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Pour mieux appréhender les compor-
tements macroscopiques non linéai-
res des métaux, et aussi en tirer des
enseignements sur la répartition fine
des champs dans les grains et aux
interfaces, on veut pouvoir réaliser
avec Code_Aster des (nombreux) cal-
culs de microstructures comprenant
plusieurs centaines de grains, chaque
grain étant maillé suffisamment fine-
ment pour capter les gradients de
contraintes aux interfaces. Ces déve-
loppements sont effectués dans le
cadre du projet PERFECT / SINERGY
[3].
Pour atteindre ces objectifs, il faut
d’une part créer des maillages licites,
et d’autre part effectuer les calculs
dans un temps raisonnable.
Deux voies sont examinées ici pour la
création des maillages : le maillage
libre de chaque grain ou le maillage
régulier où l’on affecte à chaque
maille, un numéro de grain en fonc-
tion de sa distance aux différents ger-
mes.
En ce qui concerne le calcul, les déve-
loppements dans Code_Aster relatifs
aux comportements du monocristal
sont disponibles dans la version 7.
L’un des enjeux de ce type de calcul
consiste à optimiser les performances
(l’intégration locale du comporte-
ment, résolution globale), pour pou-
voir mener facilement des calculs
paramétriques. Une optimisation de
l’algorithme d’intégration du com-
portement est en cours en version 8.
Conjointement à ce travail, la mise à
disposition du couplage Aster-Zmat
permet de valider les développe-
ments (par inter-comparaison des
résultats entre Aster et Zmat pour des
monocristaux donnés).
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Génération et calculs d’agrégats multi-cristallins
dans Code_Aster.

GGéénnéérraattiioonn  ddee  mmaaiillllaa--
ggeess  dd’’aaggrrééggaattss

On part d’une répartition aléatoire de
germes dans un V.E.R. donné et, via
un algorithme de décomposition de
l’espace en cellules de Voronoï autour
de chaque germe, on définit une
géométrie des grains, qui est ensuite
transmise à un logiciel de maillage.
En utilisant sans modification les
cellules ainsi produites, on constate
que l’on obtient des arêtes parfois
très petites, ce qui conduit à un
maillage de mauvaise qualité, voire
impossible à réaliser étant donnée la
dispersion des densités locales. On a
donc construit une méthode de
génération de germes permettant
d’éliminer directement les petites
arêtes, en modifiant leur localisation
sur des critères géométriques. Cet
algorithme, associé à une procédure
Matlab permet de construire des
géométries de grains plus raisonna-
bles, qui sont transmises à SALOME
(via un script python) ou TETGEN
pour fournir un maillage libre tétraé-
drique. On obtient alors des géomé-
tries du type de la figure 1.

Enfin, pour pouvoir appliquer des
chargements quelconques, il est pra-
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tique de tronquer les cellules pour
avoir des faces planes. Ces transfor-
mations sont effectuées directement
à l’aide du module GEOM de
SALOME (figure 2). 

L’autre voie possible de génération de
maillage consiste à générer des
maillages réguliers et d’attribuer à
chaque élément un numéro de grain.
Ceci peut être réalisé dans le fichier
de commandes Aster, en python : à
partir d’une génération aléatoire de
germes, on utilise la propriété des cel-
lules de Voronoï sur chaque centre
d’élément fini : un point appartient à
la cellule de Voronoï (donc au grain)
dont le centre est le plus proche. La
représentation de la forme des cellu-
les est alors moins fine que dans le
cas du maillage libre, notamment en
ce qui concerne les joints de grains
(figure 3).
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CCoommppoorrtteemmeennttss
««mmiiccrroo--mmaaccrroo»»

L’objectif général des fonctionnalités
« micro-macro » [1] dans Code_Aster
est de pouvoir intégrer de façon
modulaire des modèles à plusieurs
échelles, avec une possibilité de choix
des lois de comportements, des
règles de localisation, des types de
microstructures. Ceci mène à deux
types de calcul différents :
• les calculs poly-cristallins, dans les-
quels on suppose qu’en un point
d’intégration, plusieurs phases métal-
lurgiques sont présentes simultané-
ment. Il faut alors se donner des
règles de transition d’échelle (homo-
généisation, et localisation). Le com-
portement POLY_CFC, développé
dans Code_Aster en version 4, est de
ce type. Le comportement POLY-
CRISTAL étend les possibilités à
d’autres types de structures cristalli-
nes,
• les calculs d’agrégats multi-cristal-
lins, avec maillage de la microstructu-
re. Chaque grain est maillé, et sur le
groupe de mailles correspondant on
affecte une orientation et un com-
portement MONOCRISTAL. C’est ce
type de modélisation qui est utilisé
ici [1].

CCoommppaarraaiissoonn
CCooddee__AAsstteerr eett  ZZmmaatt

La mise à disposition de l’interface
Zmat–Aster [2], ainsi que des échan-
ges fructueux avec l’Ecole des Mines,
ont permis de comparer les métho-
des de résolution du système local
entre Code_Aster et Zmat (la résolu-
tion globale étant celle de
Code_Aster) . 
Les tests sur des monocristaux per-
mettent de constater que les résultats
sont identiques entre les deux codes.
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Un test d’une éprouvette tubulaire
mono-cristalline en torsion montrent
que Zmat et Code_Aster donnent
également les mêmes résultats, avec
des temps de calcul comparables (à
condition d’optimiser le système
d’équations local).

AApppplliiccaattiioonn  aauu  ccaallccuull
dd’’uunn  aaggrrééggaatt  àà  110000
ggrraaiinnss  

Pour tester la faisabilité et les per-
formances d’un calcul d’agrégat
représentatif des calculs envisagés,
on considère un V.E.R. de 100
grains. Le nombre total d’éléments
est de 86751 et le nombre total de
nœuds est de 15940 (tétraèdres
linéaires) ou 121534 (tétraèdres
quadratiques). Le chargement
consiste en une déformation homo-
gène selon z. On atteint environ 2%
de déformation en 6,5 h (machine
alphaserver ES-45) (figures 4 et 5). 
Dès que la décomposition de domai-
nes sera disponible en non-linéaire
dans Code_Aster (et la parallélisa-
tion des calculs élémentaires) le gain
obtenu devrait être important.

[1] « Comportements viscoplastiques
mono et poly cristallins » document
de référence de Code_Aster
[R5.03.11]. 
[2] « Utilisation de l’interface Zmat-
Aster » document d’utilisation de
Code_Aster [U2.10.01].
[3] « SINERGY / PERFECT. Livrable
MM3-c-E-3 : Comparaison d’appro-
ches à champs moyens avec un calcul
de référence ».  O.Diard, note
EDF R&D MMC HT-26/04/063/A. ■
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