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CONTEXTE INDUSTRIEL

CSC intergranulaired’une canne chauffante de 
pressuriseur

Acier 316L écroui exposé au milieu primaire 
nominal à »»»» 340°C

CSC intergranulaired’une vis d’interne 
de cuve

Acier 316L écroui puis irradié exposé 
au milieu primaire nominal

CSC transgranulaire de joints Canopy 

Acier 308L exposé au milieu primaire faiblement 
pollué (Cl, S, O) à »»»»150°C

Journée Code_Aster 2014



|  3

BESOIN

1. Evaluation quantitative de la fissuration des com posants basée 
sur les connaissances existantes

2. Pilotage des actions R&D basée sur cette évaluati on quantitative

Journée Code_Aster 2014

Modèle phénoménologique supposé :

1. L’exposition à l’eau primaire permet l’oxydation de surface et des joints de grains

2. L’oxydation intergranulaire réduit la résistance m écanique des joints de grains

3. Si les contraintes locales sont suffisantes, les joints affaiblis peuvent rompre 
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MODÉLISATION DES MICROSTRUCTURES

500 grains

111

110100

21 grains, 835 noeuds, 
3885 TET4

Réseau des joints 
de grains

Projection de l’axe de 
chargement dans le 
triangle standard

10 µm

172 grains

Journée Code_Aster 2014
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PREMIÈRE SIMULATION AVEC CODE_ASTER
Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C (pH320°C = 7,2)

Axe z de 
traction

ssss

ssss

(Dt = 30000 s)

En rouge = joints 
de grains oxydés

En rouge = joints 
de grains rompus

Critère de rupture : sN �  760 MPa Journée Code_Aster 2014
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100 µm

RAMIFICATION DES FISSURES                                       
Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C (pH320°C = 7,2)

ssss

Focus sur 3 joints de grains rompus 
(en rouge)

Site 
d’amorçage

Branche 2
Branche 1

Ramification de fissures de 
CSC observée dans l’acier 

inoxydable austénitique 316L 
écroui exposé au miliau 

primaire nominal

Journée Code_Aster 2014
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COALESCENCE DE FISSURES                                         
Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C (pH320°C = 7,2)

ssss

ssss

Traction lente en milieu primaire 
à 360°C d’une éprouvette 

entaillée en acier 304L

Journée Code_Aster 2014
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EFFET DU PH SUR LA CSC
Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C
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LOI D’OXYDATION
Première étape : identification d’une loi empirique d’oxydation de surface
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TEM observations

Cinétique d’oxydation utilisée pour identifier la l oi de diffusion (deuxième étape)
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Après 5% 
d’allongement

Cr
Fe
Ni

Traction

Joint de 
grain 

rompu

CRITÈRE DE RUPTURE                             
Identifié par traction sous vide à 360°C sur 316L préoxydé en milieu primaire

sn

s c

dn2Gc /s c

Rupture

Endommagement

Contact

Adhésion avant 
amorçage

Journée Code_Aster 2014
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COMPORTEMENT DES JOINTS DE GRAINS

Journée Aster  |  3/14

• Loi de Fick fonction de la déformation, du pH et de l’irradiation

• Concentration C_O en oxygène imposée :

• Sur le bord du modèle exposé à l’eau

• Dans les joints rompus

• Profondeur d’oxydation maxi : 0,1 µm à 0,3 µm

• Joint de grain fragilisé dès que C_o > C_O_seuil

• Raffinement des éléments en avant du front d’oxydation

• Déraffinement des éléments en aval du front de rupture
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DÉROULEMENT DE LA SIMULATION

� Lecture des données d’entrée : pH, température, irradiation, paramètres 
des grains et des joints

� Lecture du maillage et création des joints [zoom1]

� Tant que temps < temps max
� Calcul mécanique (STAT_NON_LINE) avec CZM =f(C_O, deformation) [zoom2]

� Localisation des fissures pour imposer la concentration en oxygène [zoom3]

� Calcul de diffusion (opérateur de thermique) => C_O

� Calcul du diamètre des mailles en amont des mailles fissurées 

� Si ces mailles ont un diamètre > profondeur maximum d’oxydation :
o Adaptation de maillage : Homard [zoom4]

o création des joints 

o projection des champs pour la suite du calcul [zoom5]

Journée Aster  |  3/14
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RÉSULTATS ET COMMENTAIRES
Diffusion, raffinement et fissuration (anim )

Journée Aster  |  3/14

Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C, pH320°C = 9

En rouge = éléments joints rompu Champ de déplacement

Traction
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RÉSULTATS ET COMMENTAIRES
Diffusion, raffinement et fissuration (anim )  

Journée Aster  |  3/14

Traction lente (5.10- 8 s- 1) en milieu primaire à 360°C, pH320°C = 8

Traction

En rouge = éléments joints rompu
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TEST EN MÉCANIQUE SEULE

fissuration mécanique seule (anim )

Journée Aster  |  3/14

En rouge = éléments joints rompu Champ de déplacement

Force

Déplacement

Traction lente (5.10- 8 s- 1) à 360°C, sans diffusion mais avec tous les joints pré-affaiblis
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INFLUENCE DES PARAMÈTRES PHYSIQUES
Influence du pH Influence de l’irradiation

Journée Aster  |  3/14
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INFLUENCE DE LA LOI DE COMPORTEMENT

Journée Aster  |  3/14

A l’échelle du grain : orthotropie, comportement cristallin

• Influence du comportement des grains
sur la profondeur de fissure

• Influence de l’orientation des grains, 
particulièrement sur petit agrégat
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En rouge = éléments joints rompu
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COURBES FORCE - DÉPLACEMENT

Journée Aster  |  3/14

Influence globale de
la loi de comportement des grains

Bonne stabilité de STAT_NON_LINE et des 
éléments CZM 

Influence de la modélisation de l’oxydation 
(diffusion ® fragilisation des CZM)

En mécanique seule, l’échantillon casse 
très vite

Force

Force

Déplacement (mm)

Déplacement (mm)
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VERS DE PLUS GROS MODÈLES

Journée Aster  |  3/14

Optimiser pour application à des objets plus gros
• Agrégat de plus grande taille (1000 grains) pour atteindre la transition 
amorçage ® propagation

• Fissurations multiples, branchements
• Influence moindre de l’orientation cristalline
• Application de la simulation à des composants (sans plasticité cristalline)
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VERS UNE APPLICATION AU COMPOSANT (VIS)

Journée Aster  |  3/14

Plan de fissuration probable

Adaptation du pas de temps

Début de fissuration

Contraintes dans le fût

temps

Irradiation

Gros raffinement local nécessaire : 
Oxidation qq 0.1µm, vis qq 10 mm
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TEMPS CALCUL ET AMÉLIORATIONS
Calcul mécanique + diffusion : 
200 pas de temps, 21 grains, pH=9 : 
Von Mises  :   2  h CPU
Monocristal : 30 h CPU
Monocristal Mfront : 23 h CPU

Journée Aster  |  3/14

Mfront : outil général d’intégration des lois de 
comportement (CEA-Cadarache- Pléiades)
• Ecriture plus simple des lois
• Robustesse (région de confiance)
• Efficacité (CPU) 

[zoom-annexe]

Pourquoi les comportements cristallins coûtent 
autant ?
• CZM ® déformation localement importantes,
• Difficultés d’intégration, échecs ®

subdivision du pas de temps
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Intégrateur Runge-Kutta

Exemples de tests réalisés : loi de Norton
@Parser RungeKutta ;

@Behaviour Norton; 
@Algorithm rk54 ;
@MaterialProperty stress young;
@MaterialProperty real nu;
@MaterialProperty real A; 
@MaterialProperty real m;
@LocalVariable real    seq;
@LocalVariable Stensor n;
@StateVariable Stensor evp;
@StateVariable real    p;

@ComputeStress{
sig = lambda*trace(eel)*Stensor::Id()+2*mu*eel;}

@Derivative { seq = sigmaeq(sig);
dp = A*pow(seq,m);
n = Stensor(0.);
if(seq > 0){ n= 1.5*deviator(sig) / seq;}
devp = dp*n ;
deel = deto – devp;

}

Propriétés matériau 
(DEFI_MATERIAU/UMAT)
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Lois développées avec MFront 
��������	
����	� 	���
���	����������������	����� 	�

• Lois viscoplastiques : Norton, Lemaître
• intégrations spécifiques (1 éq.), Runge-Kutta (RK) , implicite (Newton) 

• Loi viscoplastique avec endommagement  : Hayhurst (RK et Newton)
• Tests mfront02a, mfron02b

• Lois élasto-plastiques et visco-plastique de Chaboche (Newton)
• Tests mfront01a, mfron01b

• Loi de Mazars (Newton+ default)
• Tests mfront02c, mfron02d (séchage, hydratation), m fron02e

• Loi de fluage de Burger (RK et Newton)
• Tests mfront02f, mfron02g

• Lois cristallines MONOCRISTAL (Méric-Cailletaud) + élasticité orthotrope
• Tests mfront03b, mfron03c, mfront03a (RK et Newton)

• Lois cristallines CFC ( DD_CFC + DD_CFC_IRRA) (RK et Newton)
• Tests mfront03e, mfron03g

• Lois cristallines CC ( DD_CFC + DD_CFC_IRRA) (RK et Newton)
• Tests mfront03h, mfron03i

• Loi cristalline POLYCRISTAL homogénéisé (10 à 100 grains) (RK )
• Tests mfront03d, mfron03f

• Loi de Lemaitre anisotrope avec métallurgie
• Tests mfront03j à n

� Temps de développement de chaque loi   < ½ journée 

23
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CONCLUSIONS ET CHALLENGES 

• Couplage oxydation-déformation-rupture opérationnel

• Utilisation/développement de nombreux ‘outils’ Code _Aster

• Interactions fortes entre numérique et expérimental

• Challenges
• Calcul sur de gros modèles (agrégats, composant)
• Identification des lois de comportement (rupture)
• Co-diffusion O + H + Cr (influence de H sur oxydation, déformation et rupture)
• Meilleur recalage des paramètres de diffusion (inter/intragranulaire)
• Gestion du couplage dans un schéma Yacs (Salomé)

Journée Aster  |  3/14
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Merci

Journée Code_Aster 2014
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Création et orientation des éléments d’interface 

Journée Aster  |  3/14

Visualisation du premiers angles d’Euler :
- normale au joint
- orientation cristalline des grains
IMPR_RESU ( CONCEPT = _F(CARA_ELEM=ORIEN),FORMAT='MED’)  
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IDENTIFICATION DES PARAMÈTRES DES CZM 
ET DE DIFFUSION

Journée Aster  |  3/14

Utilisation de MACR_RECAL  / ADAO

( )t
irrad epMaxkpMax 02,01)()( -

¥ -´=

)13125(2623065)( 2 -´++= -
¥ eq

pHpH ATANepMax mT e

Comparaison diffusion          - loi d’oxydation
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COMPORTEMENT DES GRAINS ET CALCUL 

Calcul mécanique avec recherche linéaire mixte pour faciliter la 
convergence lors de la fissuration des CZM

EVOL[nb_adap]=STAT_NON_LINE(MODELE=MODEJ[nb_adap],… 
CONVERGENCE=_F(RESI_REFE_RELA=1.E-3,SIGM_REFE = sigc, ..),
RECH_LINEAIRE=_F(METHODE='MIXTE'),
SUIVI_DDL=(  

_F(NOM_CMP='V3‘, NOM_CHAM='VARI_ELGA',GROUP_MA='JOINT',EVAL_ELGA ='MAX',EVAL_CHAM ='MAX',),
_F(NOM_CMP='V4', NOM_CHAM='VARI_ELGA',GROUP_MA='JOINT',EVAL_ELGA  ='MAX',EVAL_CHAM ='MAX',),

),

Instant de calcul:  5.400000000000e+06 - Niveau de d écoupe: 1
--------------------------------------------------- --------------------------------------------------- -----------------------------------
|     NEWTON     |     RESIDU     |     RESIDU     |  RECH.  LINE.  |  RECH.  LINE.  |     OPTION     |    SUIVI       |    SUIVI       |
|    ITERATION   |     RELATIF    |     ABSOLU     |    NB. ITER    |  COEFFICIENT   |   ASSEMBLAGE   |     DDL        |     DDL |
|                | RESI_GLOB_RELA | RESI_GLOB_MAXI |                |      RHO       |                |     1          |     2  |
--------------------------------------------------- --------------------------------------------------- -----------------------------------
|     0        X | 3.00187E-02    | 2.84123E-05  X | - SANS OBJET - | - SANS OBJET - |TANGENTE        | 2.00000E+00 | 1.00000E+00   |
|     1          | 7.41141E-03    | 7.01601E-06    |     2          | 7.73831E-01    |TANGENTE        | 2.00000E+00 | 1.00000E+00 |
--------------------------------------------------- --------------------------------------------------- -----------------------------------

suivi de la progression

TFIN 3180000.0 nadap 2 maxep 0.16187726376  nokc 0  pr ofis 0.0          diamin= 0.000151061266131 maxpox 0. 000338071498165 

Gestion de l’arrêt :sauvegarde du dernier état conv ergé (mécanisme de  ‘ try - except ‘)

Journée Aster  |  3/14
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Localisation des fissures pour y imposer la concentration en oxygène [zoom3]

Fissures = CZM    telles que   V3=2

Projection sur le maillage sans joints pour diffusi on => V3 aux noeuds

MAIL[nb_adap]=DEFI_GROUP(reuse = MAIL[nb_adap],MAILL AGE=MAIL[nb_adap],
CREA_GROUP_NO=( _F(NOM='LNV3_2', 

OPTION='INTERVALLE_VALE‘,
CHAM_GD=CHEV3N,NOM_CMP='X1',
VALE=(1.5,2.5),),))

Journée Aster  |  3/14

Conditions aux limites pour la diffusion 
(opérateur de thermique) :

Concentration imposée sur une face 
+ nœuds des fissures(group_no LNV3_2)
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Adaptation de maillage : Homard 
calcul du diamètre des mailles en amont des mailles fissurées
adaptation sur critère de taille de maille pour la diffusion  [zoom4]

MACR_ADAP_MAIL( MAILLAGE_N   = MAIL[nb_adap],         
MAILLAGE_NP1 = MAIL[nb_adap+1],
CHAM_GD      = CHADAP,    =>
USAGE_CMP='RELATIF‘,    
ADAPTATION   ='RAFF_DERA',
CRIT_RAFF_ABS= 0.5,
CRIT_DERA_ABS=-0.5,
DIAM_MIN     = maxpox,   =>
ADD_CHAM     = _F(CHAM_GD = DIAM[nb_adap+1],

CHAM_CAT='DIAMETRE'),);

Journée Aster  |  3/14
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Projection des champs pour la suite du calcul 

déplacements

lvisavis=[]
for gr in LNOMGR

dico={}
dico['GROUP_MA_1']=gr
dico['GROUP_MA_2']=gr
lvisavis .append(dico)

CHDEPK=PROJ_CHAMP(CHAM_GD=CHDEP, 
MODELE_1=MODEJ[num_mail_calc], 
MODELE_2=MODEJ[nb_adap],                   
VIS_A_VIS=lvisavis )

Journée Aster  |  3/14

contraintes, variables internes :
2 projections : grains puis joints => macro-commande 
(cf. [D5.01.02]  « Introduire une nouvelle macro-commande »)

CONTR2=PROJ_ELGA_JOINT( MODELE_N=MODEJ[num_mail_calc],
MODELE_NP1=MODEJ[nb_adap], 
RESU=EVOL[num_mail_calc], NOM_CHAM='SIEF_ELGA',
INST=TFIN, TYPE_CHAM='ELGA_SIEF_R')
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IMPROVEMENT OF THE OXIDATION LAW 
IG/bulk diffusion law for O, H, Cr

IG oxidation rate = 2 x bulk oxidation rate

Depends on strain pH and 
irradiation dose

Oxygen penetration at 325°C, 
pH325°C = 9

Metal
GB

Oxide

70 nm

STEM HAADF

x 2 along grain 
boundaries

pH325°C = 9.1

Next steps: replace surface by IG oxidation, 
replace the current phenomenological law by 
Chimie ParisTech physically-based model

Journée Code_Aster 2014
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COMPORTEMENT DES CZM [ZOOM2]
lepsp=[0.,0.1,0.2]
pH=8
lsc=[None]*len(lepsp) ; lgc= …;  
lseuil=[0.48, 0.485, 0.487] ; 

for index,eps in enumerate(lepsp) :
seuil1=lseuil[index] ; seuil2=seuil1*(1.001) 
lsc[index]=DEFI_FONCTION(NOM_PARA=' NEUT1‘,

PROL_DROITE='CONSTANT', 
VALE= (0. ,   sigc , 

seuil1,sigc,
seuil2,sigc_corr))

SIGM_CT=DEFI_NAPPE(NOM_PARA='NEUT2',PARA=lepsp,FONCTION=lsc)

JOINT=DEFI_MATERIAU( RUPT_FRAG_FO=_F(GC=GC_T,SIGM_C=SIGM_CT))

CHMATME=AFFE_MATERIAU(MAILLAGE=MAILJ[nb_adap], 
AFFE=( _F(GROUP_MA='MATIERE',MATER=METAL,),                               

_F(GROUP_MA='JOINT',MATER=JOINT,),),                       
AFFE_VARC=(
_F(TOUT='OUI',CHAM_GD= C_O,NOM_VARC='NEUT1'), 
_F(TOUT='OUI',CHAM_GD= EPEQ[nb_adap] ,NOM_VARC='NEUT2')
));

Journée Aster  |  3/14

C_O

Seuil(eps)

sigc

Sigc_corr
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Current assumed GB resistances: 

CRACKING OF GRAIN BOUNDARIES AT 360°C
Under crystalline behavior

CZM ssss c (MPa)
Non-weakened 4000

Weakened by oxidation (xO > 0.2) 493
Weakened by irradiation (>120 dpa) 800

Journée Code_Aster 2014
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Pour chaque système de glissement s
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1~ sssss mnnm Ä+Ä=m

Paramètres identifiés at 360°C pour un acier inoxydabl e austénitique
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@Parser Implicit;
@Behaviour monocristal;
@Algorithm NewtonRaphson_NumericalJacobian;

@OrthotropicBehaviour;
@RequireStiffnessTensor;

@Theta 1.0;
@Epsilon 1.e-8 ;
@IterMax 100 ;

@MaterialProperty real m;
@MaterialProperty real K;
@MaterialProperty real C;
@MaterialProperty real R0;
@MaterialProperty real Q;
@MaterialProperty real b;
@MaterialProperty real d1;

@StateVariable strain g[12];
@AuxiliaryStateVariable real p[12];
@AuxiliaryStateVariable real a[12];

@Import "MonoCristal_CFC_SlidingSystems.mfront";
@Import "MonoCristal_InteractionMatrix.mfront";

Loi cristalline Méric-Cailletaud avec Mfront (1/3)         zoom8

E 
(MPa) n

R0

(MPa)
Q b

K 
(MPa.s1/n)

m c d1

185000 0.3 221 1.17 3.9 10 4 600 20

Theta-méthode
Paramètres de convergence du Newton local

Comportement orthotrope
Opérateur d’élasticité D

Méthode Newton, matrice jacobienne 
numérique

Coefficients matériau

12 variables internes : glissements plastiques
24 variables auxiliaires

Systèmes de glissement 
Matrice d’interaction

sm~
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@Integrator{
for ( unsigned short i=0 ; i !=12; ++i) {

ag[i]  = abs(dg[i]);    pe[i] = Q*(1.-exp(-b*(p[i]+theta*ag[i]))) ;
}
for ( unsigned short i=0  ; i !=12 ; ++i) {

Rp[i] = R0 ;
for ( unsigned short  j=0 ; j != 12; ++j){

Rp[i] +=mh(i,j)*pe[j] ;
}     
tau[i] = mus[i] | sig ;

va[i]  = (dg[i]-d1*a[i]*ag[i])/(1.+d1*theta*ag[i]);

tma[i] = tau[i]-C*(a[i]+theta*va[i]) ;    

tmR[i] = abs(tma[i])-Rp[i] ;
if (tmR[i]>0.){

real sgn=tma[i]/abs(tma[i]);
vp[i]  = dt*sgn*pow((tmR[i]/K),m)  ; }

else{      vp[i]=0.    }
}
for(unsigned short i=0;i!=12;++i){

fg[i]  -= vp[i];
vepsp+=vp[i]*mus[i] ;

}  
feel += vepsp-deto;

} 

Loi cristalline Méric-Cailletaud avec Mfront (2/3)                         zoom8
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Boucle sur les systèmes de glissement i=1,12 

Cission  résolue du système i

Une équation par système de glissement i
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@UpdateAuxiliaryStateVars{
for(unsigned short i=0;i!=12;++i){
p[i]+=abs(dg[i]);
a[i]+=(dg[i]-d1*a[i]*abs(dg[i]))/(1.+d1*abs(dg[i]));

}
}

@TangentOperator{
if((smt==ELASTIC)||(smt==SECANTOPERATOR)){
Dt = D ;

} else if (smt==CONSISTANTTANGENTOPERATOR){
Stensor4 Je;
getPartialJacobianInvert(Je);
Dt = D*Je;

} else {
return false;

}
}

Loi cristalline Méric-Cailletaud avec Mfront (3/3)                         zoom8

@ComputeStress{
sig = D*eel;

}

Calcul des contraintes

Mise à jour des variables auxiliaires

Calcul de la matrice tangente cohérente :

Directement à partir de la
Matrice jacobienne J

[doc MFront] et [R5.03.14]
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GRAIN INTERACTIONS DRIVE CRACKING 
CERT (5.10- 8 s- 1) in primary water at 360°C (pH320°C = 7.2)

Von Mises Crystalline behavior
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AUTRE LOI DE PLASTICITÉ CRISTALLINE
DD_CFC basée sur la dynamique des dislocations
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Strain EZZ
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Strain EZZ

Meric-Cailletaud DD_CFC
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COMPARAISON DD_CFC  - MERIC-CAILLETAUD
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PH=9, VMIS GDEF
CONCENTRATION O DÉFORMÉE (EN 2000H)
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PH=9, VMIS GDEF
VARIABLE INTERNE      V4 = % ENERGIE DISSIPEE
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PH=9,  COMPORTEMENT CRISTALLIN
CONCENTRATION O2 DÉFORMÉE



|  45Journée Aster  |  3/14

PH=8, VMIS GDEF
CONCENTRATION O2 DÉFORMÉE
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PH=8, VMIS
MAILLAGES SUCCESSIFS
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MÉCANIQUE SANS DIFFUSION
DÉFORMÉE


