infrgedu spectre électromagnétique.

L’objectif posséde une focale de 25mm, et un nordtweverture de 2.

Le temps d’intégration peut varier de 10 yus a plus millisecondes par pas de 1us. Il
est choisi de maniére a augmenter le rapport sgpmabruit tout en évitant la saturation des
capteurs. Par la suite, le temps d’intégration netest de I'ordre d'une milliseconde
permettant des mesures optimales sur la plage@tature 15-36°C.

Pour résumer, les données collectées par le dig@ascours de I'essai sont :

* la mesure des capteurs de déplacementde forcd-,

* le tempst, qui est fourni par la base de temps commune idsubkoitier
SynchroCAM. Pour plus de détail, le lecteur powgaeporter a la section
2.2.5.

* les images visibles,
* les images infrarouges.

Dans la section suivante, le principe de la méthddgercorrélation d'image est
rappelé. Elle permet d’estimer le champ de déplacera la surface de I'éprouvette a partir
des images visibles. Ensuite, la méthode permettaniéduire des images infrarouges le
champ de température a la surface de I'éprouvstt@lécrite. Enfin, la forme générale du
bilan local d’énergie sera présentée.
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2.2.2 Intercorrélation d'image

Parmi les alternatives aux mesures cinématiqudsalgls, le recours a la méthode
d’intercorrélation d'image s'impose de plus en pk@mme l'atteste une littérature abondante
et en pleine expansion. Le principal intérét deéecatéthode est la réalisation d’'une mesure
locale, non destructive et quantitative du déplaa®mbDe plus, la flexibilité de la méthode
ouvre la possibilité de son adaptation au cas ldetes avec la technique de « Particle Image
Velocimetry » [Heitz 07], [Cuzol 07]. En ce qui roooncerne, la mesure cinématique locale
fournie par la méthode d’intercorrélation d'imagenous permettre d’approfondir I'étude des
fronts de changement de phase des alliages a nmeédwiforme, dont la présence a déja été
attestée dans un certain nombre de travaux ([Sbh§wL9u 98], [Balandraud 01], [Gadaj 02],
[Sun 05], [An 06], [Chang 06], [Favier 07]).

2.2.2.1 Principe

@ ()

Fig.2.2.4 —(a) image de référence ()?) (b) image déformée(x)

L'image visible de I'éprouvette, reportée sur lgufie 2.2.4.a, correspond a I'image de
référence du calcul des déplacements. Elle cornespda fonction de répartition des niveaux
de gris Ir()?) numérisée sur 12 bits, oXi est la position d’un pixel dans le repé(FeT) de
I'image. L’histogramme de cette fonction, tracé lufigure 2.2.5.a, révele la distribution des
niveaux de gris, d’écart type 173,3. L'étalementcdéie distribution résulte de la présence
d’'un mouchetis de peinture apposé avant I'esssibhlei sur la figure 2.2.4.a, dont le contraste
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est optimisé a la fois par I'éclairage de la ciplg une source froide Moritex (réf. MHF-
M1002) et par I'ajustement du temps d’intégraticomnme precisé plus haut.

La figure 2.2.5.b représente la fonction d’autoélation normalisée de I'image,
accompagneée par son profil radial (fig.2.2.5.c).pgrasence d’un unique maximum indique
I'absence de périodicité dans I'image, rendant dendle I'aspect aléatoire du mouchetis. La
largeur & mi-hauteur de la fonction d’autocorrélathormalisée est prise comme indicateur
du rayon moyen du mouchetis (fig.2.2.5.c) [Rubiih O4est ici de 1.5 pixels, soit environ 36
pm.

autocorrélation

normalisée 4
1
15pix
0.5 v
(b) <
NG g .

0 N
2200 2400 260C 2800 012 5 (o 1)0
rayon (pix.
(@) (©)

Fig.2.2.5 —(a) Histogramme des niveaux de gris (80 barred))-+onction d’autocorrélation
— (c) Profil radial de la fonction d’autocorrélatio

L'image 2.2.4.b correspond a I'éprouvette déformiée.fonction de répartition des
niveaux de gris est notég (x). Au voisinage d'un poinM donné, I'évolution de cette
fonction entre I'image de référence et I'image défée est décrite, dans I'hypothése de
conservation du flux optique, par une transfornmatiatérielledy, [Bornert 08] :

L(X)=1,(0, (%)  avec  x=o,(X) (2.2.1)

La méthode d’intercorrélation d’'image consiste agétipdes deux fonctions de niveau
de gris Ir(f() etl, (%), & estimer la transformation matériedd au voisinage d’'un ensemble
de pointM répatrtis sur la surface de I'échantillon.
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2.2.2.2 Intercorrélation d'image

Les points de mesurddy sont régulierement répartis sur une grille readaice,
reportée sur la figure 2.2.6, de pas horizonta €iSde pas vertical GGS pour « grid
step » en anglais). La transformation matériellelleéCDMo X au voisinage deM, est
approchée par une fonction polynomwﬂg()?) [Lu 00] :

8, +a,(X = Xo) +a(Y =Yp) +2, (X =X )Y =Yp) +3,(X =X, ) +a,(Y =¥ ...
B, (XY)=| &+, (X = Xo) +a (Y =¥+ (X =X )Y -, ) +a(X =X, f +a,(Y Y, F...| (2:2.2)
Bap(X.Y)

Les deux premiers parameétraset a, correspondent a la translation de la zone de
corrélation Z.), et par suite de son centr¥( Yo) ; les autres terme¢,‘f,|o décrivent la
déformation a son voisinage, et les gradients tte déformation.

i L7

S
Z (M ) . i Lol ;
Cy 0 : ‘!’:S"*“;,‘I'VT ."{"; .
A XM\
; s,

T_. 10/ 20 30 40 50 60PiX
i « gl =~y
Zcx(My) GS,

Fig.2.2.6 — Pas de la grille GS (18 10 pix.) de sous-échantillonnage de I'image, eezda
corrélation Z-(Mo) (30 x30 pix.) d'un point matériel WXo, Yo) sur cette grille

Il existe plusieurs possibilités pour définir uit@re de corrélation entre les images de
références et les images déformées. Le criteréuematurel correspond a la normgde la
différence entre les images (éq.2.2.3) NB&Ep Le calcul de cette norme est restreint a un
voisinage rectangulaire delo: la Zone de Corrélation &fMo) de dimension (&, Zcy),
représentée sur la figure 2.2.6.

Cosel®)= [, (1. (%) =1, (g0, (%)) ox (2.2.3)
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Le principe de la Corrélation d'Images Numériqu€sN) consiste a rechercher les
paramétres de,, qui permettent de vérifier « au mieux » la conaion du flot optique (éq.
2.2.1). Ceci revient en pratique a rechercher f@rum du critére de corrélation retenu.
[Chambon 03] propose un éventail de coefficientsakeélation. Parmi ceux-ci, nous avons
adopté le coefficient de corrélation croisé norsé&lincd(@) :

oo+ s, (% Jax

CNCC(¢): ~ -~ (2.2.4)
\/J-quo) & (X )dX \/.[ZC(MO) s (¢M0 (X ))dX
Appliqué a des signaux discrets, il se réecrit :
zc% Zc%
Y, Sianden()
S (8)= = 2.2.5
Crec(?) ——— T 2 (2.2.5)
)IDWN(IS)NIDID WH M)
| =2y J:_ZC% | =—2Cx/ J:_ZC%

La méthode retenue ici pour obtenir cet optimum igsttive, et chaque itération
comporte deux étapes. La premiere consiste a estimguement les parametres de
translation pour un certain nombre de points siaésoisinage d&l,. Pour cela, on calcule
la valeur deC,..(¢) pour des valeurs entiéres des paramétres deatiansh; et a,, les
autres étant fixées aux valeurs obtenues a l'igrgirécédente. On calcule alors les valeurs
optimales deﬁNCC(¢) par interpolation polynomiale quadratique autowmaaximum discret
[Wattrisse 014a] :

U= ar(gm;axf:NCC (2.2.6)
8,8

Le champ de déplacement local au voisinagdgest alors approximé au sens des
moindres carrés par un polynbme de degré égal @ del ¢MO pour obtenir tous les
coefficients &) de la transformation.

On itére les deux étapes précédentes autant dejdeimécessaire pour atteindre la
convergence

Nous allons maintenant caractériser l'erreur commmidans [I'estimation des
déplacements, et les moyens mis en ceuvre pourtsaruation. Nous commencerons par
caractériser I'erreur induite par la méthode nugquéi Nous verrons ensuite les erreurs
inhérentes au dispositif physique.

* Le critére de convergence porte sur la différeemttee le déplacement calculé au pditentre deux itérations
successives. La valeur seuil retenue est de 0x@L pi
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2.2.2.3 Sources d’erreurs liées a la CIN

La méthode numérique comporte plusieurs approxomatgui peuvent étre critiqgues
[Bornert 08] : la fonction de forme retenm0 ()Z) la fonction d’interpolation nécessaire au

calcul del, (¢M0(X )) la discrétisation de I'intégration, la préseneebduit sur les images, ...

Deux principaux régimes d’erreur peuvent étre ratés : le régime d'erreur de
modéle, prépondérant dés que la fonction de fommflue¢M0(>Z) n'est pas assez riche pour
rendre compte de la transformation réelle, et gmé d’erreur ultime, rencontré quand
¢M0(>Z) est bien adaptée a la transformation réelle [Bori@8]. L'erreur ultime est
principalement liée aux approximations consentiassdla mise en ceuvre de la méthode
numérique (interpolation, discrétisation), et agaré a la conservation du flot optique (bruit,

).

L’erreur ultime fait apparaitre deux contributiansne erreur systématique (qui évolue
de facon sensiblement sinusoidale en fonction gladément imposé [Wattrisse 01a]), et une
erreur aléatoire. L'erreur aléatoire tire son arggidu bruit présent sur les images. Ce bruit
résulte de la chaine d’acquisition : biais indait [& source lumineuse, bruit photonique, bruit
électronique, numérisation et erreur de quantifica{Triconnet 09]. Afin de caractériser
'ensemble de ces sources de bruit, une surfaceobiten est filmée. La figure 2.2.7.a
représente I'une des images de ce film a laguell@ soustrait 'image moyennée sur 100
images. L’histogramme correspondant est reportéadigure 2.2.7.b. Il réveéle la distribution
de l'erreur, de type gaussienne, d’écart-type @g8B.6 niveaux de gris. Cette erreur est
atténuée dans le calcul des déplacements par endeffmoyenne sur la zone de corrélation
[Wattrisse 0la]. L'opération de filtrage appliquger la suite au signaktf; section 2.2.6)
accentue encore cette atténuation.

NG
150

100
a0

-50
-100
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Fig.2.2.7 —(a) Bruit des capteurs (b) Histogramme avec moyenmnet écart-typer
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2.2.2.4 Source d'erreurs ‘optiques’

Parallélement a ces erreurs d’origine électroniggigsimériques, il existe des erreurs
d’origine optique qui faussent le calcul du dépfaeat, en modifiant la topologie de I'image.
En premier lieu, la projectioWr de la scéne filmée, par I'optique de la caméralesplan de
la matrice de capteurs, transforme I'image. Ainsi,défaut de parallélisme de I'éprouvette
vis-a-vis du capteur CCD aura pour effet de dildtienage (ou de la contracter selon
I'orientation du défaut de parallélisme) au coursnd translation, comme Tlillustre la figure
2.2.8. Pour réduire ce biais, la caméra est moatéeune table micrométrique a trois
rotations, permettant d’optimiser le parallélisnapteur-éprouvette.

éprouvett
] M

matrice de capteurs

J mouvemer

Fig.2.2.8 —Défaut de parallélisme

Une deuxieme source d’erreur est associée auxrsiss de I'image par I'optique
(fig.2.2.9). La figure 2.2.9.a représente I'imag@imale | qui serait numeérisée par la caméra
si I'optique était parfaite. Pour fixer les idées, suppose que cette image parfaite correspond
a une grille réguliére. La figure 2.2.9.b représefitnage I apres la transformatioWp
représentant les distorsions de l'optig@eéest en fait cette image qui est numérisée par le
CCD. On suppose que cette transformation est pureradiale et a symétrie cylindrique, et
que )?O, le centre de 'optique, est un invariant de gsformation.

R

Yy

—

2 X

Xo < i

Wyt
T X :
t,. oK
I (a) imagel (b) image |

Fig.2.2.9 —Transformation de I'image par la fonctid#h modélisant les distorsions
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Les distorsions vont se traduire par un déplacemgparent des point¥ de l'image
originale | qui vont ainsi se retrouver eX dans I’irrlage réelld . On propose alors de
modeéliser cette transformation par un déplacenignt X = X purement radiali. porté par
R= X -X,) de centreX,, approché par un développement de Taylor (éq)2.84lon ce
modele, on cherche le déplacemagtsous la forme :

)X - ::XO+§(1+2aliH|fe“i] (227

i}

soit :
= fz(1+iai“ﬁe“i] 229

Dans ce développement (éq. 2.2.7 et 2.2.8), legelordre 0 doit étre nul et le terme
d’ordre 1 correspond au défaut de parallélisme.sDanpratique, on se restreint ici a des
polyndmes de degidh égal a 4. La figure 2.2.10 représente, en blechnp de déplacement
imposé & l'objet réel (une translation verticaldéfanme : d) et celui observé sur I'image
distorduel . Nous noteronsk (resp >:<) la position du point aprés déplacement dans tiena
| (resp. r). Le déplacement effectivement mesuré par CINeer#s deux images sera donc :
X-X.

X

S|
() image 1 " ,7( (b)image | >§

Fig.2.2.10 —Transformation d’un déplacement vertical par dikxba

Ainsi, le champ de déplacement observé dans limagee correspond pas au
déplacement dank, avec, en particulier, une composante horizontple apparait. Par
exemple, lors d’'un essai réel, pour lequel on depherticalement de 10 mm une plaque
mouchetée fixée au seul mors mobile de la machenérattion, on obtient le champ de
déplacement reporté sur la figure 2.2.11.
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Uy mm) - ) )
: -0.02 s

uy (mm)

10.44

Fig.2.2.11 —-Champ de déplacement calculé par intercorrélatiomage
lors d’un déplacement imposé de 10mm

Le modele proposé (éq. 2.2.8) permet d’évaluerhi@mp de déplacemerﬁ dans
'image déformeée,

(% +3+0, (X +3))- (% +a, (%)) (2.2.9)

e )
I
X
|
X
I

On propose d’identifier les paramétres du modélengrimisant la différence entre le
déplacement mesuré et le champ le déplacemeﬁt associé au modele de distorsion. En
pratique, cette minimisation est réalisée par ldhoue Quasi-Newton BFGS, qui est une
méthode de descente de gradient dont la Hessishap@rochée :

o min )(ﬁ -G (2.2.10)

Afin d’illustrer cette méthode, I'essai corresponda la figure 2.2.11 est pris pour
identifier le modéle. Ensuite, 'image de référemtaine seconde image, différente de celle
qui a permis lidentification du modele sont coé#s par la transformation inverse. La
seconde image choisie correspond a un déplaceredital imposé de 12.5 mm. Le champ
de déplacement calculé entre ces deux images esaqselles les distorsions ont été corrigées
(fig.2.2.12) possede une faible variation aléatoites résidus observés sont interprétés

comme des écarts a la symétrie sphérique de loptigelle, non prises en compte dans le
modéle de distorsion.
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- _ Uy (mm) uy (mm)
F#W:ﬁ“f' T -0.03 : - "B1266
X -0.05 ) 4
Xo X 12.64
-0.07

o

-0.09 12.62

Fig.2.2.12 —-Champs de déplacement calculés sur les imagedeafodistorsions ont été
corrigées, pour un déplacement imposé de 12 mm

De maniére générale, une fois le modele identifié peut corriger toute image
| acquise par la caméra visible, pour des conditmqsrimentales similaires & celle pour
laquelle la configuration a été réalisée, en appliq la transformation inverse :

5
N
>< U
><1

(2.2.11)

Le défaut de parallélisme éprouvette-capteur dansdifection du mouvement
correspond au terme de degré 1 dans I'expressiai de

L'ensemble de ces précautions: parallélisme émtbencapteur, correction des
distorsions des images par l'intermédiaire Wg', mais aussi choix optimal a la fois de la
zone de corrélationZc et de la méthode d’intercorrélation vis-a-vis de dituation
expérimentale rencontrée, assure a la méthodeertmtrélation dimage d’estimer les
déplacements avec une précision de I'ordre de®t@pixel, comme nous le rappellerons a la
section 2.2.6.
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2.2.3 Thermographie infrarouge

La thermographie infrarouge va enrichir I'étude dédmges a mémoire de forme en
associant des champs de température aux champmatigaes. Cette technique est
développée au sein du laboratoire depuis 20 aes, par exemple les théses de [Louche 99]
ou plus recemment [Honorat 06]. Cette seconde raed@irchamp n’est pas une fin en soi,
bien qu’elle permette a elle seule, sous certainaditions, de mettre en évidence la présence
du front de changement de phase (par exemple &asn 95]). En effet les variations de
température sont a la fois le résultat des soudmschaleur mises en jeu lors de la
transformation, mais également la conséquence deanges de chaleur avec le milieu
ambiant ¢f. section 2.2.4). On verra donc dans la prochaingosecomment la mesure de la
température permet de remonter a la « source »eslevariations thermiques, c’est-a-dire,
dans le cas des AMF, au dégagement de chaleurn@sslactransformation de phase.

2.2.3.1 Principe physique

N ; T
atmosphére caméra IR mes

éprouvette

Fig.2.2.13 —Schéma du chemin du rayonnement issu de I'épreuvett

Le schéma de la figure 2.2.13 illustre le dispbsie mesure par thermographie
infrarouge. Un élément de surfaBede I'éprouvette, de températufe(T > 0 K), émet un
rayonnement thermique. Ce rayonnement se propage’aiun capteur de la caméra dont |l
change I'état électrique. Cette variation de tem$au capteur est numérisée sur I'image IR,



2.2 - METHODOLOGIE EXPERIMENTALE 55

pour le pixel X correspondant, sous la forme d’un niveau inforqumiNI()Z). Un exemple
d'image infrarouge obtenue par ce processus estrtéeur la figure 2.2.14.a, c’est un
thermosignal brut exprimé en niveau informatique. |® grandeur que nous souhaitons
manipuler n’est pas le rayonnement infrarouge haaismpérature, il nous faut donc procéder
a une conversion de ce thermosignal (NI) en tenpergK), c’est I'objet de cette section. La
figure 2.2.14.b correspond a I'image de la figut2 P4.a au terme de cette converditr>.

NI T(°C)
- l 9500 I28 A4

| — 9000 — 28

l . I
8500 27.4

(@)

Fig.2.2.14 -dmage infrarouge brute (a) et apres étalonnage (b)

Dans ce qui suit nous allons étudier I'évolutionl’ddormation, depuis son origine a
laquelle nous voulons accéder, c'est-a-dire la tratpre T a la surface de I'éprouvette
(fig.2.2.13), jusqu’a son aboutissement, qui est eregistrement numeérique sous forme de
niveaux informatiquesNl. Cette étude nous permettra de proposer deux cpgsode
conversionNI-T. L'exposé suivra naturellement le chemin de I'mfation schématisé sur la
figure 2.2.13. Nous commencerons ainsi par dé@irelation qui unit le rayonnement de la
source a sa température. Puis nous suivrons leoyarade ce rayonnement, depuis son
émission jusqu'a sa captation et sa numérisatian Ipacaméra infrarouge. Le lecteur
souhaitant approfondir les points abordés au cal@rscet exposé pourra se reporter a
[Gaussorgues 89].

® Par commodité nous confondroRgt Tyes Ce qui correspond & une conversdiAT idéale.
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22311 Rayonnement d’un corps noir — rayonnement de I'éprovette.

Chaque photon rayonné possede une énbigieu v est la fréquence du photontet
la constante de PlantkL'ensemble du rayonnement émis par une sourcetpeie O
(fig.2.2.13) est caractérisé par un flux énergé&i@u de photons dont I'intensitéest égale a
la puissance en Watthg par unité d’angle solideC2 (stéradian) :

do
€ = | L.cosf.dQ 2.2.12
o j Yéj ( )

_do, o do, Vi =

| = ¢
dQ dQdScos@

De la méme maniére, la luminanteest l'intensité d’'une source étend@e(cf.
fig.2.2.13), dans une direction donnég ¢) et par unité de surface apparend& ¢os 6),
tandis que I'émittanc¥ est la puissance émise par une source eteé®duel’ensemble d’'un
hémisphere défini par un angiéq.2.2.12). La loi de LambeM = 7.L relie I'émittance a
la luminance dans le cas d’'une source isotrope.

Tout corpsS émet un fluxd, mais recoit également un flux incident extéri@urqu’il
peut transmettr&d;, absorberd, ou réfléchir®, (fig.2.2.15). La conservation de I'énergie
incidente se traduit par I'équation 2.2.13, écetefonction des facteurs de transmissign
d’absorptionas et de réflexionps, tandis que la condition d’équilibre thermiqueatupsS est
traduite par la relation 2.2.14.

D=0, +P +P =7, +a,. P, + p;. P, (2.2.13)

(2.2.14)

Fig.2.2.15 —Bilan énergétique

Un corps noir est un corps dont la totalité du ren@ment incident est absorbé, quelle
que soit la longueur d'ondel = c/v. C'est le corps de référence, dont la luminanezsple
est décrite par la loi de Planck 2.2.15, illusséela figure 2.2.16.

® h=6.62606896L0**J.s
7 £=299792458ns™, vitesse de la lumiére
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2hc? 1
%Nujjzlf T (2.2.15§
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Fig.2.2.16 -Luminance du corps noir suivant la loi de Planck

L’intégration de la luminance du corps noir sur nBemble du spectre
électromagnétique définit la luminance énergétitpiale Lcy (€9.2.2.16). La loi de Lambert
permet d’en déduire la loi de Stefan 2.2.17, @& 567.10°W.mK ™ est la constante de
Stefan-Boltzmann.

2 T[4kB4 4_0_4
=— T =—T 2.2.16
LCN 15 C2h3 T ( )
My =0.T4 (2.2.17)

Dans le cas d'un corps réel, la luminance est aéfiar rapport a la luminance du
corps noir par I'intermédiaire de I'émissivitb, T, 8, 8).

L(v.T.6,9)

BTN )

(2.2.18)

C’est une fonction de la longueur d’onde, de lagérature et de la directiof, (p) du
flux émis. On supposera par la suite les échansillassimilables a des corps gris, c’est-a-dire
dont I'émissivité est constante et indépendanta dtengueur d’onde.

® k, ~1.380610%J.K !, constante de Boltzmann
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2.2.3.1.2 Propagation — transmission — capteur.

Ce rayonnement émis se propage jusqu’a la camésaieant le chemin décrit par la
figure 2.2.13. Il commence par se propager danmdaphére, dont il subit le facteur de
transmissionrym(A), représenté sur la figure 2.2.17 pour une distaacgera-scene filmée de
30 m. On remargue de profonds pics d’absorptiandiéa présence des molécules de dioxyde
de carbone et d’eau dans I'atmospheére. Deux dpicese trouvent dans le domaine noté SW
(Short Waves) sur la figure 2.2.17, et qui correspa la plage de fonctionnement de la
caméra (qui est, rappelons le, 3-5um). Ainsi leteiac de transmission de I'atmosphere
diminue le flux regu par la caméra, et cela mémear pme distance caméra-scene filmée de
quelgues dizaines de centimétres. Ce facteur daesrigsion sera pris en compte lors de
I'étalonnage de la chaine de mesure, effectué tEsisnémes conditions (entre autres :
distance objet-caméra) que les essais réels.

Factaur de transmission atmosp hériqua

| | " I
0.5 SW | L '
[
| | |
] |
| |
o T T m T T T T
0 2 4 (=] 8 10 12 14
l l e Longueur d'onde {pum)
CO, CO, H,O
H.,O

Fig.2.2.17 —Facteur de transmission de I'atmosphere (30 m) §Rap1]

Le rayonnement parvient ensuite a I'optique dealaéra (fig.2.2.13), dont le facteur
de transmissiort, est fonction du matériau qui constitue I'optiqueafissorgues 89]. Le
rayonnement arrive ensuite sur le capteur (figl3Rou I'énergie des photons est absorbée
selon la réponse spectralgsp du capteur avant d’étre numérisée sous forme deani
informatique.

2.2.3.1.3 Capteurs et numérisation.

Pour résumer, le schéma de la figure 2.2.18 repleectieminement de l'information
dans sa globalité sous la forme de fleches pleidepuis son émission sous forme de
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rayonnement par la source, suivie de I'ensemblgedealtérations, et jusqu’a sa numérisation
sous forme de niveau informatiqusl).

Tatm Topt  1insb Idv

L(v,T) > > > > \V/(T) =] e(v)zatn(v)topt(v) tinstv)Len(v, T)dv
Aonnement numérisation
&) relation d’étalonnage
SOUMCE & = m = o = —— - = —— —> NI(T)

Fig.2.2.18 —Schéma récapitulatif

Une premiere approche de conversMiAT serait de caractériser chacun des éléments
de cette chaing zum, Topt Zinsb POUr, & terme, connaitre la relatidi(T). L'inconvénient de
cette méthode est la dépendance des facteursmdiatién a I'environnement, en particulier la
dépendance de et de 7ym a la température de I'atmosphérg, et de roy et derinsp a la
température interne a la caméli@, définies sur la figure 2.2.13. Pour cette raisome
seconde approche a été proposée. Celle-ci comsigi@iser un étalonnage global de la toute
la chaine de mesure in-situ a partir d’'un corpsédérence. Bien entendu l'application de la
conversion sera limitée a la méme situation expentale qui a permis I'étalonnage. C’est
cette méthode que nous allons maintenant développer

2.2.3.2 Etalonnage

La méthode d'étalonnage proposée [Honorat 05] stesa observer un corps de
référence dont la répartition de température esgonme et connue. La correspondance entre
les niveaux informatiques, mesurés pour chaqud pgxd¢image, et la température du corps
de référence, connue, est directe. Pour des consdlitid’essai (temps d’intégration,
positionnement...) et une émissivité du corps simglai celles de I'étalonnage, la conversion
NI-T peut étre utilisée sur le corps de I'essai.

Le corps de référence choisi est un corps noirdéterémissivitéscne = 0.98, produit
par la société Cl Systems (réf. SR-80-4A). Sa teaipée de consign€cne est imposée pour
toute sa surface avec une précision de 0.008°@estimiformité de +0.02°C [CI systems]. La
procédure d’étalonnage consiste a filmer le comus pour une température IMpPOSEENE.
Une série d'images du corps noir a une tempéradormée est acquise afin de limiter
I'amplitude du bruit temporel par filtrage temporElle fournit la réponsexll(X), de chaque
pixel X de limage, correspondant & la températligge. En réitérant cette opération a
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intervalles réguliers sur la plage de températtrgédét [Tmin, Tma ON Obtient, pour chaque
pixel, la courbeNI(TCNED T ,Tmax]). La figure 2.2.19 reproduit 'une de ces courli@s.se
propose d’approximer au sens des moindres carrégpanse de chaque pixel par un
polyndbme de degré 5 [Honorat 06]. On crée alorsficimer étalonnage contenant les 6
coefficients du polynéme modele associé a chaguel.dia courbe modele correspondante
est superposeée sur la figure 2.2.19.

A
11000 NI

10000
9000

8000

T(°C)
15 20 25 30 35

700

Fig.2.2.19 —Courbe de la réponse discréte d’'un pixel N\g@ et courbe modéle

Certains pixels ont une réponse anormale : sabmatiéponse constante ou trop
instable. Ces pixels défectueux (« bad pixels #t gtiminés en deux étapes. On écarte les
pixels trop éloignés de la température du corpssri@ivg, avec un seuil de toléran@eseyi
Cette premiere étape permet de s'affranchir deglpix morts » ou saturés. Puis cette
présélection est affinée en éliminant les pixelstda réponse s’éloigne de la moyerhg,,
calculée sur I'ensemble des pixels conservés lerdadpremiere étape, avec un seuil de
tolérance der [Honorat 05]. Un des avantages de cette méthddguégsle permet d’associer
la précision de la mesure a la grand@ur

2.2.3.3 Précautions

On l'a vu, les modalités d'utilisation de I'étalage sont des conditions d’essai
identiques et une émissivité du corps au plus mahcelle du corps noir étendu. Or il a été
observé [Honorat 06] qu’en dépit du refroidissemnirtdrne (cycle de Stirling) de la caméra,
sensé maintenir la température des capteurs antoats de 79K, la réponse des capteurs ne
se stabilise qu'aprés 2h de fonctionnement. Paraptéon, la caméra n’est utilisée qu'apres
4h de préchauffage afin d'assurer la reprodudibitie I'étalonnage. En ce qui concerne
I'émissivité, elle varie d’un matériau a I'autreg@sorgues 89], et rien n'assure sa proximité
avec I'émissivité du corps noir étendghg, Ni son homogénéité a la surface de I'éprouvette.
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Un revétement de peinture noire mate permet d’h@méger I'émissivité aux alentours de
0.96, trés proche dene Des tests de validation de ce protocole sonteptés dans [Berthel
07].

L’applicabilité de I'étalonnage étant établie, dreche a améliorer le rapport signal
sur bruit. Le bruit, que nous caractériseronssetdion 2.2.6, a plusieurs origines : les défauts
du capteur, le processus de numérisation, la présé&'nn halo sur les images [Honorat 06],
ainsi que des sources de rayonnement extérieysagasitent le signal. Seul ce dernier point
n'est pas matériel et peut étre amélioré par leéopode d’essai. Les principales sources de
rayonnement parasite peuvent se réfléchir sur tes et la traverse de la machine de traction,
lisses et brillants. Afin d’en limiter le facteue déflexion ils sont recouverts de papier de
laboratoire. De plus, I'impact des autres soureesayonnement de méme que l'effet de la
transmission atmosphérique sont limités en plalgacaméra au plus pres de I'échantillon.
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2.2.4 Equation de la chaleur

La mesure de la température rend possible I'estoimatles sources de chaleur
développées au cours de I'essai, par l'interméelide I'équation de la chaleur. Cependant,
I'équation présentée au paragraphe 2.1.4 doitagtaptée a la situation physique de I'essai.
De plus, le champ de température auquel nous aaores est uniquement surfacique. Or
nous verrons que lI'équation de la chaleur nécessie dérivation volumique de cette
température. Par conséquent, nous développerons hgpsthéses rendant possibles
I'exploitation de nos données.

Une seconde problématique qui surgira de notrelogpement est la nécessité de
coupler les informations cinématiques locales tefapérature pour estimer précisément les
sources de chaleur. Pour répondre a cette secodéan, une méthodologie spécifique a été
développée au sein de notre laboratoire. Elle sgp@sée a la prochaine section. Enfin, la
section 2.2.6 traitera de I'aspect numérique dautaNous verrons qu’il nécessite un filtrage
en préalable a une dérivation des données.

2.2.4.1 Ecriture de I'équation

L’équation de la chaleur locale (éq.2.1.14) s’édeita maniere suivante :
pc%+divq—r = Pen (2.2.19)

ol p est la masse volumique (kginC la chaleur spécifique (J.RK™), g le flux de
chaleur (W.rif), r la source volumique associée au rayonnement eutéfiv.m>) et pc, les
sources de chaleur (Wi Le terme de gauche de I'équation décrit I'évioluttemps et en
espace de la température du matériau, le termeraite degroupe les sources de chaleur
présentes dans le matériau.

2.2.4.2  Evolution de la température

Dans cette premiére sous-section nous présenta@rarche permettant d’évaluer le
terme de gauche de I'équation de la chaleur. Nomsintencerons par présenter la
modélisation des transferts thermiques [Taine Q8]is les hypothéses nécessaires a
I'estimation du terme source a partir des champ=isgérature surfaciques.

22421 Modélisation des transferts thermiques
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La figure 2.2.20 représente I'éprouvette de longliede largeut et d’épaisseue. La
prolongation de I'éprouvette a ses extrémitésgésitdlans les mors de la machine de traction,
n'est pas représentée. Les transferts thermiques ligprouvette sont décrits par le terme de
gauche de I'équation 2.2.20 tandis qu’'a la froeties transferts thermiques seront différents.
Dans cette sous-section nous allons modéliserraasférts, tour a tour a l'intérieur et a la
frontiére de I'éprouvette.

Fig.2.2.20 —Schéma de I'éprouvette

De maniéere générale, les parametres matérigu&.(.) sont supposés invariants aux
cours de I'essai méme si la transformation de phmket une modification microstructurale.

Le premier terme de I'équation de la chaleur 2.214&it I'absorption/désorption de la
chaleur par le matériau. Elle comprend une_dérivéﬂiculaire, explicitée par I'équation
2.2.20, qui fait apparaitre un terme convest@jrad’, v étant la vitesse du point matériel.
Ce terme sera calculé par l'intermédiaire de larespondance des images visibles-

infrarouges établie a la section 2.2.5.
. _—— 0T
T=v.grad +E (2.2.20)

Le second élément de I'équation 2.2.19 traduit iffuglon de la chaleur dans le
matériau. Classiquement elle est décrite par I'tguale Fourier 2.2.21. Rappelons que cette
relation n’est pas universelle : dans certainsdéisj et dans le cas de sollicitations hautes
fréequences, la thermodynamique irréversible éterrdtimécessaire [Lagrée 09], [Jou 99]. La
loi de Fourier reste néanmoins justifiée dans debreuses situations expérimentales, comme
celles dans lesquelles nous nous placerons (chargethermomécanique quasi-statique).
Nous supposerons également le tenseur de condu?:t(w.m'z.K'l) constant et isotrope, ce
qui nous permet de réécrire le vecteur couranhdéear :

G=-k.gradr (2.2.21)
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D’ou I'expression du terme de diffusion :

divg =~k dijgradr | = —kaT (2.2.22)

Le dernier élément, décrit les sources volumiques extérieures sugsosenstantes.
Ce terme peut alors étre estimé avant la sollioitad partir du champ de température initial
To. En effet, I'équation de la chaleur est alors réda :

—KAT, =t (2.2.23)

En prenant en compte I'ensemble de ces hypothiksgsation de la chaleur 2.2.19 se
réécrit, en posant la variation de tempéra@ier - T, :

CO-KNG=p,, (2.2.24)

Nous allons maintenant décrire les transferts tiopres prenant place a la frontiere de
I'échantillon. SoitT,mp la température ambiante, supposée uniforme, damselle baigne
I'éprouvette. L'évolution de cette température estimée par la température de surface d’'une
éprouvette témoin identique a celle sollicitée @it @pt située a proximité de cette derniére.
Les transferts avec le bain thermique sont modgjisé des lois linéair&sraisonnables pour
le proche équilibre, de coefficierits(W.m?K™). L’ensemble de ces transferts est résumé par
les conditions aux limites 2.2.25 a 27. Les cogffits h seront plus faibles pour les faces
latérales If;), ou la convection avec l'air prédomine, que pées extrémités h}), qui
privilégient la conduction a la convection, du fdit contact avec la partie de I'éprouvette
enserrée dans les mors.

k*(*% y.2.8)=7h (T[4, v, 2.0 To) (2.2.25)
k—(x,i/z,zt) Fh ( (x,iyz,z,t)—Tamb) (2.2.26)
k%(x, y,t%,t):ihl('l'(x, y,t%,t)—Tamb) (2.2.27)

22422 Hypothéses liées au caractere surfacique de la mesu

Les champs de températurges estimés a la section 2.2.3, sont restreints arface
de I'éprouvette. Nous allons remanier I'équationlaechaleur 2.2.24 pour faire apparaitre
cette grandeur. L’équation 2.2.24 moyennée dapsaitseur donne :

° Concentrant I'ensemble des phénoménes de tratiséemique : conduction, convection et rayonnement
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0’6 ,0°9) k20%0
IOCH k(ax ay® j J._e/zgdz= Pen (2.2.28)

P (X v,z t)dz  sont

-e/2 e/2

ou g(X, y,t) - %J-elz H(X, Y, Z,t)dZ et [_)ch(X, y,t) = %J-

respectivement la variation de température et larceo de chaleur, moyennées dans

I'épaisseur. Le dernier terme du membre de gaueh@&guation (2.2.28) peut s’écrire :

2 90 | 061"% ot 2h
Z=— -—18(x,y,el2t 2.2.29
Ie/Zaz {62} e ( y ) ( )

Ce terme correspond a la puissance volumique ééeapgr la combinaison des
phénomeénes de convection et de rayonnement agriams avant et arriere de I'échantillon.

Dans la mesure ou la diffusion de la chaleur dassniétaux est importante, et que
I'épaisseur de I'éprouvette est faible, la tempémimesurée a la surface de I'éprouvette est
une bonne estimation de la température moyennéel'dpaisseur :

Ored X ¥,1) = O(x. y.6/2,1) = B(x, y,t) (2.2.30)

Des tests numériques étayant cette hypothése éntéétisés sur des aciers par
[Louche 99] et [Berthel 07]. La proximité des pagdres matériaux utilis€savec ceux du
matériau étudié par la suite (tab.2.3.2) justiipproximation.

Pour conclure, I'équation de la chaleur 2.2.28erit :

: 06 a 7 6
6 -d =p 2.2.31
ﬂ:( th{ a 2 ay j TmDJ pch ( )

Avec d,, =k/pC la diffusivité thermique etr;° = pCe/2h, la constante de temps
caractéristique des fuites thermiques par les facast et arriere.

De maniere similaire, on peut écrire une équatiertadchaleur unidimensionnelle en
fonction des grandeurs moyennées sur chaque sedtamite, notéess, en utilisant les
conditions aux limites 2.2.25 :

D)

k 9%6  (e+L)2h
pCay* el oC

D))

o 8- = B (2.2.32)

' p=7800kgm=;C =460J kg™ Kk =60W.m™*.K™*;h =10W.m?K™:h, =2100/.m2 K™
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De la méme maniere que pour I'équation 2.2.31, eut pléfinir une constante de
temps caractéristiquei® = r2° L/(e + L ). Enfin, en utilisant les derniéres conditions aux

oC el.L

limites 2.2.26 on peut construire un temps caristigue r,° =~

2 (h(e+L) +hel)’

2.2.4.3 Sources de chaleur

Le terme de gauche de I'équation 2.2.&5k2.2.32) permet de calculer, en tout point
matériel de I'éprouvette, I'évolution de la tempéra, moyennée sur I'épaisseuegp. sur
I'épaisseur et la largeur) a partir des cartesedeperature, pour peu que I'on connaisse la
géomeétrie de I'éprouvette,(l), les constantes matériayx C, k, h;) que I'on puisse dériver
le champ de températuref.(section 2.2.6). Ce terme est €gal aux sourcetalewr p_, qui
sont directement reliées au comportement du matétia dispositif expérimental permet
donc d'avoir des informations sur ces sources dadedn, donc sur le comportement et
finalement sur les hypothéses de construction diodéle de comportement
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2.2.5 Ecriture d’un bilan d’énergie local

Lors de la description de I'équation de la chaléaquation 2.2.20 a fait apparaitre un
terme convectif que le seul champ de températurpermet pas de calculer. Ce terme
convectif apparait du fait du mouvement des pamésériels. En effet, la caméra IR filme
I'éprouvette en train de se déformer (configurat®Buler). En réexprimant le champ de
température dans la configuration initiale, on $est points matériels, et le terme convectif
disparait. Ce changement de configuration rendssaae la connaissance du déplacement du
point matériel au cours de la sollicitation. La hogte d’intercorrélation d'image permet de
connaitre ce déplacement mais le repere dans lélgast exprimé, et le temps ou il est
calculé, ne correspondent pas a ceux de l'imagdl IReste donc a construire une base de
temps et un repere communs aux images visiblesfierauges. Outre le probleme de la
précision du calcul des sources de chaleur, cet¢hode va permettre de comparer
localement les grandeurs issues des deux disgaditihagerie.

2.2.5.1 Synchronisation des signaux

La correspondance entre les bases de temps estergubsible par le dispositif
électroniqgue SynchroCAM, développé au LMGC par ¥YK&m [Chrysochoos 09]. La figure

2.2.21, extraite du schéma du dispositif expérime(fig.2.2.2), va permettre d’expliquer son
fonctionnement.

/ Famisa I
._;f’ J..zj LY

iimnages décle -

o e Ay e Iy s R 1 Rt s dormée

Gk ; @ Sous-ansanblas

:|_ ___*____\ { : SymchnC A M

(a1l i ;";',‘ : enserbls

' Matte | matie
z i  ensenthle

| s o esclave

LY

——————————————————————

Fig.2.2.21 -Dispositif SynchroCAM

Définissons d’abord I'ensemble maitre, a droite lsufigure, auquel appartient la
caméra 8M et son ordinateur de contrdle, qui s'sppa I'ensemble esclave, a gauche,
contenant entre autre la caméra IR. Le role déihateur maitre est de configurer le boitier
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SynchroCAM pour que celui-ci déclenche l'acquisitide la caméra maitresse a une
fréquence donnée. De maniéere simultanée I'acquisde la caméra esclave suit un multiple
de cette fréquence. Le temps d’acquisitiaiprécision de 50 ps) est transmis par le boitier
SynchroCAM aux ordinateurs des deux caméras.digdgistrent dans un fichier regroupant,
outre ce temps, les voies annexXesuj et I'image acquise.

2.2.5.2 Recalage spatial

Pour connaitre la correspondre entre le repéereirdages visibles et le repere des
images infrarouges, on filme une mire. L'image ddtec mire par les deux caméras est
représentée sur la figure 2.2.22. Elle possedgdiess de repére de coordonnées, f/ir) sur
'image IR et de coordonnéescEp, Yecp) Sur I'image visible. La transformation linéaire
reliant les deux systémes de coordonnées se désengpoune translation, une rotation et
une dilatation associée a la différence de graedisst entre les deux caméras. On a ainsi :

X = AXcep +T (2.2.33)

avecA la matrice regroupant les termes de rotation etitigation associées a la
différence de grandissement entre les deux caméras.

NI | T (°C)
1600

1000

200

(b)

Fig.2.2.22 —Mire pour la caméra (a) visible et (b) infrarouge

Les paramétred et t sont estimés par une méthode des moindres carnésacant
les positions de trois points de repéeres entreafjeninfrarouge et visible.
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2.2.6 Estimation des grandeurs thermomécaniques

Le schéma 2.2.23 reprend et résume le traitemeninggges réalisé jusqu’a présent.
C’est la partie du schéma qui est encadrée pgpalasliés. Les notationsS. font références
aux sections ou l'étape a été développée. Par dger®2.2.2 fait référence a la section
2.2.2. Il reste a calculer la partie droite du secaé2.2.23. Le premier bloc consiste en une
opération de différentiation de signaux d’entBeequi sont les champs de déplacemergt
les champs de températureOr ces signaux sont bruités, et nous interdidentéaliser une
simple différentiation par différences finies. #it@insi nécessaire de filtrer les données avant
leur dérivation. Enfin, la partie droite du schétha.23 indique I'estimation du tenseur des
contraintesa , et par suite de la puissance des efforts intérigg. Nous verrons la méthode
adoptée a cet effet.

Intercorrélation i

E Image visible ————=—= Déplacementi,——— (7 D M»:

! (S.2.2.2) .1 Filtrage (S'D) 2262 0 Vnt
! it Dérivation S
- , talonnage ; i (S.2.2.6.1) ' Eq. chaleur :
' Image |nfrar0ug§—> Temperaturé':-.____,Dg ;}q_, Pen 1
! (S.2.2.3) (5225 N (S.2.2.4 !
[ L SN Siviiomied AR 1

Fig.2.2.23 —Traitement des données cinématiques et thermiques
et obtention des champs sthéniques et énergétiques

2.2.6.1 Méthode de filtrage et applications

2.26.1.1 Méthodes de filtrage/lissage

Le filtrage consiste a appliquer un opérateur,lteef au signal d’entré& afin d’en
extraire les éléments intéressants pour l'utilisat®ar exemple, pour atténuer le bruit, on
peut utiliser un filtre passe-bas [Louche 99], éaiation du processus étant basse fréquence.
Dans ce cas, un prolongement périodique est soméemissaire [Chrysochoos 98] pour éviter
les effets de bords (phénomene de Gibbs). Cett®elpp a été ici abandonnée au profit d’'une
méthode de régression pour des raisons de coéttetips de calcul.

La régression statistiqgue consiste a approchagialkspar une fonction de régression
paramétriquef (a,Hj ) oud’ sont les paramétres de la fonction.
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L'estimation &' des paramétres inconntisst réalisée par minimisation de la distance
C(0) entre le modele et les observatidis Un exemple de mesure de cette distance est la
somme des carrés des différences (€q.2.2.34),tlzoae est alors dite des moindres carres.

ce)=3(s. - fla.0')

6 = ?;jﬁf‘c(e) (2.2.34)
La méthode adoptée dans la suite de ce travailtfis&e 01b], utilise une fonction de

régression polynomiale. Les parameétesont alors les coefficients du polynéme. Nous avon
choisi de découpler les opérations de lissageapatiemporel, et nous avons opté pour des
polyndmes de degré un en temps, et de degré deespace (nécessaire pour calculer le
laplacien €q.2.2.3). Le pas de I'approximation espond au nombre de valeurs utilisées pour
I'approximation. Il est choisi constant. Le choix gdas doit étre optimal pour permettre a la
fonction de régression d’approcher au mieux le aigeel. Nous avons utilisé des pas
d’approximation compris entre 1 et 7 mm en espacentre 1.5 et 5 s en temps pour les
données IR et cinématiques. Cette variabilité perdee saisir la plus ou moins grande
variation du signal. Plus la variation est rapidiis le pas doit étre petit. Le tableau 2.2.1
distingue les choix des parameétres de filtrages t&s cas cinématique et thermique.

degré pas (S) degré pas (mr|n)
Filtrage énergétique 1 15a3 2 1a2
Filtrage cinématique 1 4a5 2 45ay

Tab.2.2.1 Parametre des filtrages cinématique et énergétique

2.2.6.1.2 Application énergétique

Les sources de chaleur sont estimées a partirédgdtion 2.2.31. Les opérateurs
différentiels (dérivée particulaire et laplaciendivbnt étre appliqués sur les champs de
température de surface qui sont discrets et bruités

Les propriétés du bruit de mesure sont étudiééaideldu corps noir. Le bruit est
associé a la difféerence entre la carte de températuun instant donnd (t, X,Y) et la
température moyenne calculée sur un grand nombreagesT (X,Y) . L'écart-type spatial
du bruit est alors réduit & 0.053°C [Berthel 07¢tude de la densité spectrale de puissance
fait apparaitre certaines basses fréquences, tpgtéaisent un bruit rose.

1 Cet estimateur peut-étre biaisé, non robuste...
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La figure 2.2.24.a correspond a la différerét, X,Y) - T( X, ¥). Sa distribution,
reportée sur la figure 2.2.24.b, correspond a Hridution spatiale du bruit. C’est une
distribution gaussienfié centrée, de moyenne 0.02°C et d’écart-type 00244 précision
de mesure de dispositif est donc de 0.024°C, ceesjudu méme ordre de grandeur que le
Noise Equivalent Temperature Difference (NETD) idér a 25mK fournit par le
constructeur. La densité spectrale de puissanceetie différence correspond a celle d'un
bruit gaussien quasi centré (il est constant). et Ispatial est donc un bruit blanc quasi-

gaussien, comme cela a déja été observe par [L@8ihfBerthel 07].

T (°C
: e

0.04

-0.04

-0:1
-0.1 -0.0% 0, 005 01
p=0.02

(b)

Fig.2.2.24 —Bruit spatial des images IR en °C

Pour vérifier la précision des sources de chalenrpbserve leur défaut de nullité
lorsque la sollicitation est terminée. On carastrinsi le bruit présent sur les sources de
chaleur. C’est un bruit gaussien, d’écart type cisrgntre 0.077 et 0.14 MW Frdépendant &
la fois du filtrage et de I'essai réalisé.

2.26.1.3 Application cinématique

Comme on I'a déja signalé a la section 2.2.2., istingue deux principaux régimes
d’erreurs intrinseques a la méthode de calcul dptadements : le régime d’erreur de modele
et le régime d’erreur ultime [Bornert 08]. Le premirégime est gouverné par l'erreur
d'adéquation entre transformation réellfy et le modele de transformation locale retenu
¢M0. Bien entendu, cette erreur de modele est d'aupdut faible que le modéle de

12 nour affirmer que le bruit est gaussien, il faédliser un test d’hypothése (statistique inférémi@u réaliser
une étude plus discriminante [Rakotomalala 08]yB= 07] a opté pour le test de la droite de Henri
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transformation est riche et permet d’approcher &urla transformation réelle. Pour cette
étude, nous avons utilisé des modéles de transfiomailinéaires. Le régime d’erreur
« ultime » est quant a lui rencontré de manieremasgtique des que le modele de
transformation représente « suffisamment bien trdasformation réelle. Il est associé aux
différentes approximations numeériques consentiess dée calcul des déplacements
(intégration discrete, interpolation des niveauxgiis, ...), ainsi qu'aux répercussions du
bruit présent sur les images visibles. Le bruiggdté étudié a la section 2.2.2. On rappelle
gu’il suit une distribution temporelle gaussienfig.2.2.7), d’écart-type 38.6 niveaux de gris.

S’ajoutent, a ces erreurs intrinséques a la métramesources d’erreurs extrinseques
qui proviennent principalement des défauts de jposiement de I'échantillon par rapport a la
caméra, et des défauts de l'optiqeé 6ous-section 2.2.2). Un positionnement précisade |
caméra et la correction des distorsions limitemtsawierablement I'amplitude de cette erreur.
Compte tenu de I'ensemble des outils visant a mgg@mces erreurs, la précision sur la
mesure de déplacement a été estimeée, dans nosieosdiessai, a 0.02 pixel.

Ces erreurs de mesure sur les déplacements secutgmér naturellement sur
I'estimation des déformations. De plus, les défdroms sont calculées par dérivation du
champ de déplacement filtré par une technique ddqpmation polynomiale décrite
précédemment. Cette opération permet de réduireelie de mesure haute fréquence.
Cependant des erreurs persistent et sont amplifigeprécision atteinte sur la mesure de la
déformation a été estimée autour de 3, @mme indiqué dans [Wattrisse 01a].

2.2.6.2 Equation de I'équilibre — grandeurs sthéniques

2.26.21 Estimation des contraintes

Dans le double but d’avoir la réponse mécaniquesyisteme, et de calculer la
puissance des efforts intérieurs, il est nécesséanmir acces aux contraintes développées au
cours de l'essai. Cependant, cette contrainte nges directement mesurable, et son
estimation a partir, entre autres, des donnéesnaitigues nécessite des hypothéses sur la
forme de I'état de contrainte. Dans notre cas, raysposerons |'état de contrainte plan
(éprouvette fine). En supposant, de plus, la tansition isochore et quasi-statique, la
composante de la contrainte de Cauchy selon I'exaotlicitation s’écrit :

Oy = F_s (2.2.35)
Se
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Les autres composantes du tenseur des contraiate®mt étre construites selon la
méthode décrite dans [Wattrisse 01b]. Cependastgpeouvettes utilisées dans ce travail
étant treés élancées, seule la composante dansdkagellicitation a donc été exploitée.

2.2.6.2.2 Puissance des efforts intérieurs et aire d’hystérésmécanique

Cette estimation de la contrainte rend possiblealeul de la puissance des efforts
intérieurswi; Mise en jeu lors de la sollicitation. Dans le casm dhargement uniaxial et pour

un cycle mécanique, lintégration de cette puissamorrespond a l'aire d’hystérésis
mécanique,.

A, = [wdt (2.2.36)
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2.3 Application a I'étude du CuAlBe

L’ensemble de la procédure expérimentale qui peeedétre exploitée dans I'étude
d’'un monocristal d’alliage a mémoire de forme deetyCuAlBe. Pour commencer, les
géométries, ainsi que certaines caractéristiquesmibphysiques et microstructurales des
échantillons étudiés vont étre présentées. On Easswsuite a la description des essais
réalisés. Enfin leurs aspects cinématiques, theresicet calorimétriques seront analysés a
partir de la méthode expérimentale développée &elgtion précédente. L'analyse sera
effectuée & deux échelles : celle de I'éprouvetten(volume utile d’'une centaine de Mm
qui est I'échelle accessible par des moyens de mmesanventionnels (extensomeétres,
thermocouples, ...) et celle d’'un petit voisinageoautde chaque point matériel, de I'ordre

de quelques centaines de iim

2.3.1 Matériau et géométrie

2.3.1.1 Caractéristigues macroscopiques

Le matériau étudié est un monocristal de CuAlBedpit par la société Nimésis basée
a Metz. La caractérisation a été réalisée sur dréilons élanceés, de longudude largeulL
et d'épaisseur e, reportées dans le tableau 2.3.Iconnaissance de ces géométries est
nécessaire au calcul de la contrainte (é€q.2.2653¢rvira a configurer les simulations par
éléments finis du chapitre 3.

o

I L e

1 54 5.3 0.91
4 60 5.21 0.96
5 58 5.t 1

n

Tab.2.3.1 -Caractéristiques géométriques des éprouvettes en mm

Pour évaluer les sources de chaleur de I'équat@B2, il est également nécessaire de
connaitre les caractéristigues thermophysiques dtériau. Les tableaux 2.3.2 et 2.3.3
résument les caractéristiqgues fournies par le dabti Ont aussi été reportées certaines
grandeurs qui ont été déterminées a partir d'esféxtués au Laboratoire. C'est le cas
notamment du module d’Young, mesuré a partir deéf@onse mécanique dans la phase
austénitique, de la chaleur latente de transfoonatile phase et des températures
caractéristiquess, A etA;, obtenues par analyse DSC (differential scannahgricnetry).
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E Vv a P C k Tth
(GPa) (KYH | (kg.r®) | Qkg K | W.mtK?Y) | (s)
donnee 18.7-20 7300 390-400
fabriqguant
littérature 0.3 | 1.8.10°°¢ 400 75
valeur identifiée 17 40
au laboratoir

a- [Choi 02] b- [Entemeyer 00] c- [Faciu 06]
Tab.2.3.2 -Constantes thermophysiques (mécaniques et therg)ique

Lo_1 As A A A -A | As- Mg
Jkg) | (°C) | (°C) | (°C) (°C) )
donnée fabriquant 7200 30 30-80
valeur identifiee au 1710 -2.88| 5.67 | 12.01 14.89
laboratoire

Tab.2.3.3 -Constantes thermophysiques (liées a la transfoonati

La figure 2.3.1 illustre les résultats de cettelys@DSC. Elle a été réalisée dans le
sens de la transformation inverse, & une vitessémidgage de 10 K.mihsur un prélévement
de 74mg d'un échantillon de CuAlBe. Le pic est n#g¢ et les températures de
transformationsAs et As sont construites par l'intersection du fond comtavec la tangente
aux points d’inflexion précédent ou succédant le. pia chaleur latente correspond a
I'intégrale comprise entre la courbe et le fondtoan[Collins 06]. Pour cet essai, elle est
égale 81.71JY

mw

Fig.2.3.1 —Courbe DSC

On remarqgue une différence notable entre la ch#ddemte donnée par le fabriquant et
celle mesurée par DSC. Cette difference peut sgxgt par le fait que le matériau ne soit
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que partiellement dans I'état martensitique au dafeal’essai de DSC. En effet, pour réaliser
cet essai nous ne sommes descendus qu’'a -30°Gi @m,se base sur la difféerendg- M;
proposé par le fabricant, la température de firtrdesformationM; serait plutét comprise
entre -33°C et -88°C. Par conséquent, la transfiitoma’a pas été achevée avant I'essai.

Le tableau 2.3.2 contient également la constanteedws de retour a I'équilibre
thermiquer;° introduite avec I'équation 1.1.37. Cette constagkeassociée a la géométrie
d’échantillon retenue et a été estimée sur un edsaretour a I'équilibre thermique.
L’éprouvette est placée entre les mors de la macHiessai, dans les mémes conditions
d’environnement que lors des essais ultérieurgrbidvette est chauffée par rayonnement de
maniere a imposer un déséquilibre thermique indrdle I'éprouvette et son environnement,
de températuré,mp A partir de I'instant ou le chauffage de I'éprette est arréte, les sources
de chaleur internes et le rayonnement extérieurraas, et les variations de température sont
gouvernées par I'équation de la chaleur (éq.1.1d8%} le terme source est nul. Connaissant
la masse volumique, la chaleur spécifique, la cotidteé thermique, la température, sa
dérivée temporelle et son laplacien, on détermineonstante de fuiteg.” a l'aide de la
méthode des moindres carrés. Dans nos conditie@ssals on trouve un temps de retour a
I’équilibre thermique de 40 secondes.

2.3.1.2 Analyse microstructurale

a) Composition

La composition chimique de I'échantillon a été d@ieée par microsonde Castaing
(CAMECA SX100}3. Dans ce but un morceau des éprouvettes a étévgrét pofi®. Le
canon a électrons de la microsonde bombarde I'ditloan et excite les atomes qui le
constituent. Lors de la désexcitation, les élean@tournent sur les couches électroniques de
faible niveau et un photon porteur de la différed@nergie b est émis, comme l'illustre la
figure 2.3.2.a. La notation de Siegbahn classdi® photons émis en fonction de la couche
électronique finale (K, L, M, ...) et de la difféerean@avec le niveau de dépad, (3, ...):
photons K1, KB, La, .... L'ensemble de ces différences d’énergie esaatéristique de
I'atome considéré. La figure 2.3.2.b reporte lelewas correspondant aux énergies & KB
pour les atomes composant I'échantillon étudié.

13 Microsonde Sud, service commun de I'Université keflier 2
14 Service de lithopréparation du laboratoire de Giéose de Montpellier
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M (keV) Ka Kp
'I\' |Lav Cu| 8,041 | 8,977
Kﬁl K "l/\/r}j Al | 1,486 | 1,55
couches Be | 0,108
(a) (b)

Fig.2.3.2 —(a) Désexcitation de I'atome et (b) énergie destph® émis (keV) [Handbook 03]

Le rayonnement global de I'échantillon est ensutffracté sur quatre cristaux
analyseurs de sensibilité différente permettanbtéioir les quatre diagrammes de diffraction,
exprimés en coups par seconde (cps), reportéa digure 2.3.3.a. Les raies d’émissions du
cuivre et de I'aluminium y apparaissent claireméni. fait de sa faible concentration (<1%
massique) et de sa faible masse atomique, la vdgiyllium est noyée dans le fond continu,
ne permettant pas sa mesure. Apres étalonnageeutneptimer le pourcentage massique
(%wt.) des éléments constituant I'alliage. Plussearesures ont été effectuées sur chaque
échantillon. Les moyennes et les écarts types abtsant reportés dans la figure 2.3.3.b. Le
pourcentage massique moyen de cuivre est de 8&4%aat 12.5% pour 'aluminium. La
présence d’incertitudes de mesure (justesse atrdisgp) explique le fait que la somme de ces
pourcentages soit légerement supérieure a 100%pgdharait donc ici clairement que le
pourcentage de béryllium ne pourra pas étre déwérahe facon fiable par cette méthode. Au
regard de ces incertitudes de mesure, la conciemtratassique de béryllium est estimée a
moins de 1%.

CpST K acy % wit. Cu Al
Al
KBcu précision 0.43 0.15
n° n c 1] c
Koy 2 |88.4 0.1 12.5 0.06
10° + 5 [88.4 02 124 01
KaBeJ . ' 3 88502 12.4 0.1
4 ey e maraaranrmradi 4 101 12
(a) > (b) 88.1 0. .6 0.05

Fig.2.3.3 —(a) Diagramme de diffraction rayon X et (b) résultatldespectrométrie
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b) Texture

Les échantillons testés sont monocristallins. | ésnc important de connaitre
I'orientation du monocristal par rapport aux axes l@chantillon. Cette orientation a été
déterminée par EBSD, qui permet dans le méme tedgsvérifier leur caractére
monocristallin. La méthode de I'électron rétrodsitu (EBSD) consiste a enregistrer la
superposition des cones de diffraction produits parfaisceau d’électrons incident de
longueur d'ondeA au contact du réseau. Cette superposition forraepseudo-lignes de
Kikuchi illustrées sur la figure 2.3.4. L'angle d#ffraction 6 est relié a la distance
interréticulaire gy (séparant les plans cristallins) selon la loi dadgg (équation 2.3.1). Par
indexation des pseudo-lignes de Kikuchi, on ac@terientation des plans cristallins Pour
faciliter cette indexation il est préférable de maitrea priori certains parametres du réseau
comme le type de maille et le parametre de maeir le CuAlBe, ces paramétres sont ceux
donnés par [Moreau 95].

2d,,, sind =n.A oundN (2.3.1)

Fig.2.3.4 —Pseudo-ligne de Kikuchi pour I'un des échantillolesCuAlBe

Le tableau 2.3.4 donne les angles d’Elré, ¢) caractérisant I'orientation du cristal
par rapport aux axes de I'échantillon. Plusieursumes (respectivement N=15 et N=10) ont
été réalisées, sur les échantillons prélevés gaépeouvettes numérotées 2 et 4. Comme le
montre la figure 2.3.5, les deux échantillons pdesé deux orientations assez différentes :
I’échantillon 4 est orienté de maniere relativenearialléle aux axes de I'éprouvette alors que
I'échantillon 1 est plus incliné par rapport auxediions principales de I'échantillon. Les
valeurs moyenneg, et les écart-typeg sur les mesures d’angle sont reportées dansl&atab
2.3.4. Les faibles dispersions observées sur gglesanonfirment le caractére monocristallin
de ces échantillons.
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n° N err.angle 4 O

141 2.37
20.33 2.49

43.06 2.76
20.3 4.39
35.21 2.43
67.47 3.85

2 [15]|0.46

s © €|l @ <

Tab.2.3.4 Résultats d’EBSD sur nos échantillons

X Vv

Fig.2.3.5 —Représentation de l'orientation des éprouvettesénas? et 4

Ces résultats montrent une dispersion dans leatatiens initiales des monocristaux
qui risque de se traduire par des réponses theroammuties différentes d’'un échantillon a
l'autre.
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2.3.2 Description des essais thermomécaniques réalisés

Dans le but d’explorer le comportement du matérikas, essais de traction variés ont
ete réalisés sur I'éprouvette numeéro 4 dont laleat sensiblement orientée dans I'axe de
I'éprouvette, et sur les éprouvettes 1 et 5 damtdhtation n'a pas été déterminée. Ces essais
peuvent étre classés en trois grandes catégocigdes, maintiens et cycles internes. Les
cycles réalisés a différentes amplitudes et a rdiffies vitesses, permettront d’étudier
I’évolution de la réponse du matériau d’'un cycléaatre, mais aussi I'influence de la vitesse
de sollicitation. Les effets du temps sur le congroent seront aussi abordés au travers
d’essais de fluage ou de relaxation. Enfin les eydhternes mettront en évidence une
hystérésis mécanique.

Pour répertorier les essais, on adopte la notatiorante : i£J), avec | le numéro de
I'éprouvette et J le numéro de I'essai. Les cyslast triangulaires. lls se définissent par une
vitesse de déplacement imposge, en mm.g, et une liste des déplacementsy i en mm
pour lesquels s'amorce IH"f décharge. Chaque décharge s'arréte & 20 N afimélenir un
passage en compression. La figure 2.3.6.a illesite définition sur un essai pour lequg),
= 0.02 mm.g et Umax 1 Umax 9 = (2 ,4). La seconde catégorie d’essais compartenique
cycle défini par §mp, Umay. Au cours de ce cycle, un maintien de l'un desacx de la
machine de traction (forcé ou déplacement) intervient avant la décharge pendapfin
secondes. L'essab{6), défini dans le tableau 2.3.5, illustre cetteegatie d’essai avec la
figure 2.3.6.b. La derniere catégorie d’essai,iséal avin, = 0.02 mm.g, consiste en une
charge s’arrétant @nax 1= 2 mm, suivie de 6 cycles d’amplitude 0.5 mmspiliune seconde
charge allant jusqu'@imax 2 = 4 mm, suivie a nouveau de 6 cycles d’amplitude m
précédant la décharge. Un seul essai appartiegité catégorie, c’'est I'essai-f) représenté
sur la figure 2.3.6.c.

u (mm)
y N
4k
20N i tmaim
Unay | _ .~ 5 N
%l'/\/imp
1 i, 0 1 1 1 Ly 1 1 1 Ly
0 100 200 300 0 100 200 300 400 0O 200 400 600 800
t(s t(s t
(@) (s) (b) (s) (©) (s)

Fig.2.3.6 —Différentes sollicitations imposées
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Le tableau suivant synthétise 'ensemble des essalisés :

nom de I'essai | Vimp Umax tmaintien| type d’essali

(1-1/(1-2 0,02 4-4) (@)
(1-3)/ (1-9) 0,04 (4-4) (@)
(1-5 0,02 (0,18-0,35-0,5-0,65 - 1,26) (a)
(1-6) 0,02 7 (@)
(1-8) 0,02 8 (a)
(1-9) 0,02 15,11 (a)
(4-1)/(@4-2) |0,02|(0,18-0,35-0,5-0,65 - 1,26) @)
(4-3) 0,02 (1,3-3,3-5,3) @)
(4-4) 0,02 (2 - 4) cycle interne (c)
(4-5) 0,2 5 (a)
(4-6) 0,002 5 (a)
(4-7) 0,02 1,6 F 100 (b)

(4-8) 0,02 3 F  100| (b) spé.
(4-10 0,2 18 (a)
(4-11) 0,02/ (0,18-0,35-0,5-0,65 - 1,26) (@)
(4-12) 0,08 (4-4-4-4-4) @)
(4-13 0,08 15 (a)

(4-14 | (4-15 0,2 (4-4-4-4) (a) spé.
(5-1) 0,02 1,3 (a)
(5-2)/ (6-3)/ (5-4)| 0,02 (1,3-1,3) (@)
(5-5) 0,02 1,3 F ~40 (b)
(5-6) 0,02 1,3 u 250 (b)

Tab.2.3.5 -Essais réalisé

L’indication spé.dans le tableau indique des conditions thermiqagticuliéres au
cours de I'essai. Ainsi, I'essad{8) présente un chargement thermique d’une minugdisé
par une lampe halogene et déclenché au cours chtiemaen force. En ce qui concerne les
essais4-14) et @-15, un temps de latence de 80 s sépare chaque pswcieettant d’assurer
le retour a I'équilibre thermique.
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2.3.3 Analyse globale

On propose d’appeler analyse «globale » la vidiawlitionnelle qui identifie la
réponse du matériau a celle de I'éprouvette. Omyiosera I'analyse « locale » qui permet
de contrdler I'hétérogénéité du comportement. Eatigue, I'analyse locale se base sur les
mesures obtenues sur chaque pixel, alors que ysmaglobale s’organise autour d’opérations
de moyenne des mesures sur une partie de I'épteutets dimensions de la « zone utile »
retenue sont de I'ordre de 27 mm de hauteur, 4 mtardeur, pour une épaisseur de 0.9 mm
soit un volume utile de 97 minL’analyse expérimentale fournit la différencetdmpérature
g , la déformation de Hencky,, et la contrainte de Cauchg,,, y représentant I'axe de
traction. La notationf désigne ici la valeur globale (ici une simple maye surfacique) de
la quantitef. Ces trois mesures permettent de construire lansgp « macroscopique » de
I’échantillon, classiquement utilisée pour cardst#rle comportement des matériaux a partir
de mesures globales réalisées a sa frontiere {etfdéplacement de traverse).

Dans ce premier paragraphe et par la suite, I'é$s3)iservira d’essai de référence. Sa
réponse « macroscopique », intégrée sur un volumaedx3.8x0.91 mni est tracée dans
I'espace thermomécaniquﬁ_?e—fyy —0,, sur lafigure 2.3.8. Ses projections dans le€uifits
plans 9—§yy, é—ﬁw et &, —0,, sont également représentées. Elles seront etupaela
suite.

1 2., (vPa
30 | Yy ( )

60
40

20

[ 1 i |51 1 y 1o 1 f {3 . |t 4

0 50 100 150 200 250 300 , 350
t(s)

Fig.2.3.7 —Contrainte d,, en fonction du temps
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Fig.2.3.8 —Réponse thermomécanique de I'esga)(

La figure 2.3.7 représente I'évolution temporeléeld contrainte globale, et permet de
situer les différents temps de I'essai. L'essaiudiéla I'instanty. La premiére chargés-t;, se
caractérise par une élévation de la températuréédharget;-t, par un refroidissement. Le
second cyclet,-ts-ty, part d’'un état thermique différent du premierleyasible sur la figure
2.3.8. Les chemins thermomécaniques deviennentidgexs a partir du point de jonctighet
décrivent ensuite un chemin thermodynamique s&#bilfd-B-(). Les points 4 et C
correspondent a I'état thermomécanique du systéetiiestant t; et le point® correspond a
I'état a l'instantt;, identique at;. Ce dernier chemin présente I'avantage d’étre yoiec
thermodynamique, si on suppose que l'état de toamsftion enq est le méme gqu’ed, et
servira par la suite a la réalisation de bilansnefgie. Dans cet essai, on observe
systématiquement que la charge se traduit par ugmentation de la déformation, de la
contrainte et de la température au dessus de lpétature ambiante, alors que la décharge
s’accompagne d’une diminution de ces quantitésptmment de la température qui passe en
dessous de la température ambiante. Ces obsewvationtrent I'existence d’'un couplage
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thermomeécanique fort attribué lors de la chargetaahsformation de phase, exothermique, et
lors de la décharge a la transformation inverseéprermique.

De plus, I'absence de refroidissement a la chatgke e@échauffement a la décharge
semble montrer que la thermoélasticité classiquetcegours minoritaire par rapport a ce
phénomene de couplage.

2.3.3.1 Reéponse mécanique £, -7,

La figure 2.3.9 correspond a la projection de lporsse thermomécanique dans
I'espace mécanique. Il s’agit d’une réponse méeandassique pour un alliage a mémoire de
forme superélastique, avec une étape initiale ilieésuivi d’'une sorte de plateau et la
formation d’'une hystérésis lors de la déchargepéasie linéaire possede une pente de 4470
MPa, beaucoup plus faible que le module d’Youngpse par le fabricant qui est de 18 GPa
(tab.2.3.2). On voit par ailleurs sur le diagranmtmermomeécanique complet, figure 2.3.8, que
la phaseO-®; correspond a un réchauffement global de I'éproavettne peut donc étre
associé a un comportement purement thermoélastiqgueconduirait a un refroidissement).
Certains auteurs ont déja observé une variatiotette pente avec la température [Qian 06],
et I'interpretent parfois comme une dépendancarttigre du module d’Young de l'austénite.
Dans notre cas, il semble plutdt que cet écartpligxe par la mise en place de la
transformation de phase des le début de I'essai.

g,, (MPa)

80T |E=18GP.

60
40
0
20
A
0 0.01 0.0 0.04 0.06 z
2 yy

Fig.2.3.9 —Réponse mécanique de I'esshi3)
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2.3.3.2 Diagramme de transformation : §—ﬁyy

La figure 2.3.10 représente la réponse macroscepilgul'essai (1-3) dans le plan
2] —0,,. En identifiant la transformation aux plateaux cep@ndants aux phas@% 3 et @,
®;, on peut définir dans ce plan un domaine de toamsdtion. Il est signalé par des pointillés
sur la figure 2.3.10. La pente de ce domaine edPde MPa.K', sa largeur est de 0.8°C, et il
coupe les abscisses & T, - 3°C, soit environ 23.5°C.

o,, (MPa)
80 |
60 |
40 |

20 |

6(°C)

Fig.2.3.10 -Réponse thermique de I'ess&id), réalisé aT,=300K : réponse contrainte
macroscopique-température moyer(§e= T —'ITO)

Dans la littérature, les frontieres du domaine sl@términées expérimentalement soit
au cours d'une traction lente supposée «isothefmeoit au cours d’'un chargement
thermique imposé par I'extérieur sous contraintestante [Siredey 99]. Les pentes du
domaine de transition varient entre 2 et 10 MPagd¢lon le matériau étudiéf(par exemple
[Orgéas 98], [Shaw 95], [Nishimura 96]). Ainsi, [&ley 99] identifie, pour un monocristal
de CuznAl, une pente de 5 MP&. Kt une largeur du domaine de 8.5°C. Bien que ressai
soit non isotherme, la pente du domaine identifiéeespond a I'ordre de grandeur énoncé,
avec une taille de domaine beaucoup plus petitecé&mui concerne la température de
transformatiom identifiée, elle ne correspond pas avec celleral@gar DSC. La différence

15 'isothermie est rarement controlée !!
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de mode de transformation, a savoir induite themerigent pour l'essai de DSC et
mécaniquement ici, pourrait expliquer une telleedijence.

2.3.3.3  Effets temporels sur le comportement

Le diagramme de transformation est I'expressiom dtouplage thermomécanique
fort. Nous avons déja pu observer I'expressionaleauplage au cours de I'essaid). En
effet, cet essai mécanique s’accompagnait d’'un@ati@am thermique non négligeable. La
présente sous-section propose le couplage daesdearsverse, c’est-a-dire en considérant les
effets mécaniques engendrés par un chargementitherniNous verrons notamment que ce
couplage fort permet d’expliquer des phénoménepaeets qui pourraient s’apparenter a du
fluage ou de la relaxation, et qui font plus volers référence a de la viscosité.

a) Maintien en force (« fluage ») — maintien en déphaent (« relaxation »)

Les effets du temps sont illustrés sur I'es€ab) La figure 2.3.11 représente la
réponse mécanique au cours d’'un essai de typeefl(fagure a) et au cours d’'un essai de
relaxation (figure b). Au cours du maintien en g, on constate 'augmentation de la
déformation de I'éprouvette. D’autre part, le mi@nten déplacement M’ laisse apparaitre
une relaxation de la contrainte. En général cesstyfe phénomenes temporels sont associés a
un comportement visqueux. Cependant, lors du nesinties échanges thermiques avec
I'extérieur introduisent un temps caractéeristiqeaetour a I'équilibre. La variation thermique
accompagnant ce retour a I'équilibre peut toutibiegpliquer les phénoménes mécaniques
observés, du fait de I'intervention d’un couplalgertnomécanique fort.

@ AF(N)

A — - = » .
g,, (MPa) 400 ,
sof 7 (W)

60 300}
40 ! 200

:
20 : 100}

I u(mm
0 | : 1 I)S/ 0 1 . 1 1 '( >)

0.01 0.02 0.03 0 02 04 06 08 1
(@) (b)

Fig.2.3.11 «(a) Essai de fluages(s) — (b) Essai de relaxatiorb{6)



2.3 — APPLICATION A L’'ETUDE DU CU-AL-BE 87

Un résultat de la littérature consolide cette idee.effet, elle rapporte une influence
du coefficient conducto-convectets sur le comportement mécanique des AMF. Ainsi,
[Shaw 95] montre qu’'une éprouvette immergée dankeda possede un plateau mécanique
de pente plus faible que lors du méme essai plané de l'air. Ce résultat s’explique par le
fait que la convection, et par conséquent les suitermiques (éq.1.1.3772° 01/h,), sont
plus favorisées dans I'eahy (= 100 & 1000 W.iiK™) que dans I'air by = 10 W.n?>.K™). Un
résultat similaire a été rapporté par [Balandrallfy ors de la comparaison d’'un essai sous
convection forcé vis-a-vis d'un essai sous coneactiaturelle, donc de coefficieht plus
faible. Ces résultats illustrent le rdle importgoué par les fuites thermiques sur le
comportement mécanique. La dépendance au tempsl’lorsmaintien en contrainte ou en
déformation n’est donc pas principalement due a wseosité mais bien a I'évolution
temporelle de la température associée aux échatiggmiques de conduction et de
convection.

b) Influence de la vitesse de sollicitation

L’influence de la vitesse de sollicitation sur éponse mécanique des AMF a déja été
signalée par la littérature ([Shaw 95], [Enteme@6t, [Brinson 02], [Nemat-Nasser 06]).
Nous avons réalisé deux essais, avec un rapporsuiOl@és vitesses de chargement. Ce sont
les essais4(5), avecvimp = 0.2 mm.g, et @-6), avecvimp = 0.002 mm.3. La figure 2.3.12
correspond a la superposition de leurs réponseamgies. On constate que I'ess&i5]
présente une pente pour le plateau mécanique hgaptas importante que I'essdi-6).

uFN
600 - (B0

400

200

0 \ | . | .
0 2 4 u (mm)

Fig.2.3.12 —Réponse mécanique des ess&iS) (et @-6)

De plus, I'essai4-5) présente une variation de température allantujas¢7.5°C lors
de la charge et -5.2°C lors de la décharge. En aceigon, I'essail(-3), réalisé a une vitesse
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5 fois plus faible présentait une variation themmigd’environ 2°C «f. fig.2.3.10). Les
variations de température n’ont pas été estimasg® 'essai4-6) compte-tenu de sa duree,
mais elles doivent étre tres faibles (espasiisotherme). En effet, plus I'essai va lentement,
plus les fuites thermiques ont le temps de ramkngysteme a I'équilibre thermique, et plus
la variation de température sera faible. Rappetependant que la variation thermique n’est
gu’'une conséquence des sources de chaleurs. Etuairda variation thermique est faible
n’indique en rien I'importance ou la faiblesse @@&tique de ces sources de chaleurs.

c) Chargement thermique

Pour rendre compte encore plus clairement de teffiermique sur la réponse
mécanique, I'essaid(8) comprend une charge thermique a contrainte cotestda figure
2.3.13 correspond a I'évolution du déplacementegtadempérature au cours de cet essai. La
température est indiquée en pointillés. L’essai m@mce par un chargement en déplacement
(cf. tab.2.3.5). Ensuite prend place le maintien emefafavec un saut correspondant au
changement de canal de pilotage). Durant ce maijnigechargement thermique intervient.
L’essai se termine par une décharge.

u (mm) " saturation (camera IR)
A | x A g (oc)
5 1- - i 120
mainitien en; force
r i D
4 r | .

3 112
n i

2 K 8

1 ‘\‘ 44

0 [ 1 . >
400 600 800

t(s)

Fig.2.3.13 —Essai 8-8), déplacement et température

Au début du maintien en force on retrouve le phémmende fluage observé lors de
'essai 6-5). Ensuite, la lampe halogéne utilisée pour réalisechargement thermique fait
saturer la caméra infrarouge. La température dprdiévette s’éléve au cours de ce
chargement, et s’accompagne d’une diminution dledément de I'ordre du millimetre. A la
fin du chargement thermique, la température dadépette retourne a I'équilibre, provocant
a nouveau un phénomene de fluage. L'essai se terrpar une décharge pilotée en
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déplacement. Le fluage « inverse » au cours dwehaent thermique s’explique par le méme
argumentaire : I'élévation de la température denvilnnement a contrainte constante
provoque la transformation inverse, et donc undrdition de la déformation.

d) Conclusion

Sur ces premiéres observations « macroscopiguas &,donc vu qu’un chargement
thermique, imposé, ou résultant des fuites thergsguprésentait des conséquences
mécaniques non négligeables. On a également vleguites thermiques, en compensant
l'auto-échauffement de la transformation de phaliminuent la contrainte, c'est-a-dire
I'apport d’énergie mécanique nécessaire a la toamsftion. En résumé, les fuites de chaleur
influencent la cinétique de transformation de meamigportante.

2.3.3.4 Apports et limites de I'analyse globale

Les mesures simultanées des réponses meécanigtiesmiques « macroscopiques »
sur I'éprouvette ont permis de mettre en évidentecauplage thermomécaniqtert. De
plus, ces mesures simultanées ont rendu possibleoratruction d’'un diagramme de
transformation au cours d’'un unique essai mécanique

Cependant, cette premiere analyse suppose queykenm® spatiale de la température
ait un sens (ce qui est d’autant plus juste quehbamp de température est homogéne). Les
mesures thermiques faites par thermographie infggromontrent I'existence de forts
gradients de température lors des essais, cemte lla validité de cette hypothese. D’autre
part, les mesures cinématiques montrent aussirddgegts de déformation importants. Ainsi,
I'éprouvette se comporte comme une structure, extllidentification du comportement de
matériau a celui de I'éprouvette. Le comportementadmatiére est alors a rechercher a un
niveau plus local, accessible par I'intermédiaes techniques de mesures de champs.
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2.3.4 Analyse locale

Dans ce paragraphe, nous allons présenter lesigaies observations faites a
I'échelle « locale ». L’objectif est ici de mettea évidence les phénomeénes élémentaires qui
devront étre pris en compte dans la propositiom diwodele de comportement pour un
monocristal d’AMF. Ces phénomeénes serviront a foretea mettre a I'épreuve la loi de
comportement proposée au prochain chapitre.

2.3.4.1 Localisation et front de changement de phase

Avant de s'intéresser a la réponse thermomécariogae, on va commencer par
choisir les variables permettant de mettre en édeeaine localisation du comportement. Au
cours de l'essai, les champs de déformation eedwérature mesurés présentent de fortes
hétérogénéités. Pour mettre en évidence le déwetoppt de ces hétérogénéités, on va
représenter les champs de vitesses de déformdties ehamps de sources de chaleur. En
effet, les vitesses de déformation révelent lasxliet la déformation se localise, tandis que
les sources de chaleur indiquent la portée énergetile cette localisation. Rappelons que
'une et l'autre de ces mesures sont exprimées aopenfiguration de Lagrange avec une
base de temps commune. Cet apport du dispositthesure de champs couplés permet la
comparaison locale de ces deux grandeurs. Afirésepter d’'une maniére synthétique l'une
et l'autre de ces mesures, un profil longitudirstlextrait de la partie centrale de I'éprouvette.
On confirmera par la suite la représentativité egfil vis-a-vis de la mesure totale par sa
relative homogénéité dans la section de I'éproevéinfin, I'évolution temporelle de ce profil
peut étre tracée pour former ce que nous appefiamea carte « espace-temps » de la mesure.

Ainsi construite, la carte de la composanl?eyy du tenseur des vitesses des
déformations de Green-Lagrange correspond a la€figiB.14.a. Cette grandeur a été calculée
avec un pavé de lissage spatial de 3 mm et un gavissage temporel de 4 s. La force est
indiquée sur la figure de maniére a repérer le gdraent. La localisation apparait
distinctement. Elle se concentre sur une bandé&etrwbile, visible dans la zone observée a
partir de 55 s. Cette bande apparait de I'une g&émités de la zone d’observation, tandis
que le plateau mécanique débute en amont de cepteriton. Il semble donc que la
localisation commence en dehors de la zone d'obterny Deux lieux de localisation
successifs et disjoints apparaissent dans I'épttaivee premier s’étend hors de la zone
d’intérét jusqu’'a 14 mm, et le second est compnigseel7 et 24 mm. Lors de la décharge,
I'historique s’inverse, en activant d’abord le seddieu de localisation. Il est remarquable
qgue d'un cycle a l'autre (fig.2.3.14.a), et celanmeédans le cas d’'une vitesse de chargement
différente (ce qui a été vérifié sur I'esskid)), le chemin du front soit le méme.
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Fig.2.3.14 —Distributions longitudinales au cours du temps pbessai (L-3)
(a) des vitesses de déformatign, (b) des sources volumiques de chaleyr p

La figure 2.3.14.b représente la carte des soweahaleup.,, calculée pour un pavé

de lissage similaire a celui employé dans le catftad vitesses de déformation. Ce calcul
nécessite une dérivation seconde dans I'espace.Z&f), ce qui explique sa plus grande
sensibilité au bruit. Néanmoins, la figure permetbderver des bandes identiques a celles
présentes sur les cartes de vitesses de déform&aam faciliter la comparaison entre ces
deux cartes, nous avons surligné en pointillé l@sdbs de vitesse de déformation sur le
premier cycle de la figure 2.3.14.a. Puis nous aveuperposé ces pointillés sur la figure
2.3.14.b aux temps et lieux correspondants. Onrebsge bonne corrélation, sur laquelle
nous reviendrons. Pour le moment, limitons nous @mMarques suivantes, les sources de
chaleur sont positives lors de la charge (phénonesoghermique) et négatives lors de la
décharge (phénoméne endothermique). On peut demiifidr ces bandes étroites a des fronts

de changement de phase.
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Fig.2.3.15 —Carte spatiale a t =70 s de la vitesse de déformaEW
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La figure 2.3.15 correspond au champ des vitesa%«emﬁbrmationEyy a l'instant 70 s.
On constate que I'homogénéité dans la section@mduvette de la vitesse de déformation
n'est pas parfaite. Le front est incliné selon mgla dea = 11.75°. Une inclinaison plus
importante a été signalée par [Zhang 00a], ou [@&, dans le cas d’'un monocristal de
CuAINi. L’hnomogeénéité relativement bonne nous pdarnm&anmoins de soutenir le choix d’un
profil pour représenter I'’évolution de la vitessed&formation et des sources de chaleur sous
forme de cartes (fig.2.3.14).

2.3.4.2 Heétérogénéité mécanique

Passons maintenant a I'analyse de la réponse na@esaloicale de cet essai comportant
deux cycles de chargement. Dans cette optique,irfispmatériels ont été sélectionnés de
maniéere réguliere sur I'axe vertical de I'éprougetivec pour ordonnégstgales a 5, 10, 14,
19 et 24 mm. Chaque point matériel correspond avoimme d’environ 1 mrh La
connaissance des lieux de la localisation repérékladigure 2.3.14.a, permet de dire que les
deux premiers points voient passer le premier frienguatrieme point le second front, et les
deux derniers sont hors des zones de localisatianfigure 2.3.16 représente la réponse
mécanique de ces points matériels. On constate forie hétérogénéité des réponses
mécaniques. Les points ou le front est passé pergenne forte boucle d’hystérésis, tandis
que les autres points présentent une hystéréss mphdeste Y = 14 mm), voir quasi
inexistante ¥ = 25 mm). On constate également que plus la tremsfiton est tardive, plus la
pente précédant le plateau est importante, etlalasntrainte sur ce plateau est élevée. Pour
le point le moins transforméy € 25 mm), cette pente estimée sur les premier @asrdps de
'essai est de 17 GPa ce qui est relativement jeralth module d’Young proposé par la
littérature (18.7-20 GPef. tab.2.3.2). On identifie cette grandeur au modu¥®ang de la
phase austénitique.
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Fig.2.3.16 -Réponse mécanique des cing points matériels — @s8ai
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2.3.4.3 Domaine de transformation local

Intéressons nous maintenant au domaine de trarefiormobservé cette fois a
I'échelle «locale ». La figure 2.3.17 corresponth aéponse des 5 points matériels dans le
plan ay,-6. On a signalé par des ronds les instants ou éssatde déformation est maximale,
ou minimale, pour le point matériel considéré. @esants correspondent au lieu de passage
du front €f. fig.2.3.14). Ceux appartenant au premier frontyen 5 ety = 10 mm, se
répartissent dans le plagy-6 sur une ligne représentée en trait plein surdaré. Ceux
correspondant au second front,yen 19 ety = 14 mm, se trouvent sur une ligne paralléle,
représentée en pointillés. De la méme maniere qiede I'analyse « globale », on peut
identifier un domaine de transformation, en grigé la figure, dans lequel se concentre la
majeure partie de la déformation, que I'on assaciehangement de phase. La pente de ce
domaine est de 11.5 MPa'Ket I'épaisseur d’environ 1.2°C, ce qui est enaote fois bien
inférieur a la taille du domaine de transition amrée par le fabricant.

-2 -1 0 1 2 5(°C)

Fig.2.3.17 -Réponse des cing points matériels dans I'espgneé — essai-3)

La figure 2.3.18 reprend I'ensemble des lieux dsspge du front représentés sur la
figure 2.3.17 par des ronds. Outre I'esdaB), la figure 2.3.18 reprend également ces lieux
pour les essaidl{l), (1-2) et (L-4). Rappelons que les essdis]j et (1-2) sont réalisés a des
vitesses deux fois plus petite. On constate quesémble de ces lieux peut étre regroupé a
l'intérieur d’un domaine d’épaisseur légérementsplarge que précédemment (environ
2.5°C), mais dont 'amplitude est toujours bieréndure aux spécifications du fabricant.
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Fig.2.3.18 —Trajet dans I'espace contrainte-température dests correspondants aux
essais1-1), (1-2), (1-3) et (1-4)

2.3.5 Etude énergétique locale

2.3.5.1 Relation entre cinématique et énergétique

Plus haut, lors de I'étude de la figure 2.3.14 rexans remarqué une corrélation entre
les vitesses de déformatid?sl/y et les sources de chalgur. Afin de vérifier et d’approfondir
ce constat la superposition de ces deux grandewursl@ point matériel situéy= 19 mm est
représentée sur la figure 2.3.19.a. Leurs extremconespondent bien. Si on représente
maintenant une grandeur en fonction de l'autrdadigure 2.3.19.b, on constate qu'il existe
une relation linéaire acceptable entre elles, awex dispersion due a la présence du bruit.
Une régression linéaire, en rouge sur la figurecmpeé d’estimer le coefficient de
proportionnalitéf™d’environ 390 MJ.r.

£, (%) Pen (KW.m?)  Pen(kW.m?)
05 ]
] 2 X
[ IA\ \ In, | 2
A"
0’5 ) . tb) 2
0 100 200 300 400 04 02 0 02 04
(@) (b)

Fig.2.3.19 —Essai (-3) : confrontation des mesures calorifiques et ciaggues, y =19 mm
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Cette proportionnalité entre sources de chaleuvitetsse de déformation a été
observée sur des essais effectués a différentesseg et sur difféerents échantillons. Par
exemple, la correspondance entre les cartes desegtede déformation et de sources de
chaleur pour I'essa#{12) est clairement établie sur la figure 2.3.20.

y (mm) ¢, (10°sh) y(mm) Per (MW.m‘23)
B R B B | i
10/ e e 4 10 ™ ' ;
. " G B 't" Ii" #.‘ d u-‘ 1
20 20 |
0 | 0
30 ) 30 ¢
\- :
40 4 40 |
0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
t(s) t (s)

Fig.2.3.20Distributions longitudinales au cours du temps(a} ditesses de déformatiEyrQ
et (b) des sources volumiques de chaleprpessai4-12)

La superposition de ces deux grandeurs pour let poatériel situé & = 35 mm
(fig.2.3.21) permet a nouveau d’identifier le ceméint de proportionnalité™ Le filtrage
des sources est ici de meilleure qualité que pessdi (-3). On estime alors ce coefficient
sur les deux zones de passage du front, situéasctaseement entre 7 et 17 mm et entre 27 et
50 mm. On trouve alors un coefficient de proponilité moyené™**sur ces deux zones de,
respectivement, 312 MJnet 356 MJ.ii. Ainsi le coefficient de proportionnalité est
sensiblement indépendant des conditions d’essais.

¢, (10°s%) |och(2 W.m®) g = 028 MW.n?

o u| ‘ v| 1 2
O 100 200 300 400 t(s) -6 -4 -2 0 2 4

Fig.2.3.21 —Confrontation des mesures calorifiques et cinénugisg ssai 4-12), y = 35 mm
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2.3.5.2 Bilan énergétique

On va maintenant comparer les grandeurs énergétigises en jeu au cours du cycle
thermodynamiqueA-B-C. Chaque point matériel est un systeme thermodyqemiqui
échange a la fois du travail mécanique et de lleahaConcentrons nous d’abord sur I'aspect
mécanique. La figure 2.3.22 reprend la courbe muandu point matériel placé gn= 10
mm lors de I'essail(-3). L’énergie mécanique fournie lors de la chawigs correspond a
I'aire sous la courbgl-B, celle qui est restituée par le matériau a la ddgygh noté&Vig, est
représentée en grisé sur la figure. Enfin, I'aileystérésisA,, hachurée sur la figure, est égale
a la différence de ces deux grandeurs, c’est Igaenécanique conservée par le matériau.

aym(M Pa) B

8C

60

40

1 >
>

‘ ‘ ‘ ‘ 1 ‘ ‘ ‘ ‘
0 0.05 0.1 &y

Fig.2.3.22 —Essai (L-3) : énergie mécanique et aire d’hystérésis en'y =10 mm

Ces énergies peuvent étre calculées en tout poiériel de I'éprouvette. Leurs
valeurs, réparties sur un profil longitudinal, soriquées sur la figure 2.3.23. On a choisi de
représenter Wge pour faciliter la comparaison avec les autres dgars positives.
Parallelement, nous avons représenté en poinieigie calorifiqueQza. mise en jeu au
cours de la charge. L'écart entre énergie mécanguénergie calorifique est grand, par
conséquent nous avons choisi deux échelles. Callegaliche correspond a I'énergie
mécanique et celle de droite a I'énergie calordiqu

On retrouve I'hétérogénéité mécanique signalée lpdws. Les zones qui ont vu passer
le front (poury compris entre 1 et 12 mm, ytompris entre 17 et 22 mm) possédent toutes
deux de fortes hystérésis,. Dans ces zones, l'aire d’hystérégig est environ 20 fois
inférieure a la chaleur mise en jeu a la chaf@g)( en pointillés sur la figure. Cela signifie
gue le dégagement de chaleur est trés importams (@ 10 fois I'énergie mécanique fournie
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au matériau lors de la chargé;) c’est-a-dire que le matériau puise dans son éertgrne
pour se transformer.

» (MI.m™)
* Wi (MJ.m%)
6 | . A
e , -1 60
i I, “ I \Q’q{B
4| 'W(BC I “ \ ,»\ |
\ / —]
R Ay \ I A4 40
' ]
| “ )
2 20
i \ 4
\ ’ ]
\ \O
0 . . A—rt- . . -
0 5 10 v 15 20 25
y (mm)

Fig.2.3.23 —Confrontations locales des énergies mécaniquebaide d’hystérésis et des
sources de chaleur — essatJ)

Le rapportRy défini a I'équation 2.3.3, souligne I'importance bthystérésis et donc
de la perte d’énergie mécanique qui 'accompagadidure 2.3.24 représente un profil de ce
rapport sur l'axe de I'éprouvette. Il est relativarh important et homogeéne, avec une
moyenne de 38%, ce qui est souligne bien I'impaeade I'hystérésis mécanique. Cette perte
énergétique au cours d’un cycle thermodynamiquxpdique par la présence de dissipation :
intrinséque au matériad, et/ou thermique ¢y).

Ry =~ A (2.3.3)

jwextdt
A

0.44% Ru

0.4 /\

0.36} o

O 32 i 1 1 1 y ('T";n)

) 5 10 15 20 25

Fig.2.3.24 —Rapport Ry
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Il est possible de calculer l'intégrale des sourdeschaleur sur chaque cyd.
Cette grandeur est de 'ordre de 1.4 M3.iDe méme on calcule 'énergie calorifique mise en
jeu a la charges) et a la déchargeXsc). Les valeurs absolues de ces derniéres grandeurs
sont sensiblement égales et valent : 28 NfJ @ette valeur est autrement plus importante que
les 1.4 MJ.rit de source cumulée sur un cycle. Sur un cycle theymamique, on définit
alors, en chaque point matériel, l'indicat&mpar :

Wch dt

Rr=sl (2.3.2)
L [wendt

Le rapportRr met en évidence I'importance de la dissipationeHet, I'énergie mise
en jeu par les couplages s’annule sur un cyclertbéynamique isotherme ou isentropique et
reste généralement faible entre ces deux cas esdréu contraire la dissipation intrinseque
est positive et ne peut que se cumuler dans lavdeQ .. Le rapportRy tend vers 1 lorsque
I'aire du cycle est induite par la dissipation imééque et reste proche de 0 lorsqu’elle est
plutdt induite par des effets de couplage. Cetciagiur vaut ici 0.026, ce qui traduit donc un
comportement tres faiblement dissipatif et fortehoemiplé.

2.3.5.3 Conclusion

Pour conclure, les mesures de champs couplées embigp un suivi précis et
quantitatif du phénomene de propagation de froatsthngement de phase. On a également
pu établir clairement I'existence de phénomeénesodplage thermomécanique fort, ainsi que
I'existence d’'une dissipation intrinseque faible @mparaison des énergies de couplage
mises en jeu. Un autre point important est la i@latle proportionnalité observée sur nos
essais entre les sources de chaleur et la vitessEfdrmation mesurées a I'échelle locale.
Enfin, nous avons aussi montré I'existence d’'un @iom de transition dont I'étendue, dans le
plan g6, est réduite a une bande comprise entre deuxedrgitiralleles distantes de
quelques degreés Celsius.

Ces observations expérimentales vont servir deeimeat dans la construction d’'une
loi de comportement thermomécanique dans le cleagiivant.
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CHAPITRE 3

Modele thermomécanique
pour un alliage a mémoire de forme
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3.1 Modele pour un alliage a mémoire de forme

Nous allons présenter dans cette section le modélenu pour décrire le
comportement pseudoélastique des AMF, tout en Htiponant vis-a-vis des modéles
inspirés de la plasticité et des modeles micronmgaas. On commencera par décrire le choix
des variables internes du systeme. Puis, les différtermes du potentiel énergie libre ainsi
gue ceux du pseudo-potentiel de dissipation séntnoiduits et commentés un a un, soit :

- en rappelant les arguments déja formulés dantdaaliure pour justifier leur
existence,

- en justifiant notre choix motivé par les résultdésl'analyse expérimentale
menée au chapitre précédent, choix qui respectardations définies dans
le chapitre d’introduction.

La connaissance des deux potentiels permettra tendiécrire les équations du
modele ainsi que I'expression du diagramme de foamsition.

3.1.1 Potentiel énergie libre

On se place pour le moment dans le cadre de lalisatién des AMF le plus général.
Puis on le limitera au fur et @ mesure au cadrescldans ce manuscrit, & savoir les AMF
monocristallins, monovariants, dont on étudie Ensformationo-induite, pour un nombre
limité de cycles.

dVM martensite

(x1+%;) Jumelage variante 1

de variantes - I:Z

U interface A-M mterface M-M
austenite
( 1- X=X )

Echelle d observation décroissants —

Fig 3.1.1 —Microstructure et variables internes [Turtelaub 06]
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Pour un volume élémentaire représentatif (VER),dl¢ schéma 3.1.1 montre une
microstructure d’AMF complexe faisant interveniugieurs échelles caractéristiques, avec
des plaquettes, insérées dans la phase mere sigsEnconstituées elles-mémes de plusieurs
variantes de martensite (deux pour la figure 3.1.1)

Nous nous proposons d’associer au volume élémentairensemble de variables
internesx; qui correspondent aux taux respectifs diéMavariante dans ce volume (fig.3.1.1).
La partition du volume entre austénite et martenisitpose, pouN variantes de martensite,
les conditions suivantes :

N
Osx et x=>x<1 (3.1.1)
“

On se place sous I'hypothése des petites pertartsagt on considére une partition
additive des déformations en une déformation élastiqug,, une déformation thermique
&,,, et une déformation de transformatign, définies dans les équations suivantes :

M|
iyl
0

[
o
™

Ey= h n=ao En =2 B% (3.1.2)
avec @ le tenseur de dilatation thermiqué,la variation de température ¢:1 le

tenseur de déformation de transformation, assa@ci@ég¢ransformation en la variarte

Les variables d'état du modele sont al((E:s,H,{xi}i:l.__N). Nous choisissons de
décomposer I'énergie libre spécifiquecomme suit :

(.04} =0 (€.0{x})+ eI + s D+ x)) - 3.23)

avec e I'énergie thermoélastiqgue emmagasinée par le st I'énergie
associée au changement de phase austénite-martegisity I'énergie associée aux
interfaces austénite-martensite, (@twv I'énergie d’interaction associée a la création des
interfaces entre variantes de martengifeschéma 3.1.1).

Nous allons maintenant présenter le modele en drexpression de chacun des
termes de la décomposition 3.1.3. La partie thelastique ne pose pas de probléme majeur
et s’exprime classiquement avéc le tenseur d’élasticité :

Py =L E-TO-3 Bx | A:|5-76-3 Bx |-176:A:70-1PC 67 (3.1.4)
2 =) - 2 2 T,

Le premier terme correspond a I'énergie élastigaedis que les deux derniers

correspondent a la partie calorimétrique de I'éigerg
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L’énergie de transformatiogn, est choisie de la fagon suivante :

(r - Ak (3.1.5)

avec Lo la chaleur latente associée a la transformationAeta température de
transformation, qui pour le moment s’identifie aquatre températures de transformatiag (
A, Ms, M), Ce type de modélisation est courant dans ladiitiée [Huang 98], [Siredey 99],
[Sun 00], [Patoor 06]. Remarquons que I'expressien/., peut en partie étre construite a
partir d’arguments énergétiques, en se basantasuelation de proportionnalité entre les
sources de chaleur et la variation du taux de fibamstion trouvée expérimentalement.

L’apparition de la martensite dans l'austénite stawpagne d’une interface austénite-
martensiteA-M. Un zoom sur cette interface est proposé sumlardi 3.1.2.a. Selon certains
auteurs [Muller 01], [Lexcellent 96], [Turteltaul6]) cette interface emmagasine une énergie
de surfaceiam S'opposant a la transformation et s’expliquant patroduction d’une
déformation locale, supposée élastique, permettantohérence entre les deux phases
cristallines austénitigue et martensitique. Cepetddans le cadre de la théorie du plan
invariant [James 00] aucune déformation élastidest mequise pour assurer la cohérence des
phases, d'ou certaines propositions de modele dépes d'énergie de surface [Patoor 06].
Suivant la récente remise en cause, dans certamgarticuliers, de l'universalité de cette
théorie [Sun 00], et en dépit de la faible ampktude cette énergie lorsqu’elle est estimée
expérimentalement [Huang 98], [Lexcellent 96], twisit ce terme pour ajouter un degré de
liberté au modele qui, & terme, permettra de dttedomaine de transformation d’une
épaisseur.

Pour ce terme, la littérature [Miiller 01], [Lexa#it 96], [Raniecki 98], [Garbry 00],
[Muller 06], [Turteltaub 06] propose une expressiE v du type :

Giean = A X(1=X) (3.1.6)

Cette fonction est représentée sur la figure dldlle est en forme de cloche et peut
s’interpréter physiquement comme suit. Au début la@letransformation des noyaux de
martensite sont noyés dans la phase austénitiglaesetrface des interfaces augmente avec
leur fraction volumique, ce qui explique la croissa linéaire de I'énergigiam. Peu a peu,
ces noyaux s'agglomerent, diminuant la surfacemtesfaces, pour atteindre un maximum au
moment ou le mélange d’austénite et de martensite2guilibré. Elle décroit a nouveau,

16 au terme de la modélisation, on aAra A = M,
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puisqu’on peut maintenant considérer que c'eststénite qui est en inclusion dans la
martensite.

v

Austenite

Yntam
A
AJ4 T+
Martensite ¢
jumelée «
X
I [] [
‘ ’ L] LI
interface A-M (a) (b) O 0.5 1

Fig. 3.1.2 «(a) Définition de l'interface dans le cas ou la nearsite est jumelée
[Turteltaub 06] et (b) proposition d’énergie de fate

Dans le cadre du présent travail, on propose djietésa partie linéaire au terngg,.
En effet ¢ posséde lui aussi une composante linéaire (@fest AL, /T, ). On peut donc lui
adjoindre Ax On renomme alors la composante linéaire totakenoie A pour que cette
construction soit ‘transparente’ :

A X+, =(AV—A—°JX+5T.x=i(T—A)x (3.1.7)

A

En ce qui concerne la partie quadratique, on pmpespression suivante :

1L
e == 0 (A-M )x? (3.1.8)
2T,
Cette expression est choisie de maniere a défigpaisseur du domaine de
transformation par les températurdset M. Nous discuterons sur ce diagramme, plus ou

moins bien identifié expérimentalement, a la fincdde section.

Pour finir, la littérature propose plusieurs formd®nergie d’interaction entre
variantes de martensigwv [Gao 02]. La forme la plus généralement utilis€al[ 99],
[Lim 02], [Anand 03], [Hirsinger 03], [Peigney 04l.iu 07] est la suivante :

1 N
1y :_E_Z_l:xiHij X; (3.1.9)
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avecH; la matrice d’'interaction. Cette matrice se défpatr des termes quasi nuls
pour les variantes autoaccomodantes, et non nuis Ips autres [Siredey 99], [Entemeyer
00]. La construction de cette énergie d’interacimer-martensitique repose sur une analyse
micromécanique utilisant les outils de I’'homogéata [Huang 98], [Siredey 99].

Dans le cadre de ce manuscrit, on considére qusent variante se développe au
cours de la transformatiow-fnduite). Par conséquent, le dernier terme d’adBon ¢nmm
sera supposé nul. Pour résumer, la forme de I'@nébge du modele proposeé est :

E(?—ﬁ@—i,ﬁixij:A:(?—ﬁe—iﬁixij—lﬁezAzﬁe
2 = = 2 (3.1.10)

_1pC o P 1A (A2
3T 62 + T (T A)x+2 T (A=M)X2 +1.(x)

ou I.(x)est la fonction indicatrice de[Frémond 02] qui traduit mathématiquement
les liaisons internes de la relation 3.1.1 :

uc(x)=|c({x}iﬂ__N)={

o {x}oc

v (x}oc  ©

{f{x}., /00, x 20,x<0} (3.1.11)

3.1.2 Pseudo-potentiel de dissipation

En ce qui concerne le pseudo-potentiel de dissipatin certain nombre de modeéles
[Entemeyer 00], [Auricchio 04] associent a la tfan®ation le pseudo-potentiel suivant :

b =D FOX’ (3.1.12)

avec F° la force thermodynamique associé a la varianteCette dissipation
s’interpréte comme une interaction des interfacdd et M-M avec les défauts (dislocations,
précipités, joints de grain...) freinant la propagatdes interfaces et échauffant le matériau.
Une justification théorique de I'expression ¢ig est développée dans [Patoor 06], bien que se
placant dans le cas de processus isothermes.

Or nous avons vu que la dissipation était négligegar rapport aux sources de
couplage thermomeécanique associées a la transfomtd phase. Nous avons donc décidé
de ne pas tenir compte ici de la dissipation is&gque. Par conséquent, le pseudo-potentiel de
dissipation se réduira a sa partie thermique :
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o[-

o1,
HEAXEaT)=0, = (3.1.13)

3.1.3 Equations d’état — équations d’évolution — équatiore la chaleur

Ayant connaissance de I'énergie libre et du pseaatentiel de dissipation, on peut
maintenant établir les équations d’état (€q.2.161a8) et d’évolution (€9.2.1.10 a 2.1.12).
On peut ainsi montrer que la contrainte irréveesial’ est nulle tandis que la contrainte

réversibleg’ suit la loi de Hooke :

o :pg—iJ:A §el

a¢£ -~  T=A:E (3.1.14§7
or =—=0

0

Le pseudo-potentiel de dissipation permet de reg&ola loi de diffusion de la chaleur
retenue, ici la loi de Fourier (ég.2.2.21).

radl _d d
grad o __ 4 (3.1.15)
T og T
L’expression de I'entropie comporte différentestecidaitions avec, dans I'ordre, celles
issues du couplage thermoélastique, celles lidgbsorption de chaleur par le matériau et
enfin celle associée au changement cristallograjghé@compagnant la transformation :

s:—p——ﬁ:5+£0—’o—l‘°x (3.1.16)

La variable conjuguée dm, notée Ay, se scinde, successivement, en une partie
associée au couplage mécanique, une partie issleetdensformation, et une partie liée au
couplage interne. Or nous avons utilisé la fonctraticatrice qui doit étre dérivée. Pour ce
faire on définit le sous-différentiel associé adicatrice dex, notéed, I.(x). Pour plus de
précision sur la signification mathématique du sdifférentiel consulter [Frémond 02],
[Balandraud 00]. On a donc :

A =-F 7+ pTLo (0+T, - A)+ pTLo (A-M)x 00,1 (x) (3.1.17)
0 0

L’équation de la chaleur (€g.2.2.24) associée adiehecest alors :

" par commodité cette expression 3.1.14 sera wilislicitement par la suite, sachant qu’on peujdors
réexprimer la contrainte en fonction de la déforaraélastique, et par suite en fonction(g{eix) (éq.3.1.2)...
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pce—kAT:—T.czr:A:?wﬁ.x (3.1.18)

0

Elle se compose d’'une part d’une source de chateumoélastique-T.a : A : £ et

d’autre part d’'une source de chaleur de transfoomat F;_LO .X. Lors de la transformation, la

0
premiere est négligeable devant la seconde. Paséqaent, les sources de chaleur
développées au cours de la transformation directe>0Q) sont bien positives et,
réciproquement, lors de la transformation inverse<(0) sont négatives. De plus, les
vitesses de déformation thermoélastique et élasfigpportent une faible contribution a la
vitesse de déformatiod . On aura alors, pour un cas univariant :

F=Bx=BX = pCB—kATzT%Eﬂ:? (3.1.19)
0

On retrouve le terme de proportionnalté® liant les sources de chaleur aux vitesses
de déformations, qui a pu étre identifié expériralment ¢f. section 2.3.5.1).

3.1.4 Diagramme de transformation

La nullité de la dissipation intrinséquef.(€q.3.1.13) se traduit par la nullité des forces
thermodynamique, . On a alors la relation suivante :

Xy :% =0=-A, dés que I'on peut avoix #0 (3.1.20)

Cette condition permet de définir dans I'espacevdembles d’état (ou des variables
conjuguées) le domaine de transition, domaine rtéfieur duquel les phases peuvent
coexister. Dans le cas d'une seule variante et si X1D]0,][, la relation 3.1.20 s’exprime
comme :

Bg=om-n)+Lo(a-M)x (3.1.21)
T0 T

0

Le diagramme de transformation peut alors étretdans I’espacgz?1 g -T:

18 En effet, z,=A"7 (€9.3.1.2, €9.3.1.14), et on a observé expérirteanemnt que durant la transformatign
est trés faible.
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martensite  / /| AdTo 1
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(a) N cinétique ' (b)

Fig. 3.1.3 —(a) Diagramme de transformation de phase et (b¢ttgue de transformation

Ce diagramme correspond a celui proposé par lérditire ¢f. fig.1.1.9) avec
cependant la simplification au cas Ag= M; et A = M. La pente de la ligne de transition,
(ég.3.1.21), dépend entierement de la contributiap du potentiel énergie librag.
L’épaisseur du domaine est introduite dans notrelaieo par I'intermédiaire du potentiel
wr (€9.3.1.8), qui apporte la seconde contributidiéguation 3.1.21. La cinétique de
transformationxl(ﬁ,T) est alors totalement définie par I'équation 3.1ERlle s’écrit de fagcon
algébrique. Son origine se trouve dans la nullédaldissipation qui nécessite que la force
thermodynamique associée a la production de maeeswt nulle. Par exemple, a contrainte
nulle, elle évoluera linéairement avec la tempé&eattomme l'illustre la figure 3.1.3.b. Cette
construction est a confronter a celle proposédRetoor 06] pour qui I'épaisseur du domaine
est la conséquence de phénomenes dissipatifs patrodiuction d'une force
thermodynamique « critique » au-dela de laquelfernence la transformation.

Le choix adopté dans ce travail d’'une dissipatialenest conforme aux observations
expérimentales et permettra au travers des sirookata venir d’analyser sans ambiguité
'importance des phénomenes de couplage sur le aderpent mécanique des AMF. Notons
enfin que I'ajout d’'une dissipation ne pose congelement aucun probléme. Elle a été
négligée ici puisque d'un autre ordre de grandearrapport aux énergies de couplages.
Cependant il a été montré gu’une faible dissipagioavait rendre compte de certains effets
de vitesse avec notamment le mouvement des ligndsmaine de transformation. Une étude
expérimentale plus poussée serait a réaliser pmfirmer ce fait, en jouant sur une gamme
plus large de vitesses de déformation.

Pour en finir avec le domaine de transition, oprepose de discuter de la valeur de la
chaleur latente proposée par la littérature. Gattdeur latente peut étre a la fois mesurée par
DSC ou encore identifiée indirectement en se basanhotre modele. En effet, la pente du



110 3 - MODELES THERMOMECANIQUE D'ALLIAGES A MEMOIRE DE  FORME

domaine de transitiorK (€q.3.1.21), mais encore le coefficient de praporalité &
(ég.3.1.19), sont tous deux reliés a la chaleentat:

K: pLO

qzmes =T pLO
TOﬁyy

A (3.1.22)

avecf3,y la composante suivant I'axe de traction du tendeuransformatiorg, .

Les paramétres matériaux retenus pour le modékespmndent a ceux proposés au
chapitre précédent, et sont rappelés dans le takBea 1, plus bas dans ce texte. La
déformationf,y associée a la transformation est posée egaleda $dh estimation est issue
des essais expérimentaux9) et @-13 pour lesquels la sollicitation est suffisammerangle
pour assurer la fin de la transformation. Cellest identifiée par la fin de I'élévation de la
température que I'on identifie a la fin de la tf@nsation (retour a I'équilibre thermique de
I'éprouvette).

Origine L b K
(Qkg) | (MPa | (MPa.Kh

[Nimésis] 7200 584 1.95
DSC 1710 138.7 0.46
(1-3) 42534 3450 115

(1-2) 81369 6600 22

[Cingolani 99] 7767 630 2.1
[Panoskaltsis 04] 7200 584 1.95

(1-3) 4808 390 1.3
(4-12) 3846.6 312 1.04
(4-12) 4389 356 1.19

Tab. 3.1.1 -Comparaison des chaleurs latentes proposées pétdeature et estimées
expérimentalement

Le tableau 3.1.1 récapitule ces données, ave@edtats expérimentaux du chapitre
précédent et des données issues de la littératm®.valeurs en gras dans le tableau
correspondent a la donnée brute issue de I'exprrien de la littérature, les autres colonnes
en sont déduites grace aux deux relations 3.1&2exemple, la troisieme et quatrieme ligne
du tableau correspondent au résultat issu de launmede la pente du domaine de
transformation présentée dans la section 2.3.41B.e@core, les trois dernieres lignes
correspondent aux mesures du coefficient de prioporlité £"*°réalisé a la section 2.3.5.1.
On constate une grande disparité des résultatsesfuicertainement due en partie aux
différentes méthodes utilisées pour les obtenirp&miculier, la discussion de I'estimation de
la pente du diagramme de transformation, menée Héngle expérimentale du présent
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manuscrit, appelle a la prudence, vu les écaresnoistpour une méme éprouvette (eska) (

et (1-3)). La littérature semble s’accorder sur une vat¥environ 7000-8000 J.Kgpour la
chaleur latente de transformation. Cependant, a@fepara la valeur déduite de I'étude
expérimentale locale qui a permis d’estimer le ficieht de proportionnalité™*du modéle
proposeé. En effet cette mesure est la plus fiablesayeux. Elle situe la chaleur latente aux
alentours de 4000 J.Rg
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3.2 Premiers résultats et discussion

Le modele va maintenant étre implémenté, puis coénpa I'expérience. Cette
confrontation sera réalisée en deux étapes, plaalieéla progression proposée dans I'étude
expérimentale. La premiére s’intéressera a l'infieedes fuites thermiques sur la réponse du
matériau vu sa forte thermo-sensibilité (couplalgerrhomécanique fort). Cette premiere
étude permettra de confirmer linterprétation pregm expérimentalement a la sous-section
2.3.3.3 « Effets temporels sur le comportementa»séconde étape s’intéressera a la capacité
du modele a reproduire les effets de structurergbseexpérimentalement avec la nucléation
et la propagation d’un front de changement de phase

Les buts poursuivis dans cette étude sont :

- de confirmer la pertinence du modeéle en confronsastprédictions aux résultats
expérimentaux proposés au chapitre précédent,

- de montrer gu'en lI'absence de dissipation intringegle modele permet de
générer des boucles d’hystérésis,

- de mettre a I'épreuve le modéle dans sa capagédérer un front de changement
de phase.

Dans ce qui suit, on présentera brievement le itraNianplémentation du modéele,
réalisé en collaboration avec L. Stainier, dansolée de calcul par élément firM4atlib. Le
modeéle a également été implémenté dans le code alleul ccommercial Comsol
Multiphysics® afin de contrbler la qualité des schémas numésiqlimtégration retenus.
Ensuite, on précisera les parametres matériaurnugtpour les calculs et on explicitera le
protocole suivi pour estimer les paramétres d’éghanconducto-convectifdy avec
'extérieur. On passera alors a la premiere étage lal confrontation simulation-
expérimentation, avec la réponse d'un élément dem@ Puis, on débutera la seconde étape
en validant la résolution du probléme de structuae le codeMatlib, en confrontant les
résultats obtenus par le code de calMatlib avec ceux obtenus par le code de cabmrhsol
La derniére étape consistera a comparer la régbuse éprouvette numérique a I'esskid),
pour une géométrie d'éprouvette et un chargemenblsdbles.

3.2.1 Implémentation

Pour simplifier au maximum cette premiére approchmérique, nous nous sommes
restreint au cas d'un tenseur élastigde isotrope, avedE le module d'Young etv le
coefficient de poisson :
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|
I

AF :—ﬁ—étr(ﬁ).lz (3.2.1)

Le travail numérique et informatique d’'implémentatia été réalisé dans le cadre
d’'une collaboration avec Laurent Stainier. Ma cdwiiion a surtout pris place dans la
discussion du modele, puis le test et l'utilisattEnla loi de comportement implémentée dans
la Matlib. La Matlib est une bibliothéque portable de modéles consitwédiés au
comportement thermomécanique des matériaux soligés. se base sur I'expression du
probleme thermomécanique dissipatif sous formeatiarinelle [Stainier 06]. De maniere
générale la formulation variationnelle consiste @écrire un systéme d'équations
différentielles partielles sous la forme d'une faotation faible, qui peut, sous certaines
conditions, s’écrire comme un probleme de mininsat[Raviart 93], [Lions 85]. La
formulation variationnelle équivalente au problémermomécanique est ensuite réécrite sous
forme incrémentale [Yang 06], avant d’étre implétendans un code aux éléments finis
associé a une bibliotheque de lois de comportemientla Matlib [Stainier 03]. Les
particularités de la bibliotheque de loi de comeorentMatlib est d’étre portable, c’est-a-dire
guelle est indépendante d'un code aux élémentss fidonné. De plus elle est
monolithique, c’est-a-dire que la résolution méqgaei et thermique est réalisée de maniere
couplée, et s’oppose a des approches alternéesedande implémentation utilise le code
commercialComsolMutiphysic®, lui aussi utilisant un schéma de résolution nlitmque.
L’implémentation consiste a écrire le probleme slauforme des équations 2.1.17, 2.1.18
ainsi que I'équation d'équilibrediv.z =0 et les conditions aux limites. Le probléme, qui es
ensuite résolu par le systeme de maniere «trargparpour |'utilisateur.

3.2.2 Parametres du modele retenus pour les simulations

Les paramétres matériaux retenus correspondentxadtetableau 2.3.2 a I'exception
du module d’Young choisi égal a 10 GPa, valeurrméliaire entre le module d’Young
proposeé par la littérature et celui identifié saréponse macroscopique fig.2.3.9. Le tableau
3.2.1 regroupe ces donnees.

E v a P C k To
(GPa) (K™Y (kg.m%) | (Q.kg K™Y | (W.mtK?) (K)
10 0.3 1.8.18 7300 390 75 300

Tab.3.2.1 -Constantes thermophysiques retenues pour les dionggmécaniques et
thermiques)
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En ce qui concerne les parametres proprement llastrmansformation de phase, ils
sont regroupés dans le tableau 3.2.2. Le choif¢let del, a deja été discuté plus haut. En
ce qui concerne la températuke elle est choisie en fonction de la contraint@aguélle on
souhaite voir la transformation commencer, la thuasticité modifiant peu la température
de I'éprouvette avant la transformation. Selonuatipn 3.1.20, on a :

TO
oL,

Ql
AS

(3.2.2)

Ensuite, trois cas sont envisagés :
- M=A, lataille du domaine de transformation est nulle,

- M=A-1°C, le domaine de transformation est étro#,dpparente au domaine
de transformation identifié au cours de I'esshki3. Remarquons cependant
gue la pent& choisie pour les simulations ne correspond paadla icentifiée
expérimentalement.

- M =A-30°C, le domaine de transformation est largs,approche de ceux
gue proposent la littérature et le fournisseur’ A&F CuAlBe monocristallin
étudié ici.

L'objectif des premiéres simulations que nous alprésenter est d’étudier 'influence
des effets de structure lieés a la diffusion deHaleur, pour les trois cas exposés ci-dessus.
Cependant on rappelle que la taille du domaineratestormation est directement reliée au
terme d’énergie de surfaggav. Or, on I'a déja dit, cette énergie est faibley vaégligeable.

Or pour le choix du domaine de transformation é&trou large, le coefficient
A =L,(A-M)/(2T,) associé a cette énergie est loin d'étre négligeatl vaut
respectivement 14.6 MPa et 438 MPa. La littérapuiopose plutét 6.5 MPa [Rainecki 98], 4

MPa [Turteltaub 06] voir 0.181-0.083 MPa [Lexcetl&6], etc.

Nul Etroit Large
Lo M=A M A M A
Ay (J.kg") (K) (K) (K) (K) (K)
0.08 4000 254 A-1 254 | A-30 254

Tab.3.2.2 -Constantes thermophysiques (liées a la transfoongfpour les trois cas d’étude

Pour finir de paramétrer la simulation, les consarmle fuites pour les essais Sayt
dans le cas d’'un élément de volume, et dans ldériciimensionnelh, la constante de fuite
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associée a la paroi a proximité des mor$y eelle des autres surfaces. Leurs valeurs sont les

suivantes :
hOD hl h2
(W.m2K?Y | (W.m2K?Y) | (W.m2K?h
27.23 6 1500

Tab.3.2.3 -Constantes de fuites par conducto-convection

Elles ont étés identifiées a partir de la formueal constante de temp§® présentée
dans la section 2.2.4.2 et rappelée ici :

o _ AC el.L (3.2.3)

Tth -

2 (h(e+L)l +h,el)

La constanter,” a été identifiée expérimentalement a 40 s et lagemkions de
I'éprouvette sont indiquées dans le tableau 2[3ahs le cas d’'un élément de volumehatr
h, = hop cette estimation est immédiate. Par contre, darta$ tridimensionnel, on suppose
queh, est égal & 6 W.rK™ (air au repos) ce qui permet de dédtirele I'équation 3.2.3.
Ces valeurs ont été vérifiees numeériquement en amnp une simulation de retour a
I’équilibre thermique avec la réponse expérimenégjuivalente.

3.2.3 Comportement d’'un élément de volume

L’objectif poursuivi maintenant est de s’assuree dgi modele proposé permet): de
retrouver la non linéarité de la réponse mécanigude phénomeéne d’hystérésis sans
associée aux échanges thermiques. Dans ce batsiitations classiques ont été modélisées :
(@) un cycle de charge-décharge sous déplacement @n(pdsin essai comportant un palier
de relaxation(c) des essais de charge-décharge a différentesestdsssollicitation et pour
différents coefficients d’échandg®p. Dans ces trois cas, on a choisi de travaillec des
températures de transformatidret M associées au domaine de transformation ldvge A -
30°C).

3.2.3.1 Cycle de charge décharge

La sollicitation imposée a I'élément de volume sepose de deux cycles charge-
décharge, réalisés & une vitesse de déformatiostarte de 7.IHs* (similaire & I'essaiX-
3)). Le trajet dans I'espace thermomécanique esésepté sur la figure 3.2.1, avec dans
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I'ordre chronologique, les temps associés au preayee to-t;-t, et ceux associés au second
cycle to-t3-t5. On observe que ce trajet a la méme apparenceajuede I'essai X-3) (cf.
fig.2.3.8). On retrouve bien un chemin différentslde la premiere chargi-{;) et lors de la
secondetg-t3). Cette différence s’explique par le déséquilittrermique présent au début du
second cycle. Les projections du trajet thermomigo@ndans le plan mécanique et le plan
ﬁyy—g sont également reportées sur la figure 3.2.1, es plair. L’apparence de ces
projections est qualitativement la méme que celldgsnues expérimentalement.

s

-
o
e
ﬂﬂﬂﬂﬂﬂ
e
"
e

Lonnimerre®

) = (o
3 8(°C)
Fig. 3.2.1 —Trajet dans I'espace thermomécanique d’'un essahdege décharge

On va se concentrer maintenant sur la réponse nggearElle est reportée sur la
figure 3.2.2. La réponse est non linéaire, sansu@dsement mécanique, comme attendu.
Lorsque la transformation est finie, le comportetest a nouveau thermoélastique, avec une
pente identique a celle de la phase austénitiquel’éhsemble du cycle, on observe bien la
création d’'une boucle d’hystérésis, uniguementaluefuites thermiques. Il convient de noter
que la taille de cette hystérésis reste plutbidaipour les paramétres retenus dans ce modele
et pour un élément de volume matériel. On rappelleefois que toute modification des
parametres conduisant a amplifier a la fois legcasude couplage et les fuites de chaleur,
doit amplifier du méme coup la taille de la bouttleystérésis (€g.2.1.16).
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Fig. 3.2.2 —-Réponse mécanique et hystérésis

3.2.3.2 Essai avec palier de relaxation

On va maintenant s'intéresser aux effets tempatsie comportement. Le second
essai correspond a un essai de charge-maintieraaEchiloté en déformation a une vitesse
de 7.10" s*. Ce chargement est représenté en trait continuastigure 3.2.3.a, avec la
réponse en température superposée en pointill€o@state que durant le maintien, les fuites
entrainent un début de retour a I'équilibre theumigAu niveau mécanique cette décroissance
thermique a pour conséquence une baisse de laaguati(fig.3.2.3.b) qui s’explique par
I'intermédiaire du diagramme de transformation.s€le méme phénoméne qui a été observé
au cours de I'essab{6) (cf. fig 2.3.13 et explications attenantes). La relexas’explique
donc ici par le simple fait du couplage thermomémpas

te, o 7(°C)1 43, (MPa
0.06 (C) L 2.5 ' 7 (MPa)
0.04 - 70
0.02 .
0 : ) 60
= ‘ -
\
\
I ' . 50
. N | 25
N .
\\ {
| | | | 40
0 100 200 1 (g) 0 0.02 004 006

(b)

Fig. 3.2.3 —Essai de relaxation (a) chargement et évolution thermique
(b) réponse mécanique
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3.2.3.3 Influence de la vitesse de sollicitation et du cdéfient d’échange

De maniére a explorer I'influence de la vitessesdKicitation sur le comportement,
deux essais de charge-décharge ont été réalispectivement, & des vitesses de 74bet
7.10°s™. Leurs réponses dans I'espace mécanique sontéepasur la figure 3.2.4, avec en
trait plein I'essai rapide, et en pointillé I'esdant. On retrouve le « durcissement » avec
'augmentation de la vitesse de sollicitation catést expérimentalement lors de la
comparaison des essadsq) et @-6) (cf. fig.2.3.14).

o,, (MPa)

A

70

601

S0

40 ! ! ! | | L,
0 0.02 0.04 0.06

Fig. 3.2.4 —Essai pour différente vitesse de sollicitation

Afin de mieux comprendre l'origine de ce phénomeneeprésente sur la figure 3.2.5
les trajets de ces deux essais dans I'espace the¥oamique. L'essai rapide s’accompagne
d’'une élévation de la température importante, dedguos le diagramme de transformation a
pour conséquence d’augmenter la contrainte nécesdda poursuite de la transformation,
d’'ou le « durcissement » observe.

Cet échauffement plus important lors de I'essaideg’explique si I'on tient compte
du réle des fuites thermiques. Pour fixer les id@eLompare ces deux essais aux deux cas
limites suivants : le cas isothern{l,, — ®) et le cas adiabatiquéh,, =0). Le chemin
thermomécanique pour ces deux cas limites estigientors de la charge et de la décharge.
De plus, il n'y aucun phénoméne temporel, donc aygeénomeéne d’hystérésis puisque le
temps d’équilibrage est soit nul soit infini. L'@sgapide tend vers le cas adiabatique : les
échanges ont tendance a ne pas avoir le temps flreseet I'échantillon s’échauffe sous
I'effet des sources de chaleur accompagnant |aftvsemation, tandis que le cas de I'essai lent
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s’approche d’une transformation isotherme : lesaggks ont le temps de contenir I'élévation
de température associée a la transformation.

a,, (MPa)
80
: adiabatique
60 ‘
40
isotherm

6(°C)

Fig. 3.2.5 —Influence de la vitesse de sollicitation sur leroirethermomeécanique comparé a
aux cas d’échange limites : isotherme et adiabatiqu
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3.3 Etude du comportement de structures

Dans cette seconde partie on présente des résd#asimulation obtenus sur des
structures tridimensionnelles. La premiére striectatudiée est une éprouvette munie de
congés a ses deux extrémités. Cette géométrie npeétae particularité de concentrer les
contraintes sur la partie centrale de I'éprouvetf@lée derriere ce premier choix est de
favoriser I'apparition du front de changement dagghpar I'intermédiaire de ce gradient de
contrainte d’origine géométriqgue. Cet exemple fdufaccasion d’éprouver la performance
de I'implémentation pour les deux codes de calbahs un second temps, des essais sur une
géomeétrie plus proche de I'éprouvette expérimergatent ensuite simulés. Cette simulation
sera confrontée aux résultats expérimentaux afimelgre en avant les performances et les

limitations du modéle proposé.

3.3.1 Comparaison des deux codes de calcul par élémenisi$

3.3.1.1 Conditions d’'essai

La premiere géométrie est une éprouvette d’essdraddion munie de congés de
raccordement. La figure 3.3.1 représente un hudiede cette éprouvette, supposée
parfaitement symétrique, avec les cotes de I'émttaven mm reportées sur la figure. I
convient toutefois de rappeler que si les hypothése la symétrie du probleme conduisent a
une réduction tres forte de la taille du problemédiecolt des calculs, elles interdisent, par
construction, toute reconstruction d’une soluti@éenhogéne non symétrique sur I'échantillon
complet. Les maillages utilisés pour les deux costed reportés sur la figure 3.3.1. lls se
composent tous d’éléments hexaédriques du premige @t ils sont tres similaires. Deux
points A et B, sont indiqués sur la figure. Cesnpoivont permettre d’étudier la réponse
locale de I'éprouvette.

Les parametres du modele utilisés pour cette stioalasont différents de ceux
proposeés précédemment. lls sont reportés danbléata3.3.1. Le domaine de transformation
est réduit & une ligne, dont la petteest de 2.89 MPak Les autres différences notables
sont le module d’Young, beaucoup plus importantatisi que le coefficient de fuites dans le
morshy, ici égale a celui des surfaces en contact ae@c I

E % a P C k TO a,y: Lo M A h1:h2
(GPa) (KD | (kg.m®) | (Q.kg" K" | (W.mK?Y) [ (K) | By | Gkg) | (K) | (K) | (W.m2K™)
85 | 0.3] 1.9.18| 7800 390 120 315 0.06 7000 3p0 300 5

Tab.3.3.1-Parametres du modele
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1=27.5

Fig.3.3.1 —Géométrie et maillage d’un huitieme de I'éprouvésieComsol (b) Matlib

Les conditions aux limites du huitieme d’éprouvetbat définies sur :

- lasurfacex = | = 27,5 mm : déplacement imposé sekpr une vitesse de
0.0167 mm.3g, le coefficient d’échange eisj,

- lasurfacex = 0 : déplacement nul selanaucun échange thermique,
- la surfacey = 0 : déplacement nul selgnaucun échange thermique,
- lasurfacez = 0 : déplacement nul selanaucun échange thermique,

- les 3 autres surfaces frontieres : échange thearageac pour coefficierr,.

3.3.1.2 Comparaison des réponses locales

De maniére a comparer la résolution numérique dax dodes de calcul, on propose
de confronter la réponse des poiAtet B. La figure 3.3.2 représente I'évolution du taux de
martensite pour ces deux points et pour le codeattail utilisant la Matlib en trait plein, et
pour le code Comsol en pointillé.

Les deux codes de calculs présentent des réstdtativement similaires et permettent
d’obtenir un front de changement de phase. En  eféettaux de martensite augmente
progressivement au centfede I'éprouvette, et n’atteint le poiBtqu’un certain temps aprés
la fin de la transformation du poiAt Les tempd; = 10 s ett; = 50 s indiqués sur la figure
serviront dans la suite de la comparaison. Si garde maintenant la réponse mécanique
pour les point\ etB, figure 3.3.3, on constate que les réponses samntifférentes. Le point
A possede un plateau au cours de la transformatichiné selon une pente douce. Puis
lorsque la transformation est accomplie, la répoadevient élastique (temp3.
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4 X (taux de martensite)
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0.4

0.2
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Fig.3.3.2 —Evolution du taux de martensite x pour les pointt B

Le comportement du poi® est plus surprenant. La contrainte au tempest plus
faible que pour le poind, ce qui est normal puisque la largeurfesst plus faible qu'eB.
Par contre la réponse s’é€loigne rapidement de héep&astique, un peu comme ce qui a pu
étre observé au niveau expérimental, et lors deatesformation I'évolution de la contrainte
est rapide, par exemple autourtgld_es deux codes de calculs fournissent des répansssi
identique pour le pointA, mais le pointB présente des differences. Ces difféerences
s’expliquent parce que contrairement a la tempgératau a la proportion de phase, les
contraintes ne sont pas directement connues auxdsaeudoivent étre recalculés. Les
différences peuvent s’expliquer par le mode deutaktend®.

4 o, (MPa) { .
B i —— Matlib
180 - --Comsol
4+ /  _____-.
A
100 ty [
o O O 7
&,
20 1 1 | 1 | | »
0 001 002 003 004 005 006

Fig.3.3.3 —Réponse mécanique des points A et B

19 Interpolation directe pour Comsol et interpolatites valeurs calculées aux points de Gauss pouibMat
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La figure 3.3.4 représente la réponse des deuxtdians I'espace de la ligne de
transformation &: 5 -6) (la ligne de transition y est représentée paspdetillés). Les deux
codes sont ici encore trés corrélés. On trouve keepoint A qui parcourt la ligne de
transformation des le commencement de l'essai,uteesf cohérant avec la figure 3.3.2.
Lorsque la transformation arrive a son terme, guéte et la contrainte augmente rapidement,
puis aprés une légere chute elle croit plus lentémiee pointB présente un trajet plus
complexe, il semble longer une ligne paralléle kglae de transition, avant une augmentation
de la contrainte rapide jusqu’a arriver sur la digte transformation. L’augmentation en
température qui précede la transformation s’exgligar le phénomene de conduction. Ce
réchauffement thermique est a rapprocher aux oasens expéerimentales locales. En effet,
on a pu observer une augmentation de la tempérhtareque le front ne soit pas encore
arrive. Ce phénomeéne illustre bien la problématiquél y a derriere la mesure de la
température. L’évolution thermique n’est pas seeleire fait des sources de chaleur, ici
thermoélastiques, mais est également due a lasdiffude la chaleur. C'est cette
problématique qui a rendue nécessaire l'utilisatienl’équation de la chaleur comme ouitil
d’analyse de I'expérience, et qui nous a permiseti@onter aux sources de chaleur a partir
des températures.

4 7:5 (MPa)
6 A
5 L
- B'
4 e
3 - :
.. — Matlib
) (”T - --Comsol
_: ......... ngne de
1 B transition
1
1
O I 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 6(0(:)
0 2 4 6 8 10

Fig.3.3.4 —Positionnement de la réponse des points A et B-vis-de la ligne de transition
(en pointillé)
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3.3.1.3 Comparaison et évolution des champs de taux de marisite, de contrainte et
de température

Pour compléter la confrontation des résultats demae les deux codes de calculs, on
se propose de comparer differents champs de vateursours de l'essai. La figure 3.3.5
compare le taux de martensite en 1, 10 et 50 sesppdur les deux codes. La forme et les
intensités du champ de taux de martensite sontasied. Comme on l'a vu sur la figure
3.3.2, la martensite nucléée< 1 s) au centre de I'éprouvette puis croit (10s) jusqu’a
atteindre la valeur de 1 avant de se propager $0 s). On observe également que la

transformation s’organise sous la forme d’'une bandée.
| I

0 .

@ 0 I 4 0
t=1s t—l(]s t£=50s
.025, 047, i'
0 .

w 0

Fig.3.3.5 —Evolution du taux de martensite x dans I'éprouvette
pour le code de calcul (a) Matlib et (b) Comsol
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On peut aussi mettre en relation la dynamiqueraiot de changement de phase avec
la distribution de la contrainte. Pour cela on aisihde représenter la contrainte de von Mises
Osq, dont I'expression, aveg, o, et oz les composantes principales du tenseur de cotgrain
est:

oeq:\/(01—02)2+(02—03)2+(01—03)2 (3.3.1)

La figure 3.3.6 reporte cette valeur et va toubdta étre comparée a la figure 3.3.5.
On constate que la nucléationten 1s a lieu la ou la concentration de contrairstela plus
importante, soit au poirk. On retrouve également une bande inclinée la atbseentre la
contrainte et qui correspond a la bande de mateedsgja observée sur la figure 3.3.5. La
persistance de cette bande au cours du chargetmemd(et 50 s) observée sur la figure 3.3.5
est elle aussi corrélée a une bande de concemtrddocontrainte sur la figure 3.3.6. La
contrainte dans une section droite est tres inh@meget elle ne permet pas ici de faire
I'hypothese de contrainte plane postulée au cowrsl'd@nalyse expérimentale. Cette
inhomogénéité est en grande partie le fait de tangdrie. On regardera avec attention si on a
le méme probléme dans le cas d’'une éprouvettengudi@re, ce qui pourrait remettre en
cause la mesure expérimentale de la contraicftehypothese faite dans son calcul). Le
comportement correspond bien a ce qui était atteadsavoir un nucléation au centre de
I'éprouvette et I'existence d’un front de changetn@® phase tous deux fortement liée a des
concentrations de contraintes (elles mémes redié@géométrie de I'éprouvette).

Pour illustrer I'importance des effets thermiquescaurs de la transformation, avec
I'élévation non négligeable de la température, igure 3.3.7 reporte les champs de
température respectivement en 10 et 50 secondsseksltats pour les deux codes de calculs
sont encore une fois similaires. On observe uneagétn locale de la température concentrée
autour de la transformation, avec un gradient depéature relativement élevét & 10 s,
mais plus modeste ta= 50 s. L'importance de I'élévation de températese due au faible
coefficient de fuites thermiqués et h,. L'influence de cette élévation de températurelaur
transformation, défavorisant la transformation, resgligeable du fait des concentrations de
contrainte.
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193

48 '

(@)

14 5
t=1s
i ' 226
(b) ’
13 5

2.04 ' 8.47 -

0!8 . 817 L 7

t=10s t=50s t=10s t=50s

(a) (b)
Fig.3.3.7 —Evolution de la différence de températ#€C) dans I'éprouvette
calculé avec (a) Matlib et (b) Comsol

I




3.3 - ETUDE DE STRUCTURE 127

3.3.2 Comparaison qualitative avec I'expérience

La validité des deux codes de calcul et leur capaxireproduire le phénoméne de
nucléation et de propagation d’'un front de changerde phase ont été vérifiées. Cependant,
dans ce premier exemple, on a facilité le démarmgeront par l'intermédiaire d’'une
concentration de contraintes d'origine géométrig@et essai a néanmoins permis de
retrouver des effets de structure proches de |ésupée, avec notamment I'existence d’'une
augmentation de la contrainte pendant la transfiilomgpoint A sur la figure 3.3.3), mais
aussi la méme forme de trajet complexe dans l&spntrainte-température avant la
transformation (point B sur la figure 3.3.4). Onukaite maintenant se rapprocher des
conditions expérimentales, aussi bien en termeadlanpétre du modeéle, qu’en en terme de
géométrie. Dans ces conditions, la présence d'ont fne sera plus conditionnée par une
concentration de contrainte, mais, elle sera plugtconséquence d'un gradient de
température dont I'importance dépend de I'intendéé fuites thermiques, notamment celles
dans les mors qui conditionnent I'existence deigrad de température longitudinaux.

3.3.2.1 Conditions d’'essai

L'éprouvette correspond a un ruban de longueur m®8 de largeur 10.6 mm et
d’épaisseur 1.82 mm. Le maillage tétraédrique sdtilest représenté sur la figure 3.3.8 et
contient 792 éléments. Un maillage plus réguliem& d’hexaédres, a également été réalisé
et les résultats obtenus ont été comparés a ceoxiés a ce premier maillage. Les résultats
obtenus, pour les deux maillages, étant trés aiired, ils ne seront pas compares ici.

Fig.3.3.8 —Maillage de I'éprouvette 1

Les parametres utilisés pour cette simulation spwadent a ceux proposes dans la
section 3.2.2 & I'exception dequi est égale a 280 K ks égale & 500 W.ihK™.

On peut a nouveau se limiter a un huitieme de dépette, avec des conditions aux
limites identiques a celles proposeées dans le Ba®@ent, et pour une vitesse de chargement
maintenant égale & 0.1 mm.s
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3.3.2.2 Reéponse globale

On propose de suivre, ci aprés, une lecture dasdtats dont le déroulement est
parallele a celui suivi dans I'analyse expérimentélelle-ci s’articulait d’abord autour de la
réponse globale de I'éprouvette. Ici, cette répamwstecalculée par une opération de moyenne
appliguée a la totalité de I'éprouvette. Elle estér ici aussi par des barr&iyy,‘?yy,é,...).

La réponse globale dans l'espace macroscopiqueregsirtée sur la figure 3.3.9. Elle

correspond a la réponse expérimentale, avec ungedhgaire, puis un plateau, avant une
nouvelle phase linéaire. La contrainte monte jusd80 MPa, mais pour faciliter la lecture
ici, et dans la suite, on n'a représenté qu’'un zeompris entre 0 et 80 MPa, et on indique
par des pointillé le fait que la courbe est trorquEors de la décharge, lI'essai laisse
clairement apparaitre une hystérésis. Rappelormenae fois, au risque d’étre insistant, que

le modeéle est dépourvu de dissipation intrinseque.

A ayy (MPa.) ]

Eyy

1
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1

n
»

Fig.3.3.9 —Réponse mécanique globale

En ce qui concerne le positionnement de la répgludmle vis-a-vis du diagramme de
transition, on a choisi, pour continuer le parallaiec I'expérience, de représentgy -9,
plutot que(ﬁ)—é, sur la figure 3.3.10. Ceci est cohérent avdorae de,ﬁ (diagonale)
et de . Le refroidissement thermoélastique initial est pisible, par contre I'échauffement
accompagnant la transformation est important, anecvariation thermique moyenne de prés
de 9°C, ce qui est beaucoup plus important que pPessai expérimentall¢3) ou I'écart
thermique était, rappelons le, d’environ 2°C. Catiéérence s’explique a la fois par la
vitesse plus importante de la simulatich [a variation de température de 7.5°C reporté pour
I'essai @-5) pour une sollicitation de 0.2 mrit)s par le coefficient de fuite dans les mbgs
3 fois plus faible que celui identifié expérimeetakent (tab.3.2.3), et enfin les dimensions de
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I'éprouvette qui ont été doublées.. Le domainerdasformation globale est équivalent au
domaine de transformation local dans le cas core&sidé a savoitA = M. Il est réduit a une
ligne de transition, est sa pente est bien celleeguattendue, & savoir 1.2 MP#.KC’est
également la « tendance » qui avait été observévaau expérimental, avec un domaine de
transition semblable a I'échelle globale et lodafefig.2.3.10 et fig.2.3.17).

4+ o0, (MPa) b

0 I I 1 1 L,

-2 0 2 4 6 8

Fig.3.3.10 —Réponse thermique globaler,, -8

Cette stricte équivalence entre domaine de tramsftion global et local est & nuancer
dans le cas ol est différent deM, avec par exemple une différence de 1°C. La répons
globale correspond alors a la figure 3.3.11, awx deux lignes de transformation en
pointillés. On observe que la réponse sort de oeadtte alors que la transformation n’est pas
accomplie sur toute I'éprouvette, c’'est un effetstieicture. On constate également que le
choix de représentes,, plutot que(ﬁ) n’'a pas toujours d’incidence sur l'identificatidn
domaine de transformation pour la géométrie coné@léCe constat conforte le travail
expérimental qui a été mené autour du diagramméathsformation en se basant sur la
réponsed,, - 6.

On peut maintenant présenter le trajet parcours daspace thermomécanique, en
trait plein sur la figure 3.3.12. Il ressemble adponse mesurée expérimentalement, avec une
boucle thermomécanique définie par une élévation e la charge des trois variables
contrainte, déformation et température, et de thoninution lors de la décharge. La figure
3.3.12. comporte également en pointillé la répot's® essai plus rapide (vitesse de 0.2
mm.s?) et plus lent (vitesse 0.05 mm)sLa variation thermique pour 'essai rapide dssp
importante que pour I'essai lent. En effet, lesefsiiont moins le temps de jouer leur rble dans
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I'essai rapide. L’influence de la vitesse sur lpaigse macroscopique correspond donc a ce
qui a pu étre observé sur les simulations réaliseesn élément de volumef(fig.3.2.5). On
retrouve la méme tendance, lorsqu’on augmente kesse de l'essai la réponse
thermomeécanique tend vers le cas adiabatique.

20 |
10 F
B 6 (°C)
| | | | | | | |
S 2 4 6 8

gy, (MPa)

200 -

150

Fig.3.3.12 -Réponse dans I'espace thermomécanique
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3.3.2.3 Reéponse locale

Précédemment, on a montré pour I'élément de volgoe cette variation de la
température avec la vitesse de sollicitation s’agmagne d’un relevement de la pente
mécaniquedo/oe (fig.3.2.5), ce qui est en accord avec les obsiernva expérimentales faites
lors de la confrontation des essaéks5| et @-6) (cf. fig.2.3.12). Les simulations sur la
structure présentent le méme phénomeéne, avec panpdx I'évolution de la pente du plateau
en fonction de la vitesse, représentée sur ladi@ud.13 pour le nceud situé a I'extrémité de
I'éprouvette et de coordonnée (54, 0, 0). La figtmeporte également en pointillé un essai
pour lequelh, = 250 W.n.K™, ce qui correspond & la situation ot I'éprouvete plongée
dans de I'eau. On retrouve le résultat indiqué danlgtérature, et signalé lors de I'étude
expérimentale, la pente du plateau diminue forténaeec I'augmentation des échanges
thermiques entre I'éprouvette et I'extérieur. Lassst alors proche du cas isotherme.

40

30

20

h, = 250 W.n*.K*

10 ¢
€
0 |1 1 |1 L Y
0 0.02 0.04 0.06 0.08

Fig.3.3.13 —Evolution de la réponse mécanique locale avectksse de sollicitation

Revenons & I'essai de base, pour lequel la vigssollicitation est de 0.05 mrit.s
La figure 3.3.14 représente I'évolution du tauxndartensite des nceudsen trait plein eB
en pointillé. Ces deux points ont pour coordonn@spectives (54, 0, 0) et (25, 0, 0). Le
nceudA croit plus rapidement que, et finit de transformer des 50 s. Le noBigrésente
d’abord une croissance relativement linéaire jusqun taux de transformation proche de
80%, suivi d’'une chute avant de croitre tres rapielet jusqu’a 1. La valeur du taux de
martensite maximal du poil avant la croissance rapide est trés élevée. Bilespond au
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taux de martensite transformé de maniere homogendapt la transformation rapide du
pointA.

0.8 -

0.6 /

0.4f /

0.2F

t=70s
1

0 50 100 150 200

~

1 L(s)

Fig.3.3.14 —Evolution du taux de martensite aux nceuds de cooetss (54, 0, 0) et (25,0,0)

De maniére a mieux se représenter I'hétérogenéita ttansformation, on propose de
représenter la distribution de taux de martensit@ aecondes. Cet instant se positionne sur la
figure 3.3.14 a proximité de la décroissance dx @& martensite du poirg. Outre cette
distribution, la figure 3.3.15 reporte les sourdeschaleur et la déformation selon I'axe de
tractionx On constate que le taux de martensite ne sébdistpas de facon homogene. Une
partie de I'éprouvette, contenant le pofgtest totalement transformée tandis que le reste de
I'éprouvette n'est que partiellement transformée.id@entifie le front de changement de phase
a la frontiere de la partie de I'éprouvette totadeirtransformeée. Il est incliné comme on a pu
I'observer expérimentalement (fig.2.3.15). Le frast bien signalé par les sources les plus
importantes. Il est intéressant de constater gexiste une sorte d'« anti-front » situé a
environ 30 mm, précédant le front. Il correspord diminution du taux de martensite sur la
figure 3.3.14, avec des sources légerement négafifrg.3.3.15.b). Il correspond a la
localisation du minimum de déformatiag. Cet « anti-front » est suivi par ce qui sembie ét
un second front, aux environs de 20mm, qui se dépla concert avec le premier front.
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Fig.3.3.15 —Distributions au temps t = 70 s (a) du taux de reasite (b) des sources de
chaleur (c) de la déformatiog

La figure 3.3.16 représente I'évolution de la disttion du taux de martensite dans
I'éprouvette en différents instants de I'essai.riecléation puis la propagation du front s’y

distinguent clairement.
X
Xr L Xz z .
|
0.098
0.85 0.95
0.096 0.95
0.9
0.094 0.6
0.9
0.092 ’
0.09 : -
n.0s8 : 1
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0.0286 ¥ !
0.024 : £ o7
n.082 ¥
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z=10s = 40s = 60s r="7T0s r=80s r=85s = 90s

Fig.3.3.16 —Evolution du taux de martensite au cours de I'ess@résence d’un front de
changement de phase sur un huitieme d’éprouvette
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Pour synthétiser ce qui vient d’étre vu, on propake représenter I'évolution
temporelle du profil de taux de martensite situéyen 0 mm (fig.3.3.17). Le chargement
mécanique est indiqué en pointillés blancs. Lasfiamation a lieu dans toute I'éprouvette
avec une croissance plus rapide sur le bord situéoatact avec les mors. Le front se met
ensuite en mouvement dés que la transformatioriesbord est finie. Parallelement, il se
forme un second front ex = 30 mm, qui se propage de concert avec le prerGiette
évolution est similaire aux observations expériralmst De plus, la plus grande régularité de
la décharge vis-a-vis de la charge a égalemenil&érvée expérimentalement sur I'esgai (
3) avec 3 fronts a la charge contre deux a la déehar

X ((r)nm)

10

20

30

0 50 100 150 200

t(s)

Fig.3.3.17 —Evolution du profil de taux de martensite (y = 0 )nm

Les modeles tridimensionnels proposés par [AnarldoQ3[Liu 07] retrouvent eux
aussi une nucléation qui apparait sur les extrénu&l'éprouvette rectangulaire en contact
avec les mors. Cette nucléation s’explique, selonsn par les conditions aux limites
thermiques choisies par les auteurs. Elles sorgregven imposant une température a ces
surfaces égale a la température extérieure (condde Dirichlet). Bien que les modéles
d’Anand, celui de Liu et celui proposé plus hauesbdifférents (leurs modéles intégrent un
terme de dissipation), la nucléation se produitsdaraque cas aux extrémités de I'éprouvette
avant de se propager. Pour mieux comprendre, osidgme les fuites perpendiculaires a
I’échantillon. Elles sont caractérisées pour [An@B¢ par un coefficient d’échandpe égale a
12 W.m%.K™* contre 160 W.iM.K™* pour [Liu 07]. Cette différence se retrouve aueaiv de la
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cinétique de la localisation. Pour Liu, la cinéggaux extrémités de I'échantillon est proche
de la transformation dans le reste de [I'éprouvetemndant le front quasi-inexistant
(fig.3.3.18.a), alors que dans le cas de [Anand I83front se distingue clairement et se
propage dans I'éprouvette (fig.3.3.18.b). Le mémmmortement a été observeé lors de nos
simulations. Nous ne les reportons pas ici, maisa@nparant I'essai présenté ci-dessus a un
essai pour lequdl, = 250 W.n7.K™ on retrouve le méme comportement. Ceci montre une
fois de plus le rdle majeur joué par les conditiang limités thermiques dans la cinétique et
la propagation des fronts de changement de phase.

(a)

=

Taux de martensite

(b)

=
tn

P )

0

Fig.3.3.18 —Distribution de martensite obtenue (a) par [Liu Glec h = 160 W.nf.K™*
(b) par [Anand 03] avech= 12 W.nm?.K™?

Discussion :

Le modéle proposé se base en grande partie supblesrvations expérimentales
réalisées au chapitre précédent. On vient de wgit germettait de générer un front de
changement de phase qui démarre au contact desawans de se propager. La réponse
thermomécanique associée a la transformation geoléette est qualitativement analogue
aux mesures expérimentales, avec un trajet themamdigue qui se caractérise par une
élévation de température accompagnant le proceesdgformation. On a vu également que
ces variations de température sont de nature afigrotii cinétique de transformation. La
transformationo-induite n’est donc pas entiérement pilotée parctagraintes mais dépend
aussi des variations de température engendréese paaractére exo-endothermique de la
transformation. Bien entendu ces variations de &atpre dépendent des mécanismes de
diffusion dans la matiére. Par ailleurs, la theremasbilité du matériau, induite par une forte
interaction entre état thermique et état mécanigieedu changement de phase, a permis de
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retrouver numériguement l'existence de boucle déngsis. Enfin, la sensibilité a la
température confére au matériau un comportemerind@nt du temps, non pas a cause d’'une
quelconque viscosité (le modéle ayant été volomtaént privé ici de tout effet dissipatif
intrinséque), mais a cause de la diffusion de Eethr au sein du matériau (que I'on peut
associer a des effets dissipatifs thermiques).
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CHAPITRE 4

Une modélisation de la transformation martensitique
par dynamique moléculaire
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Introduction

L’ensemble du travail qui précéde s’est focalisél'sispect méso/macroscopique de la
transformation de phase, et s’est conclu par deslations numériques confirmant le role
important des effets de couplage dans la comprérertki comportement des alliages a
mémoire de forme. Ces échelles d’investigation sefles, importantes, des applications de
ces matériaux (stents, actionneurs). Cependantmeomous l'avons présenté dans les
premiers chapitres, I'échelle des mécanismes deatsformation de phase est la maille
cristalline. D’autres approches de modélisationmattent de décrire le comportement de la
matiere a ces échelles microstrucutales. De fagonexhaustive, on peut citer les modeéles
utilisant la méthode de Monte Carlo, présentéeegample dans [Viot 08] ou [Hayoun 02], la
meéthode des champs de phase [Khachaturyan 06Atbgr§ 04], [Finel 09] qui a permis de
reproduire la microstructure fine des AMF, ou erdas méthodes « ab-initio » qui résolvent
de maniére approchée I'équation de Schrddinger (Uil Cette derniére approche reste trés
limitée dans I'étude des AMF du fait du colt decoblrapidement prohibitif, comme le
montre par exemple [Ackland 08] qui simule le comgment d’'un ensemble de seulement
64 atomes. Nous verrons néanmoins que son utlisaéste un moyen d’investigation des
potentiels interatomiques utilisés en dynamique écwhire ¢f. sous-section 4.1.1.2). La
dynamique moléculaire a quant a elle pour but Iscdgtion prédictive de I'évolution de
systemes de particules pouvant étre des atomesnaolésules ou de fagcon moins courante
des grains comme dans [Richefeu 05]. Nous chernBew exploiter une partie des
possibilités offertes par ce type d’approche poepraduire a I'échelle atomique un
changement de réseau cristallographique.

L’objectif plus fondamental de cette étude seratelger de relier les différentes
échelles en construisant le systeme thermomécams®scopique équivalent au systeme
cristallographique étudié de facon a pouvoir défisa température, la chaleur latente
accompagnant la transformation de phase et sogiérdre. On pourra alors aller vers une
étude des propriétés de convexité de I'énergie kdor fonction de la dimension du systeme, et
tenter de comparer I'énergie libre a celle utiligé&chelle mésoscopique dans ce manuscrit,
en augmentant, autant que faire ce peut, la tillsysteme étudié.

Nous commencerons ce chapitre par une descriptémérgle de la méthode de
Dynamique Moléculaire (DM). Le systeme moléculasera ensuite réinterprété dans un
cadre thermodynamique, ce qui permettra d'étalglibilan énergétique du systeme. La
section suivante est dédiée a la présentation sfeects spécifiques liés a I'application de la
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démarche DM aux AMF. Elle s’ouvre sur une présématle la cristallographie des AMF.
Différents résultats de la littérature sont ensuiiennés afin d'établir des points de
comparaison sur lesquels sera validée la méthodelaiée dans le cadre de ce travail. La
derniere section expose les résultats des simnfatevec une premiere phase de contrdle du
code implémenté au cours de cette thése, une sqivabe d'étude de la transformation
martensitique modélisée par DM, enfin une troisigghase ou I'on étudie l'influence de la
dimension du systéme sur la transformation.
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4.1 Présentation générale de la dynamique moléculaire

L'objectif de la DM est de modéliser I'évolution wi systeme de particules en
interaction, qui, pour ce qui nous concerne, savieat étre des atomes. L’évolution du
systeme est régie par le principe fondamentahdi#yhamique. Le choix du type d’atomes,
des conditions initiales qui les animent, et leixlt type d’interaction qui les lie constituera
le modele d’'un systeme physique donné. Ici, le reod@&MF choisi correspond a un alliage
équiatomique, de type NiTi, constitué d’atomes tligtees soumis a un potentiel de Lennard-
Jones et formant un cristal parfait austénitiquere& avoir rappelé les principes de la
dynamique moléculaire, on présentera la démarchmgi@nt de construire le systeme
thermodynamique équivalent a cet ensemble d’ato@asproposera ensuite des méthodes
permettant de faire évoluer le systeme macroscepigar l'intermédiaire d'échange
énergeétique, avant de réaliser le bilan d’énergisydteme.

4.1.1 Probléme mécanique
4.1.1.1 Principe fondamental de la dynamique

1) Ecriture et interprétation

Le systeme étudié est un systeme mécanique cotifenraposé dé\ atomes répartis
dans un volum#. A chaque atomkiest attribué une maseg une positiont, , une vitesse
une impulsionp, = mﬁ et une accélératiog, . On définit un micro-état du systéme comme
I'ensemble des couple@ﬁ,ﬁ)i:l“N. Vitesses et accélérations sont définies par ragpaon
repere galiléen. Chaque atoimest soumis a 'ensemble des ford%,sinduites par les atomes
j. Ces forces dérivent d’un potentiﬁl(rij), avecf; :HF, —FJH la distance entre les atomiest
j. On peut alors définir I'énergie potentiellg du systeme comme la somme des potentiels de
chaque atome, I'énergie cinétigiggcomme la demi-somme des vitesses au carré etdiene
totale E du systeme comme la somme de ces deux énergies.résumer, le systéme est
constitué d’'un ensemble d’atomes, chacun soumigedarce qui va faire évoluer sa position.
Cette évolution du systeme est régie par le prsmfopdamental de la dynamique :

> Fy =ma (4.1.1)

A tout instant, la résolution de ces équations gamsemble des atomes fournit le
micro-état courant du systéeme. En pratique, céselution est menée@a une intégration
numérique de ce systéme couplé (et non linéairéyuditions différentielles du"2ordre.
Notons que ces équations peuvent étre réintergrét@éerme énergétique dans le cadre de la
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mécanique analytique [Hare 07]. L'intérét d’uneleetéécriture est d’assurer au schéma
d’intégration d’étre conservatifE( doit étre constant). En effet, toute la probléouati
numérique réside en cette conservation énergétidoer plus de détails sur cet aspect, le
lecteur pourra se reporter a [Orriols 03], [Tuckenm00], [Omleyan 02], [Duffour 00],
[Monovasilis 07].

2) Méthode d’intégration numérique

Un schéma d’intégration classique en DM est le mehéxplicite du second ordre de
« Velocity Verlet », dont la précision est Gidt

=k+l

Au pas de templs r

é_kd_tz =k 1 o = k

FY+ P dt+ a =H F (4.1.2)

Pour assurer la stabilité du systeme (schéma éeplitincrément temporetit doit
étre choisi suffisamment petit pour permettre letihation atomique. Pour orienter ce choix,
on constate gu'au voisinage de I'équilibre, lesepttls interatomiques peuvent étre
approchés par des oscillateurs harmoniques. Leypgearactéristique est alors de I'ordre de
10'3%-10"* s [Kastner 03]. On choisit un incrément de termye & un centiéme de ce temps
caractéristique.

La littérature propose d’autres schémas numériquaesme des schémas explicites du
second ordre (Verlet, Leap Frog, Beeman) [Allen, 8é&] schéma implicite prédicteur-
correcteur de Gear [Allen 87], [P6schel 05], [Kald5], ainsi que des schémas d'ordre
supérieur [McLachalan 92]. Les schémas d'ordre sepé sont construits de maniére a
assurer au mieux la conservation de I'énergie, meaiscontrepartie, ils nécessitent plus de
ressource en terraele temps de calcul. Nous avons vérifié qu’a I'éiehge nos simulations,
l'intégration de Velocity Verlet offrait un bon cqromis entre ces deux aspects.

4.1.1.2 Potentiel interatomiques

Le potentiel interatomique utilisé dans ce travast celui de Lennard-Jones. On
signale cependant I'existence d’'un deuxieme typeatentiel, plus a méme de modéliser le
comportement des AMF, mais également plus délicaidation [Deutch 95].

1) Potentiel de Lennard-Jones

Dans le cas d'atomes, l'interaction résulte a lia fies forces coulombiennes liant
'ensemble des noyaux et des électrons et la r@putgsultant du principe d’exclusion de
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Pauli. Le potentiel liant les atomes peut étre axipné par le potentiel de Lennard-Jones (LJ)
(é9.4.1.3) tracé a la figure 4.1.1. Les paramé(&?s rijLJ) permettent notamment de définir le
minimum du potentiel & une valeur dee;” Joules pour un rayon valaft’ =2"°r," .

%(rij):eiju [EJ _[EJ (4.1.3)

Fig.4.1.1 —Potentiel de Lennard-Jones

2) Potentiels de la méthode de I'atome entouré (EAM)

Le potentiel de Lennard-Jones est une approximat@onnable pour les gaz rares.
Du fait de sa simplicité, son utilisation peut &éméralisée a I'étude des métaux uniguement
dans un but prospectif, comme c’est le cas dapsésente étude. Cependant cette approche
reste limitée. En effet, les AMF sont principalemeanstitués de métaux de transition, qui
sont les éléments correspondant aux groupes 4du Yableau périodique des éléments, et
parmi lesquels on trouve Ti, Fe, Ni, Cu... Or, ceSrénts ont la propriété de posséder une
sous-couche électroniqukepartiellement remplie, permettant aux électrorésents sur cette
sous-couche de se délocaliser dans le réseau iq#étalet de former un gaz d'électrons
délocalisé, de densitg Ce gaz génere alors des interactions supplémesitaisur I'atomei

[Vascon 97]. Finalement, I'énergie potentielleatetEpi imposée par le systeme a I'atome

i se décompose en une interactm (fu) de I'ensemble des atomes du systéeme sur I'atome
i

i, et 'actionF; du nuage d’électron sur I'atome :

N A DA D WA (4.1.4)

%/_/
Pi
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Les potentiels EAM les plus couramment utiliséstdes propositions de Baskes
[Daw 89], de Finnis-Sinclair [Finnis 84], [Cleri BJLai 00], [Sato 07], [Li 08], [Liu 08],
[CCMS 08], de Johnson [Johnson 89-91], ou encord-alkas [Ruda 96], [Pasianot 92],
[Trinite 06], [Ackland 03].

3) Détermination des parameétres du potentiel

Dans un cas comme dans l'autre, le choix des padrasngeut étre établi :

- a partir de certaines propriétés du matériau meélé{Cleri 93] comme ses
parametres de mailles, ses constantes élastiquegngrgie de cohésion...

- a partir de simulation ab initio [Trinite 06].

- a partir de la littérature, par exemple [Halcio@lb], [Kumeta 01] pour le
potentiel de LJ, éventuellement associé a desioimélanges [Al-Matar 04]
dont les limites d’applications sont discutées davisite 00].

Notre approche s’attachant a une étude qualitadiveytilisera uniquement le potentiel
de Lennard-Jones, avec des parameétres adaptésxdproposés par [Kastner 03].

4) Approximation du potentiel et temps de calcul

Le colt principal d'une simulation par DM résidendale calcul des forces
d’interaction. Pour réduire ce colt on part du taingque le potentiel interatomique décroit
rapidement vers zéro. Dans le cas du potentielamard-Jonesf. fig.4.1.1), on considére
gu'au-dela de 2.5 a 3 foigjLJ le potentiel est négligeable [Allen 86]. Par cansnt, le
calcul de la force s’appliquant a un atome pelinsiéer a la contribution des atomes situées a
une distance inférieure a cette distance critiqpggelé rayon de coupurg,:. En pratique on
construit régulierement, pour un intervalle de tendetq,s pas de temps, et pour chaque
atome une liste de voisin soit en testant la digades atomes deux a deux, soit en
subdivisant au préalable I'espace en sous-blocsatéere a restreindre la recherche aux seuls
blocs voisins [Bernard 97]. Pour des questionsaiservation de I'énergie :

- le potentiel est modifié a partir d’'un rayon dentratureryonc par une fonction de
troncature ¢f. fig.4.1.2.b), dans ce travail cette fonction cep@nd a celle proposée
dans le code [Charmm]. Elle a pour propriété d'étudle enry et elle assure la
continuité énergétique gy

- une distance de tolérandg est ajoutée au rayon de coupure dans la conetitde
la liste des voisins. Un atome situé dans cette ziern« tolérance » pourra rentrer dans
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le domaine d'influence de I'atome sans nécesséeretonstruction de la liste des
voisins pour étre pris en considération.

zone zone de
d’influence tolérance

Fig 4.1.2 —(a) Rayon de coupure, distance de tolérancd, et liste des voisins
(b) Fonction de coupure schématique

4.1.1.3 Conditions initiales

Le principe fondamental de la dynamique nécessiteg ptre résolu de connaitre les
positions et les vitesses initiales des atomesydi¢se. Dans toute simulation de DM, I'état
du systeme est caractérisé par la position de @estittiants. Leur disposition peut étre
aléatoire (gaz, fluide...) ou ordonnée (solide cliista.). Dans le cas des AMF, I'étude
cristallographique réalisée a la section 4.2.1 e#na d'initialiser les positions du modéle
d’AMF proposeé.

En ce qui concerne les composantes des vitesdedesi quelles que soient leur
distributions, elles tendent trés rapidement (emvi80 pas de calcul dans notre cas) vers une
distribution de type normale de type Maxwell-Boleam. On choisit donc d’effectuer
directement un tirage des vitesses initiales datte distribution ¢f. [Devroye 86], [Viot 08]
pour la mise en ceuvre numerique).
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4.1.2 Systeme thermomécanique équivalent

4.1.2.1 Etat macroscopique

La résolution numerique des équations fournies IpaPFD permet de connaitre
I'évolution du micro-état\l;,F; }_, , du systéme. Il évolue dans un espace & 6N-dimensio
appelé ensemble des micro-ét@tsOr la condition de conservation de I'énerdtecOnstante)
limite cette évolution a un sous-ensemblede Q. De plus la physique statistique
[Honerkamp 02] nous apprend qu’a I'équilibre cesrométats accessibles sont équiprobables.
Ainsi, c’est la contribution équiprobable de I'emdde de ces micro-états accessibles qui
définit I'état macroscopique du systéme observé. &mséquent, toute variable d'état
macroscopique{A) est égale a la moyenne de I’observalé(e?, r)) lui correspondant, sur
'ensemble des micro-états accessibles. On paoks dle moyenne thermodynamique, ou de
moyenne d’ensemble :

(A :LAS(—'QF’)W (4.1.5)

En pratique, pour les simulations par DM, le calbellla moyenne thermodynamique
est inaccessible. On fait alors I'hypothése d’ergt@ qui permet de confondre la moyenne
thermodynamique<A> de I'observableA avec sa moyenne temporelke, calculée sur un
tempsneq suffisamment long (environ 5000 pas de temps datie cas) afin d’assurer la
représentativité de la moyenne temporelle du phénermsupposé a I'équilibre :

__ineq koK) ineq SR hip
A= neq ;A(r P )~ rLLrpm neq ;A(r P )ergodicité< A> (416)

4.1.2.2 Grandeurs thermomécaniques

L’état macroscopique se caractérise par des gramddhermomécaniques
macroscopiques : la températu(r'é>, la contrainte<5> et la déformation<§>. Celles-ci
correspondent aux moyennes des grandeurs microsespi, o et £, dont on va
maintenant donner I'expression. Ces grandeurs pewdtee définies sur 'ensemble des N

atomes du systeme ou sur un sous-ensembifeatiemesK compris entre 1 e\l

La température microscopiqueest classiquement donnée par I'expression suivante
[Diu 96], la reliant a I'énergie cinétique du syse:

K . .
T=_2 Z%mf? (4.1.7)
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D est la dimension spatiale du systemigsetst la constante de Boltzmann.

Le volume associé a chaque atome peut étre cgdanlta méthode du diagramme de
Voronor (fig.4.1.3). Le volume de I'ensemble déstomes correspond alors a la somme du
volume des atomes le constituant. Dans le cas awotebre d’atomes est important, ce
volume peut étre approché par I'enveloppe Heatomes (fig.4.1.3) estimée a partir des
positions moyennes des atomes situées sur le ledidndemble.

enveloppe
s R S SR L RS 3% e
® celule © ® : E
de Voronoi it
""""" <
® o ! E
. Sperratey Jerresive W W @

Fig.4.1.3 —Cellule de Voronoi d’'un atome et enveloppe de Eamnde des atomes

La connaissance du volume permet d’exprimer laspoa® et le tenseur de contrainte
o a partir du théoréme du viriel [Clausius 70], pXl87], [Ruhle 08] :

K K K K

PV =KkgT +izz T 0% = | DK K TS +> 3R (4.1.8)
=1 DV =1
J# J#i

Enfin, on définit la déformation locale au voisieade chaque atome, a partir de la
configuration de référence définie par I'ensemt{lé0 i, y €t de la configuration courante
definie par I’ensemble{ﬁ}izlu,\,. En effet, il existe un unique gradient de transfation
discret IEp décrivant I'évolution des positions relatives eritatomep et I'un de ses voisins:

I’-—I’p

oL

AF° (4.1.9)

p=" pi

AF,, =

De cette facon, on associe un milieu continu awsinage de l'atomey, dont le

A

gradient de transformation sera estimé Bgy I'approximation deEp, satisfaisant de maniére

optimale I'équation 4.1.9 généralisée a I'ensenadse voisins de I'atomp. On définit a cet
effet I'erreur des moindres carrés ponderes :
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cut

@, = ZN‘,(Afpi ~Eare] (or, -Foar a{”rp' | _'rﬂmurp' | (4.1.10)

avec la fonction de pondératiansuivante [Gullet 08] :

1-6r2+6r> : r<12
ar)=12-6r+6r2-2r* : 1y2<r<1 (4.1.11)
0 : 1<r

et avecr, la distance de coupure au-dela de laquelle laifame est nulle (icir;, =
8 A). La fonction de pondération est représentédastigure 4.1.4. Son réle est de donner

plus d’importance dans le calcul de la déformatior atomes situés a proximitéide

4 )

v

) ) ) ) |
0% 1/2

[y

Fig.4.1.4 —Fonction de pondération

A

La connaissance du gradient de transformation apérE_p donne acces au tenseur

des déformations, comme par exemple celui de deéfkiom de Green-Lagrange. La
déformation d’un ensemble d’atome se définit enimme la moyenne de la « déformation »
des atomes le constituant.

4.1.2.3 Conditions aux limites périodiques

Les tailles et temps de calculs devenant trés eapétht prohibitifs, la dynamique
moléculaire ne peut considérer que de petits vadudeematiére (jusqu’a une boite de 57.4
nm x 57.4 nm x 109.9 nm constituée de 30 millict@nes [Kadau 07]). De plus, de part les
interactions particulieres qu’ils subissent, lesnas situés a proximité de la frontiere du
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systeme possédent une énergie différente des ateiuEs au coeur du systeme. Cette
différence est illustrée sur la figure 4.1.5 quirespond au champ d’énergie potentietig
associé a chaque atome (200 atomes, potentieldclles parameétres du tableau 4.3.2) :

E, :Z% (rij) (4.1.12)

Champ d’énergie potentielle

[ R U TETUR SN S, T S ool (E-V)

Fig.4.1.5 —lllustration de I'effet de surface : champ d’énexgiotentielleE, dans le cas de
conditions aux limites libres

Pour contourner ces deux problemes, on applique abeslitions aux limites
périodiques au systéme. L'échantillon s’interpiedtes comme la cellule de base d’un milieu
périodique infini. La figure 4.1.6 illustre le pdipe de cette schématisation : I'échantillon
(contenu dans une boite) est reproduit de maniéngelle et a I'identique sur chacun de ses
bords. Par exemple I'atome 1’ représente la reprtiahu virtuelle de I'atome 1. Ainsi, les
atomes situés sur les bords de I'échantillon igissgnt avec les atomes virtuels voisins, il
n'y a plus d’énergie de surface. Si 'un des atomhed’échantillon est amené a sortir de la
boite par I'un de ses cotés, comme par exemplantat2, il devient en se déplacant un atome
virtuel (ici 2"). Il réapparait alors par périodicité sur le cofposé sous la forme d’un atome
réel (ici 2). Les formes de boite les plus simples sont gdémlipédiques. Néanmoins, des
symétries plus complexes ont aussi été proposéas, egemple dans [Allen 86].
Naturellement, la forme de la boite retenue indaibiais car elle impose de fait sa symétrie
au systeme [Liu 04]. Dans le cas de solides cliisalil est donc nécessaire d'utiliser des
formes de boite cohérentes avec la cristallogragkigui peut s’avérer délicat dans le cas de
la transformation martensitique puisque la symétada phase austénitique et différente de
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celle de la phase martensitique. Dans ce trawilpime retenue est un pave, respectant la

symétrie cubique de la phase austénitigiesgction 4.2.1).

Fig.4.1.6 —Conditions aux limites périodiques

un tenseur

Le second intérét des conditions aux limites péges est de pouvoir définir
facilement le volume et le tenseur de déformatier’'@chantillon. Dans le cas général d’'une
définir

boite parallélépipédique de coté hylph3), on  peut
ﬁ:(n.r,m.T,m.E):(ﬁ,ﬁz,Fg), dont le déterminant est égal au volume de I'étiam
V =deth . Pour introduire la notion de déformation, on coence par_exprimer I_es positions

initiales des atomes, (resp. courantesi) en fonction du tenseuh, (resp. h) et des
(4.1.13)

S

=

=l

coordonnées genéraliséeqParinello 81] :
r, =hy,s
On peut alors définir le tenseur métrique du systénitial G, =h,'h, (resp. du

systeme couran® =ﬁTﬁ) et le produit scalaire associé. Dans la configomadéformée, ce
(4.1.14)

produit scalaire définit le tenseur de Cauchy-G it C=F'F [Rougée 97] :
W Ch&=C =h 'h AR

(dF,dF) =dFTdF = ds"h "h d§ = dF, CdF, =
a partir duquel on calcul le tenseur de Green-Lagga
(4.1.15)

E==|C h'hh, -1
Hlc-i]=2hhn,

Remarquons enfin qu’il est possible de limiterdesditions aux limites périodiques a

une direction. On dira alors que les conditions laakes sont mixtes.



152 4 — UNE MODELISATION DE LA TRANSFORMATION MARTENSI TIQUE PAR DM

4.1.3 Echange d’énergie avec I'extérieur

Jusqu’a présent nous avons considéré que le syséaieisolé et conservatif,
(ensemble microcanonique en physique statistigsiejnaintenant le systéme est en contact
avec l'extérieur, les échanges d’énergie par teah#ifiermique et par travail mécanique vont
faire évoluer I'ensembles des micro-états accessibles au systeme, et paitidéf son état
d’équilibre macroscopiquecf. €q.4.1.5). Cet apport d’énergie peut étre locasta-dire
limité a quelques atomes, ou global, c’est-a-dégarti sur tout le systeme.

4.1.3.1 Effets thermiques

En ce qui concerne la modélisation des transfeesrtiques dans un systéme géré par
la DM, on a vu a I'équation 4.1.7 la relation degurtionnalité suivante :

TOE DY (4.1.16)

Pour faire évoluer la température, on peut dona agir les vitesses en les
rééchelonnant par un coefficiegpt Ainsi, en notant par une étoile les grandeursntava
rééchelonnage, on aura :

LEX = E =X E =T = x0T (4.1.17)

Pour atteindre une température donigg (température extérieure au systeme), le
coefficient y le plus immédiat esi"/Text/'I'iD [Ruhle 07]. On aura alors, aprés un seul pas de
temps, Ti = Texe Ce type de transfert thermique ne sera utilisé gour initialiser la
température du systeme.

Pour une sollicitation plus progressive, on peutisih le coefficient de Berendsen
[Berendsen 84], [Ruhle 07] :

T i

X:\/1+ﬂ(%-1J (4.1.18)

avec rr une constante de temps. En notant toujours pagtaile les grandeurs avant
rééchelonnage, la température au cours du procdeségchelonnage sera :

2 1 ;- 2 1 oV o orn_ o, Ot dt__
T = “miTF = “myF) xrP= )T =T =T, - —T, 4.1.19
DNk, M DNk, 2m(X ' ) XTo= X = R S ( )

Cette expression peut se réécrire comme :
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t
— D -
TiD _Text = _TT (TI dtTI ) = TT dd-? = T' = TOe T + Text (4120)

La température tend donc asymptotiquement versnhigpératureloy sous le contrble
de la constante de temps Cette méthode est généralement appelée thermdstat
Berendsen. C’est cette sollicitation qui a étéme¢epar la suite dans les simulations, pour sa
simplicité d'implémentation.

Ce transfert thermique s’accompagne d’un apportedttﬁeAE']i , et cela a chaque pas

de temps et pour chaque atome :

E, =x*E, =E, +f—:(%—leEi =E, +AE, (4.1.21)

L’inconvénient de cette méthode numérique, estlgugEnere un systéme physique
différent de ce que prévoit la physique statisti(rresemble canonique). Pour s’approcher de
la théorie, des méthodes stochastiques [Hansmdn{S&@el 99] et des méthodes de systéme
étendd@ [Hoover 06], [Tuckerman 00], [Orriols 03], [Legd4] on été développées. Pour
plus de détalils, le lecteur intéressé pourra serteppar exemple a la thése de [Legoll 04] qui
traite de cette problématique.

4.1.3.2 Travail mécanique

En ce qui concerne la modélisation des chargemmaataniques deux solutions ont
alors été envisagées :

1) La premiere consiste a controler le déplacementemale certains atomes, par
exemple a imposer une extension des atomes situékes faces inférieure et
supérieure de I'échantillon. Cette méthode a d&autlisée dans le cas des AMF
[Kastner 06], [Sato 07].

2) Dans le cas de conditions aux limites périodigleesliéformation de I'échantillon
est directement liée aux dimensiohs de la boite de périodicité (€g.4.1.15). I
suffit donc de rééchelonner la boite par un coeffic Y pour solliciter
I'échantillon (ﬁ:):(.ﬁm). Dans le cas de la traction, seule une dimension
varie selon une vitessg: h, =v;.h;

20 Qui se base sur la minimisation de I'énergie dstésye en utilisant la méthode du Lagrangien augient
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Dans le cas d’'une traction dans la direction dedfgation cristallographique, la
premiére méthode pose des problemes lors de Isfdramation martensitique, elle bloque la
transformation. Par conséquent, nous avons prigilkgseconde méthode, avec la possibilité
de se restreindre a des conditions aux limitesenixD’autres propositions existent dans la
littérature (barostat de Berendsen [Ruhle 08],&syst étendu [Anderson 80], [Parinello 81],
[Souza 97], [Hernandez 03], [Okumura 06] couplagel/EF [Legoll 04-06], [Gu 07],
[Anciaux 07]), cependant dans le cadre de ce traliaiplémentation de ces méthodes n'a
pas pu étre envisagée faute de temps.

4.1.4 Bilan énergétique

1) Premier principe de la thermodynamique

Dans le cas du systeme étudié par DM, I'énergiétitjneK du systéme est égale a :

N N .
K =1ms\7s2 oimg=>m etV :izmﬁ (4.1.22)
2 = ms =

avecms la masse du systéme @& sa vitesse qui décrit son mouvement de solide
rigide. Dans le cas d’'un processus mécaniquemexdi-gtatique, on s’assure que cette vitesse
est nulle en rééchelonnant régulierement les wdgesies atomes [Allen 86]. L'énergie
meécaniquee, est alors égale a :

E,=U+K =U=E=E, +E, (4.1.23)

Vs=0

avec I'énergie intern& qui est égale a la somme de I'énergie potentigllet de
I'énergie cinétiques.

Le premier principe de la thermodynamique assacith@oréme de I'énergie cinétique
permet d’écrire :

dU = -, + & (4.1.24)

avecMW le travail des efforts intérieurs égal a :

M|

~ W, =[dV.T:dE=V.T:d (4.1.25)

et AQ les transfert de chaleur égaux a (thermostat denisen — éq.4.1.21) :

0 :imgg (4.1.26)
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On peut donc réécrire la relation 4.1.24 comme :

N
dU =dE=dE, +dE, =V.0 :d& + ) AE (4.1.27)
i=1

2) Energie libre

La variation de I'énergie libr& peut s’exprimer en fonction de la variation d’éer
interne :

N
dF =dU -TdS-SdT=V.7 :d€ + Y AE. -TdS-SdT (4.1.28)
i=1

Cependant la variation d’énergie libre est sim@difidans le cas d’'un essai réversible
(Q =Td9 isotherme :

dF =V.7 :d&g (4.1.29)

Dans un cadre plus général, le calcul de la vanat’énergie libre devient plus
difficile du fait de I'évaluation de I'entropi8 (cf. [Kadau 01a]). D’autres méthodes pour le
calcul de I'énergie libre ont été proposées dargtémature [Chipot 96], [Schurhammer 01],
[Darve 01], [Geneste 09] mais n’ont pas été exgl®ans ce travail, faute de temps.
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4.2 La méthode de DM pour I'étude des AMF

La modélisation du comportement des AMF par DM gsite d’effectuer deux choix
qui vont conditionner la microstructure de I'échidoh numérique étudié : celui du potentiel
atomique, présenté a la section préceédente, atdesipositions initiales des atomes. C’est ce
dernier point que nous allons traiter maintenant Ipabiais de rappel sur la description
cristallographique des AMF. Ensuite, nous présenterquelques exemples issus de la
littérature traitant des AMF.

4.2.1 Cristallographie et microstructure des AMF

4.2.1.1 Cristallographie des transformations de phase dispkives

De maniere générale, les transformations de phase giffusion, appelées
displacives, se caractérisent par une phase ham@étature, appelée austénite, et une phase
basse température, appelée martensite, par analdgigansformation austéno-martensitique
dans les aciers. Outre les alliages a mémoire deefod’autres matériaux tels que les
céramiques [Kelly 02], ou encore les pérovskitesVi® 97], [Fu 04], présentent ce type de
transformation. La diffractométrie rayon X perméaatéder a la symétrie des différentes
phases et de caractériser leurs parametres deemiadlitableau 4.2.1 regroupe un certain
nombre de résultats de ce type d’études, qui peldtem complétés par les compilations de
[Zanzotto 99], [Lexcellent 04], [Otsuka 05], [Battmud 07]. La notations des phases
austénitiques et martensitiques suivent les notatite Strukturbericht et de Ramsdel, définies
dans l'annexe A. Le parametre de maille de la plaasténitique y est not, tandis que

ceux de la phase martensitique sont na@gl, C, ).

matériau article austénite| ap (A) | martensite | a(A) | b (A) | c(A) | 6 (°)
Zr [Goldak 66] A2 H 3.233 a 5.149
AuCd [Otsuka 07] B2 3.347 H 8.116 a 5.804
FesoNi [Reed 69] B2 2.87 B2 3.588
CuZma Al | [Yang 86] DQ 5.87 18R 445 527 3886 89
CuAlBeys [Kuo 06] DO, 5.88 18R 4.32| 5.21 38.28
CuAly; Begar [Balo 02] DGO 577 18R 4.48| 5.28 38.0486.03
CuAly; Begar [Balo 01] DGO 577 18R 4.45| 5.18 38 88
CuAl;, Beys, | [Moreau 95] DQ 5.82 18R 4.46| 5.22 38.2583.3
CuAly Bes o5 | [Lexcellent 04] DO, 5.82 6M 446| 5.22| 12.7583.3
NiTis [KUnzi 04] B2 3.01 288 412 462 96
NiMnso [Gao 06] B1 3.62 4 3.74 3.52

Tab.4.2.1 -Structure cristalline et parametres de maille deeds matériaux a
transformation de phase
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En pratique, le type d’information contenue dansaldeau 4.2.1 permet d'initialiser
les positions des atomes dans le systeme utilig@verlrés souvent, les AMF sont composés
de 2 ou 3 types d’atomes. Dans le cas d’alliagesitads, on alterne ainsi les types d’atome. Si
leur répartition n’est pas équiatomique, les atorersédentaires peuvent remplacer les
atomes déficitaires de maniere aléatoire [Ozgen[@4jbini 93], [Abromeit 08]. Dans le cas
d’alliages ternaires, la disposition statistiques datomes se base sur des études
cristallographiques spécifiqgues au matériau en tgquescomme illustré dans le cas du
CuZnAl dans [Satto 00] et celui du CuAlBe dans [k 01].

Une information importante fournie par le tablea®.# correspond aux parametres de
maille de l'austénite et de la martensite apresstamation. Ces parametres permettent de
définir le tenseur gradient de transformatign correspondant [Abeyaratne 01]. Ce sera un
des buts de la simulation de DM de retrouver casx dgandeurs caractéristiques de la
cinétique de la transformation et de les compacsilas de la littérature.

42.1.2 Microstructure des AMF

La phase martensitigue est moins symétriqgue quehdse austénitique, c’est-a-dire
qgue l'ordre de son groupe d’espace est plus faibkite perte de symétrie rend possible
I'apparition (équiprobable, a contrainte nulle)measieurs variantes de martensite, comme le
montre la figure 4.2.1.a dans le cas d'une transition cubique-tétragonale. Dans cette
illustration la phase tétragonale la plus en bagaéche n’est pas invariante sous I'action
d’'une rotation de 90° selon les ax(i?sl?). Cette perte de symétrie peut étre compensée par
I'existence possible de deux autres variantes deenmsite illustrées sur la figure 4.2.1.a.
Cette propriété permet de connaitepriori, le nombre de variantes et permet de générer a
partir du tenseur de BaiE d’'une des variantes, le tenseur de Bﬁn des autres variantes
[Abeyaratne 01] :

J=R'T

C
2|

(4.2.1)

avecR un tenseur de rotation laissant invariant la pleas¢énitique.

La possible coexistence de ces variantes est ¢ie pasponsable de toute la richesse
et de la complexité de la transformation de phase des AMF. En effet, elles permettent au
matériau d’accommoder les contraintes thermoméaasicenvironnantes en développant
plusieurs variantes. Une organisation microstr@bumparticuliére apparait alors, comme
illustrée sur les clichés de microscopie électroai@.2.1.b-c. De nombreux articles sont
dédiés a I'étude expérimentale de ces microstrestthang 99], [Balo 02], [Kuo 06], [Sari
06]... D’autre études theéoriques s’intéressent aréliction des microstructures possibles
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pour une symétrie donnée d’austénite [James O@jeyaratne 01]. La simulation numérique
de ces microstructures peut étre réalisée a difféseéchelles et a I'aide de différentes
méthodes : champs de phases [Albers 04], [Finel9] [Kastner 09].

& Austenite
1 l(l\/,

3 110

FQam

(a) (b) CuznAl [Portier 99]  (c) NiTi [VanHumbeeck 99b]

Fig.4.2.1 —(a) Variantes de martensite dans le cas de transébion cubique-tétragonale
(b-c) Microstructure typique des AMF (jumelage,tainning, de deux variantes M1 et M2)
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4.2.2 Diversité de I'utilisation — Intérét de I'approche

Le tableau 4.2.2 regroupe un certain nombre d’'&tyde DM déja effectuées sur des
AMF biatomiques de différentes natures et pourdiiites compositions. Dans ce tableau, la
dénomination A;B correspond a un matériau équiatomique de compogart B. Chacune
de ces études s’est intéressée a une probléemapiguieuliere. Certaines touchent plus
particulierementi) au comportement des AMF, d’auti@$ a I’évolution de la microstructure
[Hildebrand 08], [Ackland 08], [Kastner 09], ou higii) a la conséquence d’'un choc [Kadau
07] ou encorgiiv) a l'influence d’'un défaut sur le comportement. Daesdernier cas, le
défaut peut étre di a la présence d'un précipiso[®7], d'une dislocation [Rifkin 04],
[Kuznetsov 01], d’un joint de grain [Abromeit 0&)une fissure [Grujicic 97], [Guo 07] ou
encore d’'une surface libre [Grujicic 95], [KadaubP1[Ackland 08]. Ces défauts induisent
une concentration des contraintes qui favorisentutdéation de la transformation de phase.

matériau | D N CL thermique | mécanique| potentiel
[Kadau 01b] FeNi | 3 1000 pério. syst.étendu Baskes
[Kadau 01b] FeoNi | 3 | 1 million libre syst.étendu Baskes
[Kadau 02] FeoNi | 3 1000 pério. syst.étendwsyst.étendy Baskes
[Grujicic 97] | FeosdNi | 3 3217 mixte Berendsen DM/EF Johnspn
[Grujicic 96] | TirsgsvV | 3 960- pério. Berendsen Johnsan
[Abromeit 08]| Nigo-gsAl | 3 | 65536 - pério. Berendsen Berendseén  Farkas
123646
[Rubini 93] NissAl | 3 1008 pério. syst.étendusyst.eétendy Baskes
[Ozgen 04] Né2sAl | 3 1024 pério. rééchelon. syst.étendu LJ
[Kazanc 08] | Né2Al | 3 2000 pério. rééchelon. syst.étendu Johnson
[Guo 07] NiAl 3| ~130000 pério. MaxBol. Farkas
[Rifkin 04] Nig2sAl | 3 4500 mixte 7] ] Farkas
[Sato 07] NioTi | 3| 1280- | pério/libre blog.atome  Finnis
[Hildebrand | NisgMn | 2 2800 pério. syst.étendusyst.étendu LJ
[Shimono 06] AoB 3 ? pério. syst.étendusyst.étendy LJ
[Kastner 03] AoB 2 | 41-298-| libre/at.fix | rééchelon, ] LJ
[Kastner 06] AoB 2 41 libre/at.fix | rééchelon. blog.atome LJ
[Kastner 09] AB | 2| 9216 - libre rééchelon. @ LJ
26214:
Ce travail AB | 2| 200a | pério/mixte| Berendsen boite périp. LJ

Tab 4.2.2 -Etude des matériaux de transition par DM dansti@dature (D est la dimension
du probléme, N le nombre de particules, CL le gfpeonditions aux limites)

La présente étude se positionne parmi la prematggorie de ces études. Notre sujet
est le comportement des AMF. En effet, on soul@itestruire un modéle d’AMF pour lequel
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apparait une transformation martensitique, et arhaibe étudier qualitativement I'influence
de la dimension du systeme sur le comportement @aérmau, notamment sur I'évolution de
I'énergie libre. On va voir dans ce qui suit la aepe de modéliser la transformation
martensitique par une approche de DM.

On trouve également dans le tableau 4.2.2 desnmafitons sur les méthodes de DM
choisies par les différents auteurs. Une premie@marque est la relative diversité des
approches. Néanmoins, le potentiel de type Lendangs LJ est quasiment restreint aux
modélisations heuristiques des AMEkB, comme la notre, les autres études a portée plus
qualitatives utilisant des potentiels de type EAB&gkes, Johnson, Farkas, Finnis-Sinclair).
En ce qui concerne les sollicitations, I'emploi dlapproche des systemes étendus
(syst.étendu) est relativement rependu. On trowd@nmoins des auteurs qui utilisent le
couplage DM/EF, d’autres la méthode par restricianmouvement d’atomes (blog.atome),
d’autres encore les méthodes de rééchelonnage, aventuellement, l'utilisation de la
distribution de Maxwell-Boltzmann (MaxBol.). Pounif, on peut constater le grand nombre
d’études comptant seulement quelques milliers diat

La derniere ligne du tableau 4.2.2 correspond asais réalisés dans le cadre de ce
manuscrit. Etant donné I'objectif uniquement qadiitde notre étude, les choix de se placer
dans un espace bidimensionnel avec un potentieLJleune sollicitation thermique de
Berendsen et une sollicitation mécanique imposédephiais de la boite périodigttesont
cohérents avec le reste de la littérature. Notgaseénent que le nombre d’atomes considéré
dans les simulations est en bonne place vis-aevla tittérature.

Dans ce qui suit nous allons détailler quelquesltas, correspondant aux articles
cités dans le tableau 4.2.2. Ces exemples vontgigen

1) de montrer que la DM permet de calculer une énditgie non convexe semblable
a celle proposée dans les modeéles cristallographigti Chapitre [). C’est
justement la raison qui nous a poussés a développerapproche atomique :
retrouver le potentiel non convexe proposés par roesleles, et étudier son
évolution avec la dimension de I'échantillon.

2) de confirmer que le comportement modélisés est beni d'un AMF, avec en
particulier la possibilité de générer une transfation T-induite et sa
microstructure, mais aussi une transformatieinduite, pour finalement construire
un diagramme de phase.

3) dllustrer les implications des conditions auxites sur le comportement.

2l Remarquons que la sollicitation mécanique par Ethode des systémes étendus utilise également la
déformation de la boite de périodicité, en I'asssant de maniére a ce qu'il tende vers une dirnarsble.
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4.2.2.1 Caractérisation des phases stables

Le premier intérét de I'approche par DM consistebéenir les phases stables du
systéme. Ces derniéres peuvent étre obtenues magntieen résolvant I'équilibre statique du
systéme. La configuration d’équilibre correspondrala I'état du systéme au zéro absolu.
Nous appellerons mécanique moléculaire cette céstmi statique de la DM. L’énergie
potentielle est vue comme une fonction des paraséte maille du réseau cristallin, dont les
extrema correspondent aux phases du systeme.digedi4.2.2 représentent les isovaleurs de
I'énergie potentielle en fonction de certains pagtes de maille. La figure 4.2.2.a met en
évidence la présence de deux phases tétragonaldssstnotées 1 et 3, et une phase cubique
métastable, notée 2, dont les parameétres de madlesnotésa et b. De méme les figures
4.2.2.b permettent d’étudier I'évolution de la ditlhde la phase hexagonale compacte (HCP)
par rapport a la phase cubique centrée (BCC) ettifonde I'ajout de vanadium, cette phase
devenant métastable pour 25% at. de vanadium.

|\
11 115 12 125 13 135 14 145 15 155 16

a

11

Shear angle, Theta (deg) ~Shear angle,Theta {deg) ~ Shear angle,Theta (deg)

(a) biatomique, potential LJ [Hildebrand 08] (b) biatomique, potential EAM [Grujicic 96]
Fig 4.2.2 —Energie potentielle du systéme en fonction desrpatas de maille

4.2.2.2 Potentiel énergie libre

Revenons a la DM. On a vu dans la section précédgm I'on pouvait calculer la
variation d’énergie libre du systéme soumis a uolécgation isotherme (éq.4.1.29). Les
figures 4.2.3 reportent les énergies libres de d&uxles de la littérature, en fonction d’'un
parametre géometrique lié a la déformation poufédihtes températures. On observe la
présence de deux phases qui sont, pour le gragti®aj.cubique centrée et hexagonale, et
pour le graphe 4.2.3.b, cubique centrée (BCC) bigae face centrée (FCC). Dans les deux
cas, la phase cubique centrée est métastable a twmpérature, puis gagne en stabilité
lorsque la température augmente, au détriment siecende phase.
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Fig 4.2.3 —Evolution de I'énergie libre (Free Energy) en faootde la température

Ce type d’énergie libre a plusieurs puits de padépeut étre construit théoriquement,
soit dans le cadre de I'approche de Landau, patéweloppement de Taylor [Toledano 87],
[lzyumov 84], [Toledano 96], [Heritier 98], soit exlappuyant sur I'hypothése de Cauchy-
Born [Zanzotto 96], [Blanc 01] pour réaliser un obament d’échelle [Vedentam 05,
Zanzotto 03]. Dans l'une ou l'autre de ces apprecHe potentiel est bati a partir des
polynébmes invariants sous l'action du groupe deé&yim du cristal [Smith 58], [Thionnet
03]. La figure 4.2.4 reporte I'un de ces potent@inergie libre. On retrouve d’'une part les
trois puits de potentiels mis en évidence par Dig.4f2.3) et d’autre part le méme type de
variation du potentiel en fonction de la tempémtBes types de potentiels, présentés ici a
I'échelle atomique, correspondent a ceux propoaés tbés modeles d’énergie libre basés sur

la cristallographie [Falk 90], [Zanzotto 03], [Vedam 05] ¢f. chapitre I).

énergie [
. 4r
libre

—0.03 -0.02 -0.01 0 0.01 0.02 0.03

&y

Fig 4.2.4 —Energie libre de type Landau [Albers 04]
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4.2.2.3 Transition de phase induite thermiquement et mécagiuement

La DM permet aussi de rendre compte des changerdemnibase subis par le systeme
sous l'effet de sollicitations thermiques et/ou aréques. Par exemple, le développement de
la microstructure, qui correspond a un phénoménpématif fortement dépendant de I'échelle
de description. Ce phénomeéne peut étre directemingn évidence par des analyses de DM.
Il en va de méme de la réponse thermomécaniquengagmant la transformation.

Dans un premier temps, nous allons nous appuydeswariations de I'énergie libre
présentées sur la figure 4.2.3. En effet I'énetifiee permet de prévoir I'évolution de la
stabilité des phases du systéme en fonction dugehsnt imposé. Lorsque la température
diminue, la phase martensitique devient stableutgrpvoque la transition de phase induite
thermiqguement (T-induite). De maniere similairestpu’'on déforme le systéme, celui-ci va
passer du puits de potentiel correspondant a Eaitsta celui de la martensite, cette fois la
transformation est mécaniquement induiteiduite). On rappelle encore une fois que
'ensemble des exemples présentés ici correspordagicles répertoriés dans le tableau
4.2.2. Par conséguent nous renvoyons le lecteer taldeau pour connaitre exactement les
conditions d’essais.

La transformation de phase induite thermiquemegtéasimulée en DM par différents
auteurs. Nous distinguerons les essais présemarguwrface libre [Kastner 03-09], [Abromeit
08], [Kadau 01b], de ceux n’en présentant pas [8hon06], [Kazanc 08], [Kadau 02],
[Ozgen 03]. La figure 4.2.5 présente une transftional -induite avec des conditions limites
libres sur un échantillon bidimensionnel. La masten représentée en bleu, bleu foncé, vert
ou jaune selon les variantes, commence par nusléeles surfaces libres de I'échantillon
(fig.4.2.5.a). Puis la transformation se propagenmlexifiant la microstructure et le nombre
de variantes (fig.4.2.5.b-c). Un résultat similairété obtenu en 3D par [Kadau GEb]

Dans le cas de conditions aux limites périodigleebpite de périodicité va imposer sa
symétrie au systéme rendant la transformation lesutamme l'illustre la figure 4.2.6 avec la
modification brusque du rapport des paramétresalfenfa+b)/c. On remarque également sur
la courbe 4.2.6 que la température de transformatisténite-martensigeest plus faible que
celle de la transformation inverdd, phénoméne classiquement observé lors de I'étude
macroscopique par DSC de la transformation de pihes@&MF.

22 http://www.thp.uni-duisburg.de/~kai/index_1.html
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(@) (b) (c)

Fig 4.2.5 —Transformation thermiquement activée avec surfdce [Kastner 09f°
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Fig 4.2.6 —Transformation thermiquement activée sans surfiace [Kazanc 08]

Dans le cas d’'une transformation de phase induéeamquement, la DM permet de
d’obtenir la réponse contrainte-déformation. Paeneple, la figure 4.2.7.a présente les
résultats d’'une traction réalisée en pilotant kesn@s de deux faces opposées. Au départ, la
réponse est sensiblement linéaire, puis une claitortrainte accompagne la transformation
de phase du fait du changement de cristallograpévé)ée par le taux de martensite en rouge.
La réponse mécanique pour l'essai représenté sfiguee 4.2.7.b présente une chute de
contrainte plus douce car la sollicitation estefadi suivant une orientation privilégiée de la
martensite.

ZAnimation correspondantehttp://www.ph.ed.ac.uk/cmatter/gja/Mart/suppl_infation/
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Fig 4.2.7 —Transformation mécaniquement activée (a) déplacemgosé sur les rangées
d’atomes de deux faces opposées, d’apres [Sat(h)deplacement imposé aux coins de
I'échantillon, d’apres [Kastner 06]

Pour finir, la DM rend possible la construction diagramme de transformation, soit
en réalisant une sollicitation thermique a contmiconstante [Kazanc 08] soit, de maniere
équivalente, en réalisant une sollicitation mécamig température constante [Abromeit 08].
La figure suivante présente I'une de ces étudds.agbermis de rendre compte de I'influence
de la composition de l'alliage sur le diagrammerdasformation :

Critical stress o,, MPa

5004 —A— Ni-38 at. %Al 0
—&— Ni-37 at. %Al d
400 e e ’/
—®— Ni-36 at. %Al A/.
300 - /’/
/‘/.
200 1 0/
/:/‘
100 - /./
//
*
0{ A e
0 200 400 600

Temperature, K

Fig 4.2.8 —Diagramme de transformation en fonction de la cositpan [Abromeit 08]
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4.2.3 Outils d’analyses adaptés a I'étude de la transforation de phase
martensitique

Nous avons déja présenté de maniere générale Imitiddéf du systéme
thermomécanique ainsi que la température, la défioom et la contrainte qui lui étaient
associées. Or, on a introduit au chapitre 3 le tdaxphase transformeée utilisé pour
construire les potentiels associés au modele mégioge d’AMF. II semble intéressant de
faire de méme au niveau microscopique, au couresgsasis de DM. On va donc présenter
dans ce paragraphe une méthode permettant deetdtecdifférentes phases du systeme et
de déterminer le taux global de martengitn cours d’essai. Cette information nous donnera
la cinétique de transformation, mais permettra eédgaht d’observer la forme de I'énergie
libre en fonction de ce taux de martensite.

Un second concept introduit & I'échelle mésoscapiest la chaleur latentg (J.kg")
associée a la transformation de phase. Nous veqoasla transformation s’accompagne
d’'une redistribution brutale de I'énergie entrenbégie potentiell&, et 'énergie cinetiqué&.
du systeme. La chaleur latente sera naturellemeliter a lI'apport thermique de la
transformation, soit encore la variation d’énergieétique puisquel [ E,. Pour finir on
définira d’autres grandeurs thermomeécaniques aubeguen a acces par l'intermédiaire de la
DM.

4.3.1.1 Détection de phase et taux de martensite

La figure 4.2.9.a représente un exemple d’évolutiea géométrie du cristal au cours
de la transformation : la phase austénitique, danpetre géométriqua et b, se situe a
gauche et la phase martensitique a droite. La diguR.9.b correspond a I'évolution du
parametre de mailla au cours de la transformatioma et tov €tant ses moyennes avant et
aprées transformation. Une méthode naturelle poemtifier la phase en présence sera donc
d’établir un critere sur les parametres de mai&sto 07]. Ici, par exemple, la phase sera
austénitique sis < 2.5.

Plutét que de nous baser sur la distance entreeatnous avons préféré utiliser la
fonction de corrélation de paige[Viot 08]. Cette fonction indique la probabilité drouver
un atomer, dans une coquille d’épaissetir et de rayorr centrée sur 'atomé& considéré.
Cette coquille est illustrée par le schéma 4.2.10aafonction de corrélation de paire se
calcule selon la relation suivante, avéds(r) le nombre d’atomes intérieurs a la coquille
située a la distanaede 1;.

g(r=||r1—r2||)=% Nelr) ) Ner) (4.2.2)
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Fig.4.2.9 —(a) Evolution de la géométrie au cours de la transfation
(b) Evolution la longueur de maille a

La figure 4.2.10.b présente un exemple de grapheette fonction pour un systeme
austénitique, en pointillé, et martensitique, et fplein. On identifie les caractéristiques (
b) aux deux premiers pics de ces courbes. Les plamdsidentifiées en appliquant des
critéres sur les positions de ces pics. Par exernglmatériau est considéré austénitique au
point étudié si le critére suivant est vérifié :
tmax g(r)>15)0 (zmax g(r) < 24)0 Lmax g(r)< 38 (4.2.3)

3<r<17 A<r<27 5<r<4.2

| —~ = austénite
! — martensite
1

(@

(@)

Fig.4.2.10 (a) Schéma bidimensionnel de la coquille d’épaissgeu
(b) Fonction de corrélation de paire pour notretgyse avant et apres transformation
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Naturellement, ces critéres doivent étre optimis@ésr chaque cas étudié. De plus,
cette identification ne permet pas la distincti@s différentes variantes de martensite. Pour
compléter notre étude, nous proposons d’évaludenseur gradient de transformation, a
partir de la matrice de passage liant la basealeié® a la base transformég, représenté sur
la figure 4.2.9.a. On a alors :

F =hn* ou h=(g8,8) (4.2.4)

On peut en déduire le tenseur de déformation @rev FTF, (avecF = RU etU? =
F'F) et par suite le comparer & ceux proposés poukMs dans la littérature [Bhattacharya
00], [James 00], [Liew 03], [Balandraud 07].

4.3.1.2 Chaleur latente et autres grandeurs thermomécanique

La réorganisation géométriqgue des atomes qui @arsetla transformation de phase a
pour conséquence de modifier I'énergie potentielle systeme. En effet la matiere se
réorganise et les distances interatomiques chartgeiement ¢f. fig.4.2.9). On verra au
cours des simulations que cette évolution de Igeepotentielle est négative pour une
transformation dans le sens austénite vers mateer@i d’aprés le principe de conservation
de I'énergie, cette perte d’énergie potentielle aurpconséquence d’augmenter I'énergie
cinétique du systéme, et par suite la tempéraldrest bien en accord avec le caractere
exothermique de la transformation.

On propose naturellement de définir la chaleurntaté, comme le gain d’énergie
cinétique accompagnant la transformation de phase :

L, OAE, (4.2.5)

Pour connaitre le facteur de proportionnalité, ooppse de partir de I'équation de la
chaleur. On fait 'hypothése que la source de ahatssociée a la transformation est celle
proposée par le modele mésoscopique. De plus digedgs sources thermoélastiques. Si la
transformation de phase suit un processus adialeagitjque la transformation est complete,
on a alors :

t, ' t,
jpcedt :ijO.th: pC[G]:f =pLy[ >§§f (4.2.6)
b b 6 o
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Une estimation de la capacité thermi@liest donnée pét:

_ D.Nkg

T+Epj~ : (4.2.7)

N ouU o0 (D.Nk
C = = B
LM =57 OT( 2

Enfin, la définition de la température (éqg.4.1.@jrpet de réécrire la relation 4.2.6 :

L, =CAf= DL\'kB 2 g, =AE (4.2.8)
D.K ki
2y m 2m
i=1 i=1

Signalons que la DM permet également d’estimerco@stantes matériaux telles que
les constante élastiqu€;;, le coefficient de dilatation thermique linéaire ou encore
coefficient de conductiok. Les constantes élastiques peuvent étre estim@estia de la
réponse mécanique d’'un essai de traction, tandislejeoefficient de dilatatioor peut étre
estimé & partir d’'un chargement thermique & camteaionstante £(T) = a.(T - T,) [Mei 91].
Enfin la conductivité peut elle aussi étre estimpp@e dynamique moléculaire. La méthode
consiste a imposer un apport d’énergie cinétigqiig de signe opposé dans deux zones
d’épaisseud de I'’échantillon, comme indiqué sur la figure 4R2.Les conditions aux limites
périodiques ont pour conséquence de générer dewxx dé températurel; reliés a la
conductivité par la loi de Fourier. Pour plus deadg se référer a [Schelling 02].

Z=-1.,/2 Z=-1/4 Z=0 Z=L_/4 Z=1.,/2
| | i | |
1, T, I,
-— +A E c - _A E c :
-§ -+
& &

Fig.4.2.11 —Création d’'un flux de chaleur en vue d’estimerdeficient de conductivité k
[Schelling 02]

24 Cette expression correspond a la loi de Duloretit. Une seconde possibilité serait d’estiezn faisant
varier la température tout en maintenant la batedtiodicité fixe. On aurait aIO@ZN: m = A%T .
i=1
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4.3 Simulation de la transformation martensitique par DM

La section précédente a confirmée la capacité deMapour décrire de nombreux
aspects de la transformation martensitique. De,ptmsa vu que la DM permettait de
construire le potentiel énergie libre du systémeluizci est non convexe et ressemble au
potentiel énergie libre construit a partir des pitgs de symétrie du cristal dans I'approche
de type Landaucf. Chapitre I). En conséquence, la DM semble étreappeoche pertinente
pour vérifier si cette non convexité ne disparai progressivement au fur et a mesure que la
taille du systéme étudié croit ; et voir si la ferau potentiel ne tend pas vers celle établie au
chapitre 2 via une analyse thermomécanique mésigmoplLes outils de la dynamique
moléculaire ayant été présentés, a la fois sulale gee I'évolution du systeme que sur le plan
de I'analyse mécanique et énergétique qui en sitm fl reste a réaliser le code de calcul en
lui-méme.

Ce code se base sur la programmation orientée, @bjetilise le langage C++. Une
série de tests ont permis, pas a pas, de valideplémentation de ce code. Il a ensuite été
validé a travers certains résultats de la litt¢gmtdlotamment, la figure 4.2.8.a [Hildebrand
08] qui correspond a la dépendance de I'énergienpietle aux paramétres de maille a pu étre
reconstruite. On a également pu générer la tramsftion de phase pour un systeme de 41
atomes, soit en se basant sur les parametres ésdaans [Kastner 03] pour la transformation
T-induite, soit sur ceux reportés dans [Kastnerp@]r la transformatioo-induite. Dans les
deux cas, les simulations réalisées s’accordent & résultats reportés dans ces deux
articles.

Apres cette étape d’'implémentation et de validatiancode de DM, on va présenter
les paramétres du modéle. La premiére simulatioalisé® permettra d’étudier le
comportement général du matériau simulé et mettraéeidence I'apparition d'une
transformation de phase. L'augmentation de laetailé I'échantillon sera explorée par la
suite. Elle permettra notamment de noter I'appariti’'une microstructure qui rend complexe
I'étude de I'évolution de I'énergie libre.

4.3.1 Etude des réponses d'un modele DM d’AMF

4.3.1.1 Présentation des paramétres du modéle

Pour des raisons numériques évidentes, I'enseméde vdleurs du systeme sont
adimensionnalisées par les constantes répertatéFesle tableau 4.3.1. L'incrément temporel
dt est également rappel€, son choix ayant été discat&ection 4.1.1.1.
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dt 1o & (o4 Ho
=dt /n (s) (J) (eV) m) (A (kg) (u)
0.01 | 3.6053.16° | 3.99224.1G° 0.2495| 2.5.10"° 2.5| 8.3027.18° 50

Tab.4.3.1 Parameétres d’a-dimensionnement et incrément tenhpore

Le modéle atomique retenu est un alliage équiatoenapbique centré, du type NiTi.
Pour simplifier le probleme, on se limite au cadimiensionnel, comme d’autres auteurs l'ont
fait auparavantdf. tab.4.2.7). Cette projection dans le plan a I'éage de réduire le nombre
de variantes de martensite, annihilant les vars&ahtes plan. La maille se compose de deux
types d’atome, notés A et B, répartis régulierencemime l'illustre le schéma 4.3.1.

Fig.4.3.1 —Réseau cubique face centrée bidimensionnel initial

Si on choisit de se placer dans le plan conteremtitomes A, il faut y projeter les
atomes B. La distancd%jZD entre les atomes A et B sera par conséquent différde la
distance reelle tridimensionnelré’D. En pratique, cette projection ne modifie queaeport
r,ké/rij dans le calcul du potentiel de Lennard-Jocgése(.4.1.3). On propose donc de définir
un 2 tel que [Hildebrand 08] :

3D 2D
e - le (4.3.1)

T i

-

Les coefficients du potentiel d’'interaction sontiadés de ceux proposés par [Kastner
03] et ont été modifies pour coller au mieux aurstantes matériaux (constante élastique,
chaleur latente ...). Les parametres modifiés sqmbrtés dans le tableau 4.3.2. Ce tableau
contient également les masses des atomes, (A espaés 'atome de nickel, et B celui du
titane) [Handbook 03].

or 100 | 125 100 | T 100 | €50 I60 | € I8 | €5 leo | Malto | Melto
0.865 | 0.595 0.9 1 0.29 1.14 1.1739.9573

Tab.4.3.2 -Coefficients du potentiel de Lennard-Jones et mdsseatomes
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Le premier échantillon qui va étre utilisé possede géométrie carrée, représentée sur
la figure 4.3.2 et dont les dimensions sont legasues :

D N aO/UO h]_l/Uo hzz/Uo To (K)
200| ~0.977| 9.77 9.77 300

N

Tab.4.3.3 -Caractéristiques de I'essai

o © ®© ® e o ©® © ¢ o]
O (@] O (@] O (@] O O O O
(@] O O O O O O O O O
O O O O O O O O O O
O O O O O (@) O O O O
O O O
o O O O O O O h22
—'O (@) O O O O O O o O.I
aO(I) ° e o
—'O o O O O O O [o2Ne} O
° e o
(@] O O O O O O O O O
O O O O O O O O O O

0°6%0°%0°%60°%0%0°%0°%0°0"
< hi4 >

Fig.4.3.2 —-Géomeétrie de I'échantillon

Enfin, les paramétres servant a définir I'approxiora du potentiel ¢f. section

4.1.1.2), la sollicitationdf. section 4.1.3) et I'analyse des résultats ¢ection 4.1.2) sont
regroupés dans le tableau suivant :

Approximation du potentiel Sollicitation Analyse
Feud 9o | Trone /0o | doi 100 | trais /A | Fr | vr .70/ 00 | Neq/dt | 1% /oy CL
3 2.5 0.5 200 0 2.08.10 40000 8 périodiques

Tab.4.3.4 Parametres liés a I'approximation du potentiel agsbllicitation et a 'analyse
des résultats

Pour ce premier essai, le chargement est cyclubdrge, 1 décharge), a une vitesse
vr égale & 0.144 mmi'qcf. tab.4.3.4) et selon la direction cristallograpleig 1 0]. Pour des
raisons de temps de calcul, les vitesses adopt#dsa jguite seront plus importantes. On ne
s’intéressera pas a cette problématique dans le cedce manuscrit, mais il est évident que
la vitesse de la sollicitation a une influence clieesur la transformation de phase. Enfin, les

conditions aux limites sont périodiques tandis tpge conditions d’échanges sont pour le
moment adiabatiques(= 0).
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4.3.1.2 Réponse mécanique

La figure 4.3.3 représente la réponse mécaniqueoaus de cet essai. La charge
initiale est représentée en pointillés, tandis lauéécharge et la seconde charge sont en trait
plein. La réponse a été découpée en quatre phasasmportement délimitées par les points
(A, B, C, D, E). La premiere phase A-B est linéaivec une pente de 400 GPa, correspondant
a la constante élastigug;. Cette constante est élevée, en comparaison avealéur de
111.2 GPa proposée pour le NiTi [Lai 00]. Un mod®lec une constant; plus proche de
cette valeur a pu étre établi, mais ce modele d@tssé car il présentait I'appariation d’une
fissure peu apres la transformation de phase. Idsaré se définit en DM comme une cavité
séparant des atomes d'une distance, de l'ordreagonrde coupureq, et telle que leurs
interactions mutuelles soient négligeables. Peawalp linéarité de la réponse mécanique de
cette premiere phase est perdue (phase B-C). Ef) leffpotentiel de Lennard-Jones peut étre
approximé par une fonction quadratique seulemetouaule I'équilibre. Au-dela d’un certain
seuil, la non linéarité du potentiel de Lennarde¥orgéapparait.

A <0-yy> (Gpa) ///
12 - /

<£yy>
0 L | | | | l >
0 001 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

Fig.4.3.3 -Réponse mécanique

Le point de C se caractérise par une brusque adwitmntrainte. Puis, la phase D-E
présente un comportement a nouveau linéaire, dee pagale a 188 GPa, soit environ la
moitié de la pente initiale. Lors de la déchargedeportement est quasiment réversible, a
I'exception de la remontée brusque en contraintesgyroduit en D’, pour une déformation
légerement plus petite qu’a la charge (D). Un phée d’hystérésis apparait. Il a été veérifié
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gque ce phénomene est d'autant plus grand queliaitation est rapide, ou que le systeme est
grand. Lors de la seconde charge, cette hystéessisnoins claire, le parcours est plus
chaotique (A-B-C’-D’-C”-D-E) avec une remontée tparaire au point C”. L’hystérésis
semble donc, a cette échelle, étre liée a unehititda c’est-a-dire au passage brutale d’'une
phase a l'autre.

La configuration des atomes permet d’identifierclaute de contrainte C-D a la
transformation de phase. En effet, avant C la pkas@urement austénitiquet.(fig.4.3.4.a)
tandis qu’aprés C elle est martensitiqak 1ig.4.3.3.b). En regardant de plus pres, la figure
4.3.4.b permet de distinguer la coexistence de dauantes (encadré sur la figure 4.3.4.b).
Plus tard dans la charge, en E par exemple, cengeldisparait au profit d’'une seule des
deux variantes.

Fig.4.3.4 —Configuration des atomes (a) avant C (b) apres C

4.3.1.3 Transformation de phase martensitique

La figure 4.3.5 correspond a la réponse de I'échamtdans I'espace contrainte
température. La phase A-C correspond a un forbickesement thermoélastique. Ensuite, la
transformation de phase, C-D, se caractérise paelévation brusque de la température. Cet
échauffement s’explique du fait de la réorganisatimicrostructurale of. fig.4.3.4)
s’accompagne d’'une chute d’énergie potentiellelaOconservation de I'énergie impose la
redistribution de cette énergie sous la forme d@eecinétique, et donc de température.
Apres la transformation, la partie D-E ressemblenarefroidissement thermoélastique. Ce
refroidissement, tout comme celui de la phase Ad@f tres important. Des parameétres ont pu
étre trouves pour permettre d’avoir un refroidissetrplus conforme a la réalité, mais comme
il 'a été dit plus haut, ces parameétres ont étéistges car une fissure apparaissait rapidement
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apres la transformation. Le comportement lors dd#étzharge et de la seconde charge sont en
tout point semblables a celui de la premiere chagec pour seule difference un décalage de
quelques degreés.

1 1 | | A\l\l A’=
250 260 270 280 290 300 <7>(K)

8
6
4
2
0

Fig.4.3.5 —-Réponse dans I'espace contrainte température

Ayant connaissance de la variation de températuraccompagne la transformation,
et donc la variation d’énergie cinétique, on pestinger la chaleur latentd selon
I'expression 4.2.8. Elle vaut ici environ 5500 J'*kge qui est de I'ordre de grandeur des
mesures macroscopiques de chaleur latente poAMEs

4.3.1.4 Energie libre

Afin de représenter I'énergie libfg on réalise un essai isotherme a une vitessg de
de 1.3 mm.3. Le maintien de la température constante est reodsible par I'utilisation du
thermostat de Berendsen, avec une températuraeextei, constante, homogéne, et un
parametrezr important, et qui correspond a de fortes fuitesrrithiques. En choisissant
arbitrairement I'énergie libre nulle au départ,adntient la figure 4.3.6.

La forme de I'énergie libre est non-linéaire, awat point de rebroussement au
moment de la transformation. Ce point est reli@ &Hute de contrainte (ici autour d’'une
déformation de 0.022). Le potentiel énergie libleshdonc pas convexe. Si on se référe a
I’évolution de I'énergie libre en fonction de lartpérature (fig.4.2.3 ou fig.4.2.4) on constate
qgue la température de I'essai est élevée par rappdartempérature de transformation. C'est
ceci qui explique la stabilité de la phase austfrgtau début du présent essai.
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A F (eV)
5 |-

2 C-D

<§,>
| [ 1 1 1 1 >

0
0O 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

Fig.4.3.6 —Energie libre pour I'essai isotherme

Intéressons nous maintenant a I'énergie intddnealculée a partir de I'expression
4.1.27 pour le cas de l'essai anisotherme préspht® haut. Cette énergie interne est
représentée sur la figure 4.3.7, elle est trés kdai@ba I'énergie libre de I'essai isotherme, et
présente elle aussi une non convexité. En effevdesitions d’énergie libre au cours d’une
transformation isotherme est égales aux variatitésergie interne lors d’une transformation
adiabatique et réversible. Par conséquent, orsegalindifféremment par la suite des essais
isotherme et anisotherme, en étudiant la convesgpectivement de I'énergie interdest de
I'énergie libreF.

] ] ] ] >
>

Fig.4.3.7 —Energie interne de I'essai anisotherme
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4.3.2 Influence de la taille de I'échantillon

4.3.2.1 Conditions aux limites périodiques

On poursuit I'étude du modéle proposé ci-desswgotmws avec un échantillon carré et
des conditions aux limites périodiques, mais p@as mbmbres d’atomes plus élevé :

() N= 800 atomes ; non isotherme: = 3.5 mm.&

i) N = 1800 atomes; isothermevy = 52 mm.5 ; & = 6.86.10° J :
0 =3.277.13°m.

Dans le premier caf), la réponse mécanique (fig.4.3.8.a) présente ys&tesis
étendue, avec une augmentation en contrainteveaéint progressive pour des déformations
comprises entre 0.015 et 0.01. L'énergie intermeespondante est représentée sur la figure
4.3.8.b. Elle est tres semblable a celle présesitéda figure 4.3.7, avec une augmentation
sensible du niveau d’énergie de l'inflexion (pot 4eV ici contre 3eV avant. Lors de la
décharge, le point d’'inflexion est déplacé pour deéormation de 0.015 (poig), ce qui
correspond a l'augmentation de contrainte. Si Heswvait été mené a son terme, I'énergie
interne aprés la décharge aurait sans doute éfaérisure a I'énergie interne initiale, et cela
d’'une maniere plus importante que dans le cas peitgfig.4.3.7). Ceci est a corréler a
I'importance de I'hystérésis de cet essai.

1 <o,> (GPa) A 4 U (eV)
6}
e 5t
5 1 |
: 4t
4t i i
: i |
i 2k | ;
2f : | |
1t v - 5 1r :
I i <&,> i ! <g,>
0 X ; . L . > ( L | l L] L
0 0.0z 0.04 0.0€ 0 0.010.020.030.040.050.06
(a) (b)

Fig.4.3.8 —Essais (i) : (a) réponse mécanique et (b) éneibre |
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Pour comprendre les differences avec l'essai peggdedl faut s’intéressé a la
configuration des atomes. En effet, apres la toansdtion I'échantillon présente un mélange
de variantes de martensite Et M, avec un noyau d’austénite persistant, commestiteipar
exemple la figure 4.3.9 qui correspond a I'étatcdemélange juste avant la transformation
inverse (déformation de 0.015 au point B).

Fig.4.3.9 —Essais (i) mélange de phase austénite et martesgitet la transformation
inverse

Au cours du second esgd) on observe un phénomene apparenté a I'essai riced
En effet, bien qu'apres la transformation il n'y qu’un meélange de variante de martensite
sans austénite semblable a la figure 4.3.4.b, nakision d’austénite apparait lors de la
décharge, semblable a la figure 4.3.8, sans queatesformation inverse soit complete.
L’énergie libre représentée sur la figure 4.3.1i0semblable a I'énergie interne de I'es§ai
sans seconde inflexion. Les unités sont tres difitess car les constantes et gp ont été
modifiées entre temps. Il est remarquable que leimmim de I'énergie libre lors de la
décharge soit déplacée et égale a 0.005, ce quspand a la déformation pour laquelle la
contrainte est nulle. Cet essai semble donc présanteffet mémoire dont la microstructure a
contrainte nulle est un mélange de variantes déemsites et d’austénite.



4.3 — SIMUALTION DE LA TRANSFORMATION MARTENSITIQUE PAR DM 179
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Fig.4.3.10 —Energie libre et apparition d’'un « effet mémoire »

4322 Conditions aux limites mixtes

Comme on le voit dans les exemples précédentsgriiantation de la taille de
I’échantillon pose rapidement des problémes likscexistence de variantes et a I'apparition
d’'une microstructure complexe. Cependant on note premiére tendance avec
'augmentation de I'’énergie du point d'inflexiono@ continuer I'étude de l'influence de la
taille sur le comportement, on propose d'utilis&s cconditions aux limites mixtes. Ces
conditions présentent I'avantages de laisser lé&saoon sollicités de I'échantillon libres de
contrainte. Ceci est particulierement important dans le cas des conditions aux limites
périodiques, la transformation s’accompagne derammé dans la direction perpendiculaire a
'axe de traction du méme ordre de grandeur quectedraintes dans l'axe de traction.
Gardons cependant en mémoire que les conditions liaikes mixtes présentent la
particularité de posséder une énergie de surfackesbords libres. Or on a vu dans la revue
bibliographique ¢f. section 4.2.2.3) que cette énergie de surfaceaifa/ta nucléation. Deux
grandes tendances ont été identifiées et sontiaglisr :

(i) si la hauteur est inférieure ou égale a la largalars la nucléation de la
martensite se fait de maniére homogéne sur leslibreés de I'échantillon

(i) sila hauteur est supérieure a la largeur, alorsitdéation est localisée sur
une partie du bord libre.

Pour illustrer le premier cas, on a choisi un edsai la vitesser est de 52 mm’s
pour une géométrie carré, composéeNde 5000 atomes. La réponse mécanique pour cet
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essai est reportée sur la figure 4.3.11.a. La ateiteontrainte va jusqu’a une valeur négative,
et remonte trés lentement aprés une déformatidh@®e La nucléation apparait rapidement
des le début de la chute en contrainte. Par exemaptenfiguration des atomes au point A est
reportée sur la figure 4.3.11.b. Au centre la ples$eencore austénitique, tandis que les bords
libres sont totalement transformés en martensitsuiie la martensite se propage vers le
centre de I'éprouvette (comme indiqué par les #&clsur la figure 4.3.11.b) durant le
chargement A-B-C.

s <G> (GPa)

propagation

@ (b)

Fig.4.3.11 {(a) Réponse mécanique pour des conditions aweknmitixtes
(b) Nucléation de la martensite sur les surfaceseb

Dans le second cas, I'essai est réalisé a la méesse mais pour un échantillon de 70
atomes de coté et 100 atomes de hauteur, soit 12t06@es au total. La réponse mécanique
n'a pas été reportée car elle est semblable apréagdent, avec pour seule différence une
phase de propagation B-C plus étendue. La dynandgula transformation est représentée
sur la figure 4.3.12. L’austénite est indiquée yarA, et la martensite par un M. On observe
que lors de la nucléation (a), une apparition dadatensite sur un seul des bords libres. Puis
au cours du chargement, elle se propage (b) & partte point de nucléation, mais apparait
eégalement sur I'autre bord libre. Plus loin dangrigpagation (c) I'échantillon se scinde en un
bloc austénitique et un bloc martensitique. Il faign se rappeler ici que les conditions aux
limites en haut et en bas sont périodiques, efpqueonséquent le bas de I'échantillon est en
continuité avec le haut. La bande de martensitsi dormée est inclinée. Au terme de la
nucléation (d) il persiste un noyau d’austénite. g@nt observer au cours de la propagation
(b-c) le germe de ce noyau d’austénite. |l sembideinent que le maintien de ce germe a eu
pour conséquence de créer une « fissure » indguda figure (d).
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L’énergie interne au cours de cet essai est rep@sesur la figure 4.3.13. Les
différentes étapes (a, b, c, d) sont égalementuggis sur cette figure. On constate que la
nucléation (a) apparait avant le point d’inflexigruis que I'appariation d’une nucléation sur
le second bord libre est rapide (b) en comparag®ha propagation (b-c-d). La forme de
I'énergie libre présente pendant la propagationperge douce. On peut donc dire que, dans
le cas de conditions aux limites mixtes, I'appasiatd’'une microstructure intensifie la non
convexité de I'énergie interne (ou I'énergie lilbl@ns le cas précédent).

2+ U (eV)
(b) (d)
= (a) (c)
4 |
2 -
0 | ! | | | | |<5y3;>
0 0.02 0.04 0.06

4.3.13 —Energie interne pour des conditions aux limitestasx

L’étude de I'énergie libre en fonction de la taitla systeme pose donc un probléme
du fait de I'appariation de cette microstructure. éifet la matiere s’organise sous la forme
d’'un mélange a la fois d’austénite et de variadiesnartensite, mélange qui est plus stable
que l'austénite seule, et pour laquelle le poténieprésent plus de non convexité €as de
la fig.4.3.10). Mais c’est peut étre justement ediberté permise par la coexistence de
plusieurs phase qui rend possible la «convexitioat de I'énergie libre a I'échelle
mésoscopique.



TIQUE PAR DM

4 — UNE MODELISATION DE LA TRANSFORMATION MARTENSI

182

AL

T
MR A Genaaun
TR N L e
U i g S
i g

M
AN KBNS
AR L

s
itk
LI
..:...35;.;..
B By

*...s{xx.},..; .

ofatal

(d)e

ion

C) propagati

(b

ion

t

7

ea

) (&) nucl

te dansde (

de la martens

ion

t propagat

ion e

t

7

ea

12 Nucl

3

4



4.3 — SIMUALTION DE LA TRANSFORMATION MARTENSITIQUE PAR DM 183

4.3.2.3 Conditions aux limites périodiques avec un secondufs visible

On recommence I'étude avec des conditions aux danitpériodiques afin
d’approfondir la tendance observée entre les essaiespondants aux figures 4.3.6 et
4.3.7.b. Dans ce but le paramégg /s a été ramené a 0.2, ce qui a pour conséquence de
diminuer I'énergie nécessaire a la transformatldessai a été réalisé a une vitessevge
1.25 mm.& sur des échantillons carrés de 200, 450, 800 @2 A8mes. On retrouve sur la
figure 4.3.14 la tendance indigquée plus haut :df§e du point de rebroussement augmente
avec la taille de I'échantillon. De plus il semigjee I'intensité de la non convexité diminue
avec la dimension.

4 U (eV) ;
i , iN=450
N = 1800 ,
08 1 N = 800 //
/
/
/
N =200,
7/
V4
/
/7
Ve
//

<g,>

0 0.01 0.02 0.03

4.3.14 —Energie interne en fonction de la taille de I'échibon

Les limites du codes de DM développé dans le cddreette thése en terme de temps
de calcul, restreint a la fois la durée des egwais aussi le nombre d’atomes considéré, ce
qui s’est avéré handicapant pour la poursuite dte attude. Il aurait été peut-étre plus
judicieux de se tourner vers un code plus abouples performant, avec par exemple la
possibilité de réaliser des calculs parallélesgtion présente dans le logiciel [Lammps].

Malgré les limites des outils numériques mis ercglan a toutefois pu observer que
le potentiel avait tendance a se convexifier almmimentation de la dimension. Cependant le
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lien existant entre cette convexification et laxisience de plusieurs variantes de martensite
n'est pas encore clair. Cette premiéere contributienpermet donc pas de conclure sur le
caractére stabilisant et régularisant du changentiéchelle a la fois sur le potentiel, mais
également sur les phénoménes thermomeécaniques snageompagnant la transition de
phase (avec par exemple la chute brutale de cotdrgue I'on observe lors des simulations
de dynamique moléculaire, mais qui n’existent pd®ehelle mésoscopique). Des essais
complémentaires avec des échantillons de plus griilte sont évidemment nécessaires.

Outre ces aspects stabilisants lies a la dimendenl’échantillon, nous avons
également pu observer la formation de microstreatuinduite. Ce résultat est novateur au
vu de la littérature qui ne s’intéresse, a notrenna@ssance, qu’aux microstructures
accompagnant une transformation T-induite [Kadab],0JKastner 09]. Nous avons en
particulier, réalisé un essai qui génere une baedansformation que I'on peut rapprocher
des fronts de transformation observés expérimenteau niveau mésoscopique
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Conclusions générales et perspectives

Les principales difficultés rencontrées dans la étiedtion des alliages a mémoire de
forme proviennent d’une part de la multiplicité dahelles physiques qui peuvent intervenir
dans la description de la transformation de phaskaetre part du caractere multiphysique
(ici thermomécanique) de cette transformation.

Le travail associé au chapitre Il de cette thésmrasisté a se doter d'un dispositif
expérimental pour observer qualitativement et qtativiement la transformation de phase au
travers de ses manifestations mécaniques, thermiguénergétiques et ce, a des échelles
mésoscopique et macroscopique définies par laud®oldes optiques des caméras visible et
infrarouge utilisées. L'étude expérimentale quuavisa confirmé le réle majeur joué par les
couplages thermomécaniques. Ce role a notammemigde jeter un nouvel éclairage sur la
compréhension des effets comportementaux déperdlartemps et dans les modes de
propagation des fronts de changement de phasetr®’'gart, 'analyse thermomécanique
développée a permis de démontrer que I'existenae ddmportement hystérétiqgue n’est pas
conditionnée par I'existence d’irréversibilitésrinseques mais pouvait aussi s’expliquer via
des mécanismes de couplage, bien entendu dansltmarsisotherme. Enfin, la construction
de bilans d’énergie a permis de confirmer la faibéedes effets dissipatifs intrinseques devant
les chaleurs latentes de changement de phase.

Ces observations expérimentales ont ensuite sexvbake, au chapitre Ill, a la
proposition d’une loi de comportement originale &d4F monocristallins. Tout en détaillant
ce modeéle, nous I'avons positionné par rapportaures travaux de la littérature. Ce modele
rentre dans le cadre des matériaux standard gié&@Stall posséde une énergie libre convexe
par rapport aux déformations et un potentiel dsipiéion réduit a la dissipation thermique,
ce qui va dans le sens des observations expéritegrgai ont démontré la faiblesse des
énergies dissipées. La largeur du domaine de tiamsi été prise étroite (bien plus étroite
qgue celle identifiée par le fournisseur d’AMF) wiréduite a une ligne. Ces deux choix,
dissipation intrinséque nulle et domaine de trémsitres étroit, ont été fait dans le but de
faire ressortir sans ambiguité le role des couglage le comportement.

Le modéle a permis de retrouver les chemins theroamiques complexes suivis par
la matiére lors de cycles charge-décharge, et tigrgr les phénomeénes temporels observés
(relaxation, fluage, effet de la vitesse de la isitdition, influence des coefficients
d’échanges), sans jamais, on le rappelle, faireniehir de dissipation intrinséque. Autre
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point important, les essais numeériques ont permigtiouver le phénomeéne de localisation et
plus exactement la propagation de fronts de chaegemde phase. Cette localisation
s’accompagne de fortes hétérogénéités a la foidesptan mécanique et thermique, mais
également de fronts de changement de phase qubw@tre caractérisés précisément au
niveau expérimental, et retrouvés sur le plan niquér

La derniere partie du travail de thése représeméepuemiéere contribution personnelle
a la modélisation de la transformation de phasécaélle atomique. L'objectif de ce chapitre
par rapport aux travaux de la littérature qui adoptine approche similaire a été de plonger
une description du mouvement des atomes purementamuggle dans un cadre
thermomécanique réversible. Cette transposition eamig de définir le potentiel
thermodynamique du systeme a partir de I'énergiétitjue et de I'énergie potentielle. Les
simulations par dynamique moléculaire (DM) ont perde montrer le caractére non convexe
de I'énergie libre associée a un petit nombre d'&® Cette energie libre possede une forme
semblable a celle proposée par les modeles caissérpiartir d’arguments de cristallographie
(approche de Landau). Une étude paramétrique a erdntré que cette non convexité avait
tendance a se réduire peu a peu avec l'augmentdtionombre d’atomes constituant le
systeme thermodynamique (effet d’homogénéisation).

Au cours des essais de DM, toute la richesse dedastructure des AMF est apparue
avec la présence de mélange de phases et/ou lasteoere de plusieurs variantes de
martensite. L'étude de la microstructure des AM&nsise a contrainte par la DM est inédite
a notre connaissance. Elle nous a permis dobsdieristence de phase de mélange
austénite-martensite plus stable que les phasespuat austénitique ou martensitique, et que
I'on a associée, sous toute réserve, a un phénodéifiet mémoire.

Les perspectives de ce travail sont nombreusgdust ou moins éloignées de nos
objectifs initiaux. Tout d’abord au niveau expéritted on a signalé que la définition du
domaine de transformation restait délicate. Entette réponse thermique n’est pas une
caractéristique intrinseque du matériau mais nme&lmatériau et la structure qu’il constitue.
On a vu, par ailleurs, que la définition de la sfanmation a partir de I'hystérésis pouvait
étre, elle aussi, sujette a discussion, dées quoosidere I'essai comme anisotherme.

Toujours a propos du diagramme de transformatiorg vu sur des essais dynamiques
que la majorité de la transformation se produisalat charge et a la décharge, sur un méme
domaine de transformation dont I'étendue thermigse tres réduite en comparaison des
domaines proposés par la littérature. Cependartgbleau 3.1.1 souléve le probléme d’'une
pente trop importante, aussi bien vis-a-vis ddttarature que du modéle retenu dans cette
thése. De plus elle semble varier avec la vitessehdrgementcf. fig.2.3.18). On peut donc
supposer que le domaine ainsi identifié n’est ge’'tastriction d’'un domaine plus global, qui
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ressemblerait a un diagramme plus traditionnelegample celui présenté dans [Siredey 99].
Des lors il serait intéressant de multiplier desaes de DSC a différentes échelles, et de
réaliser des identifications a partir de mesureldamps pour des chemins thermomécaniques
plus complexes; par exemple en faisant varierelaperature ambiante, ou encore en
regardant le chemin dans le domaine de transfoomaldors d’essais d’échauffement
similaires a I'essai4-8). De maniere plus immédiate, un premier test exg@able consiste a
comparer deux cycles, I'un a une vitesse de chaggenonstante, 'autre avec des vitesses de
charge et de décharge trés différentes.

On a également constaté sur les simulations gfreriede changement de phase était
défavorisé par un domaine de transformation imparthsemble donc que la description du
domaine de transition par une ligne ou un domageefin soit la plus appropri€e. La taille du
domaine peut alors s’expliquer par un déplacemenkadigne de transition induite par un
phénomene de dissipation. Ce déplacement est immddns la généralisation de notre
modele au casX, #0 (€q.3.1.20). Au niveau expérimental, ce mouvensentiomaine de
transformation a été observé, méme si on préféterrprudent sur ce point. En effet, la ligne
de transformation définie localement par les extna® de la vitesse de déformation se
déplace avec le front. Par exemple, sur la figuBlZ, la ligne de transition en trait plein
correspond au point matériel situé en 5 mm tandes lg droite en pointillé correspond au
point matériel situé en 19 mm. On voit que cettmrde ligne de transition s’est déplacée par
rapport a la premiére. Or, lors de la changs.décharge), ce second point voit le passage
du front beaucoup plus tardeép.plus tot). Cette observation serait a confirmetamment
apres I'étude plus précise du diagramme de tramsftoon proposée ci-dessus.

De maniere plus éloignée, et toujours sur le péxpérimental, les réponses
meécaniques des essalk9), (4-10 et @-15 présentent un second « plateau » meécanique
(ddlde). L'analyse énergétique de I'essdtX5) nous a permis d’observer I'existence, durant
ce plateau, de la propagation d’une bande locatiege les vitesses de déformation et les
sources de chaleur sont trés importantes et taldas positives. Lors de la décharge, les
sources correspondant a ce plateau sont elles pasisives, ce qui peut signifier qu'il y de
forts phénomenes dissipatifs. Un bilan énergétjgjus poussé serait nécessaire pour étudier
plus précisément les sources de chaleur. De ptuprdbleme de savoir s'il s’agit d’'un
phénomene de réorientation de variantes couplée da plasticité, ou d'un second
changement de phase solide-solide de type ord@dtés comme proposeé a la figure 1.1.9.a
pour un AMF de CuAlBe comme ici. Le travail restiage.

L’'étude expérimentale pourrait également s’étoffagssais de type effet mémoire,
pour caractériser localement et énergétiguemephé&omene de réorientation, phénomene
abordé par exemple dans la thése de [Balandraud@0Opourrait également s’intéresser aux
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phénomenes de fatigue. Le bilan énergétique é#aldi section 2.1.5 permettra d’éviter de
confondre l'aire d’hystérésis avec I'énergie digsipcomme on le trouve souvent fait sans
justification dans la littérature. Une modeste {&les) tendance d’évolution de I'énergie
dissipée a été obtenue sur I'esggilD). Elle suit bien la tendance annoncée par laditige
[Gastien 03], [Nemat-Nasser 06]. L'aire d’hystésésut comme les sources de chaleur
cumulées diminuent avec le nombre de cycles.

En ce qui concerne les simulations, il serait igd de régler les problemes de
convergence qui nous ont obligés a choisir unessitede sollicitation, un coefficient
d’échanges dans les molng, et une température de transformatidrdifférents de ceux
identifiés dans les essais expérimentaux. Ceci @rait de comparer quantitativement les
simulations avec I'expérience, et de voir en paligc si I'indentification du domaine de
transformation a une ligne est parfaitement appéepr

Apres avoir régler ces problemes numeériquesrdiségalement intéressant de voir si
le front qui se crée aux extrémités des éprouypstte étre bloqué au profit d’'un second front
situé dans le corps de I'éprouvette. On a vu auscdes simulations que ce second front
existe. Mais le front principal part toujours de®rs) contrairement a ce qu’'on observe
expérimentalement. Une explication possible poutiar son origine d’effets géométriques,
ou bien encore de la contrainte imposée par less rsar I'éprouvette. Cette contrainte
(compression imposée par les mors) pourrait dépladgne de transformation, voire induire
la transformation d’une autre variante que cellevée lors de la traction, et ainsi défavoriser
la transformation a proximité des mors. Il faudiddrs aborder la généralisation du présent
modele a un cas multivarié, et voir s'il permetrdadre compte d’'un tel phénomene. On
rappelle que la généralisation du modéle a un caftivariant et/ou dissipatif et/ou
polycristallin a déja été abordé dans la theséBdéahdraud 00].

En ce qui concerne la dynamique moléculaire, Eampgre chose a améliorer est la
performance du code de calcul. L'utilisation d’uode éprouvé, optimisé et permettant de
faire du calcul paralléle serait salutaire, caril@#ations en terme de nombre de particules et
de temps d’essai desservent nos ambitions. Readm®diele plus réalist€(k, Cy3, a...) en
utilisant notamment un potentiel interatomique gpet EAM issu de la littérature serait
également plus que recommandé, de maniére a paxosojarer I'énergie libre, le tenseur de
transformationetc, a ceux de la littérature.

L'étude menée dans cette thése pourrait alors @pgrofondie, notamment en
augmentant significativement la taille du systeeteen regardant I'effet de la température,
voire l'effet d’'un chargement multiaxial (on peugja observer une transformation en
compression...), pouvant aller jusqu'a étudier I'édmn avec la taille du systeme du
potentiel complet//(a:‘,T), construit a partir d’'une multiplicité d’essais [dM.
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On a enfin passé sous silence les effets du tempk réponse thermomécanique de
I’échantillon et sur le potentiel énergétique. Eetpproche se fonde sur I'hypothése que pour
un échantillon de petite dimension lI'équilibre estapidement » atteint. En vérité, la
limitation des moyens de calculs (efficacité duejodous a obligé a accepter de travailler a
des vitesses de sollicitation plus ou moins impues. Sur de grands échantillons, ces effets
temporels pourraient étre étudiés grace aux chatepgformation, température, contrainte,
taux de martensite, énergie mécanique... qui onfpedgentés dans cette these mais dont
I'exploitation n’a pas été exposée par manque si@ltas significatifs.

De maniere plus générale, les perspectives paralesis de ces champs sont vastes.
L’énergie des interfaces austénite-martensite dteewariantes de martensite peut étre
mesurée [Kastner 09]. La microstructure générée ymarchargement mécanique et son
évolution est accessible ainsi que lincidence dargement sur les énergies d’interfaces.
Enfin, sur un échantillon plus gros on pourrait &lebr des échanges aux bords plus
réalistes, et réaliser des essais qui ne soneseralus ou adiabatique ou isotherme comme on
I'a fait dans cette these. La mesure des champs peumettrait alors de caractériser la
transformation dans des conditions plus réalispymettant d’étudier la cinétique de
transformation ainsi que I'énergie libre localeaebir un systeme thermomeécanique non plus
réduit a un élément de volume comme c’est le cas achapitre IV de cette thése.
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Annexe A

Rappels de cristallographie

Un solide cristallin idéal est traduit géométriquarnpar un réseau cristallin, défini
comme la reproduction périodique a l'infini d’'unlvme élémentaire, la maille, contenant
une répartition d’atomes, le motif. La base de &illenpermet de désigner un plan du cristal
en spécifiant s’il coupe ou non l'un des axes dddae, c’'est la méthode des indices de
Miller. La géométrie de la maille définit le systéneristallin (triclinique, monoclinique,
orthorhombique, hexagonal, rhomboédrique, tétragandique). L'ensemble des isométries
laissant le réseau cristallin invariant forme uougpe de symétrie appelé groupe d’espace.
L’étude de I'ensemble des groupes d’espace relevia dhéorie des groupes, et I'ordre du
groupe correspond au nombre de ses éléments. Ddefda pluralité historique des écoles
cristallographiques, plusieurs nomenclatures desipgs d’espace coexistent, a savoir les
symboles d’Hermann-Maugin, la notation Schoenflies, nomenclature de Friedel, la
nomenclature de Groth, la notation de Pearson.abieau A.1 illustre cet état de fait sur
I'exemple du cristal monoatomique CFC.

Systeme cristallin | cubique (C)| Groupe ponctuel ; Oh
Groupe espace : 225 Hermann-Maugin Fm3m
Schoenflies : [,C,Ri,Di,Ti,Cti,RiTi,DiTi,Mi,Cmi,RiM DiMi
Friedel : Holoédrie Groth: | Hexakisoctaédrique
Pearson : cF4

Tab.A.1 —Classification d’un cristal cubique faces centr&€-C) monoatomique
[CCMS 08]

Cependant, la seule donnée du groupe d'espace ffie gas a décrire l'ordre
chimique, c’est-a-dire 'arrangement des atomedifjrsur le réseau cristallin. La notation de
Strukturberich® permet d’associer ces deux aspects. La figureréptésente trois mailles
cubiques, avec les types d’atomes représentéseganideaux de gris différents. Dans le cas
(b) et (c) de la figure, la notation d’Hermann-MaugFm3m ne permet pas de faire la
distinction entre ces cristaux et le cristal CFQhetomique (tab.A.1), d’ou la nécessité de la
notation Strukturbericht.

5 A : monoatomique, B : diatomique, C : biatomiqu#ADO : rapport des compositions de 3-1, L : allisg
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i
Laisizainie (S
R R

(@) Pm3m - B2 (b) Fm3m - DO; [Liew 03]  (c) Fm3m - L2; [Satto 00]

Fig.A.1 —Mailles cubiques selon différents ordres chimiqaespompagnées des notations
d’Hermann-Maugin et de Strukturbericht

Lors de la transformation de phase des alliage€oaite de forme, des structures
plus complexes vont apparaitre. Par exemple, lardigh.2 présente une coupe selon le plan
de Miller [101] d'un cristal D@ et la compare a la coupe selon le plan [100] denéme
cristal aprés transformation, avacc et @ les paramétres décrivant cette nouvelle géométrie.
Les plans d’empilement, notés par des lettresegptésune périodicité de 18 plans. De plus, la
symétrie du cristal est orthorhombique avec uneérkglistorsion [Gonzalez 02]. Ces deux
indications sont condensées par la notation de Belinsn M18R. De maniere générale, la
notation de Ramsdell [Parthé 72] se présente saurme d’'un nombre, indiquant la
périodicité, par exemple, des plans compacts,etadlettre, indiquant le systéme cristallin de
la structure, et permet de différencier les polgg/fdifférenciation unidirectionnelle).

.ﬂLO ,; roo T . A‘ 4;
- Bo £ - B
Ag " A
By ' s
Ag A
By a
Ay B
By c
Ag B
Fy Bg A C
Ay B
. Bg Al
Ay (&
; By A
Ag @
; By b
aOI 5 Ag C
e Bo B
Ap A Y
— [101]po, ——[100]y15r
(a) (b)

Fig.A.2 —Comparaison du réseau R@a) avec 18R (b) [Akmak 98]
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Résumé :

Cette étude est consacrée a I'analyse thermomémadi la transformation martensitique prenant piace les
Alliages a Mémoire de Forme (AMF). Cette analyst effectuée a différentes échelles et s’appuiedas
champs de mesures thermomécaniques, des simulationériques 3D par éléments finis et des simulation
utilisant la dynamique moléculaire. L'étude estngiste au comportement pseudoélastique d’'un mdstatde
CuAlBe, soumis a des chargements de traction. le®rgations par imagerie cinématique et énergétique
couplées rendent possible la caractérisation mrétisocale du front de changement de phase quarajppors
d'une sollicitation mécanique d'une éprouvette d’BML’analyse énergétique qui en est faite, permet
d’interpréter la transformation de phase comme &éen couplage thermomécanique fort, et de néglamer
dissipation intrinséque. Conformément a ces résulten modéle thermomécanique monovariant est ggopoi
rend compte du phénomene d’hystérésis et des daffettemps observés expérimentalement. Le front de
changement de phase est ensuite généré numériqupaigicomparé a I'expérience et a la littératrans un
second temps, un modele d’AMF idéal est proposécaélle cristalline. La dynamique moléculaire petrde
construire I'énergie libre associée a un ensemb&owhes et de réaliser des expériences numériques.
L’évolution du comportement avec la dimension deltiantillon est étudiée numériquement puis discliée
tendance a la convexification du potentiel énequitiest observée, ainsi que I'apparition d’'une osicucture
complexe.

Mot-clés :

Alliages a meémoire de forme, Transformation maitense, Couplage thermomécanique,
Thermographie infrarouge, Corrélation d’images nuques, Traitement d’image, Dynamique
moléculaire

MULTISCALE THERMOECANICAL ANALYSIS OF THE PHASE
TRANSFORMATION IN MONOCRYSTALLINE SHAPE MEMORY ALLO YS

Abstract :

This study is devoted to thermomechanical analykitie martensitic transformation of Shape Memolipys
(SMA) with various scales and through tensile tdsige-dimensional finite element simulations armlanular
dynamics simulations. The study is restricted ® plseudoelastic behaviour of a CuAlBe single ctydthe
observations by kinematic and energetical coupteabing techniques allow us to characterize thet obphase
change, which appears during a mechanical loadimgaoSMA sample. The energetic analysis of this
experimentation enables us to interpret the phassformation as a strong thermomechanical coupting to
neglect the intrinsic dissipation. These hypothdeesd the monovariant thermomechanical model dimdva
hysteretic phenomena and time effects without tikervention of irreversibility. Thus, the front phase change

is numerically generated and compared to experiandditerature. In a second time, an ideal mofl&MA is
suggested at the crystalline scale. The use of aulde dynamics on this sample allows to apply a
thermomechanical solicitation, and to build theoassed energetic potential. The evolution of tlanple
behaviour according to its size is numerically stddthen debated. A tendency to convexificationthod
energetic potential is noticed, as well as a complirostructure development.

Key-words :
Shape memory alloys, Martensitic transformation, effilomechanical couplings, Infrared
thermography, Digital image correlation, Image gssing, Molecular dynamic
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