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Resumen. Durante la deformacion plastica de un policristal los granos se reorientan
dependiendo del ensayo al que es sometido el material y de sus caracteristicas
cristalograficas. Usualmente se acepta como ley de reorientacién a una combinacion entre la
rotacibn macroscopica que impone el ensayo y la rotacién de la red debida a la actividad de
los distintos sistemas cristalograficos. Esta Ultima se obtiene como la parte antisimétrica de la
distorsion plastica. Los modelos clasicos de homogeneizacion (e.g. modelo de condiciones
totalmente impuestas, condiciones relajadas, autoconsistentes) predicen, en diferente grado,
una reorientacion precoz de los cristales y no tienen en cuenta efectos de vecindad, dando
lugar a la formacion de texturas muy concentradas para deformaciones intermedias. La
incorporacion al modelo constitutivo de restricciones en el comportamiento del campo
rotacional permite lograr un importante cambio cuantitativo en el nivel de las intensidades de
las texturas simuladas e incorporar la influencia de granos vecinos en el comportamiento de
los cristales.

En este trabajo se presenta un modelo de grano compuesto que vincula la respuesta local en
granos vecinos. Se impone una condicion de continuidad en el campo de rotacion a nivel
cristalino que implica que ambos cristales mantengan su orientacion relativa, o, simplemente,
“co-roten”. En este sentido el requisito de que la rotacién de la red en ambos granos debe ser
la misma se agrega a las condiciones en velocidad de deformacion plastica que los cristales
deben verificar en conjunto y al equilibrio en tension que los granos deben satisfacer en la
interface comun. La respuesta a nivel agregado se obtiene a través de una homogeneizacion
de condiciones totalmente impuestas. El modelo implementado se aplica a un material FCC
deformado por laminado y se emplea para predecir fragmentacion de granos, mediante la
implementacién de un esquema topoldgico simple.
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1 INTRODUCCION

Es bien conocido el hecho de que la textura cristalografica de una chapa metalica
es modificada por los procesos de conformado. La textura final depende tanto de las
caracteristicas del proceso de deformacion como de las del material. Es deseable un
modelo que, teniendo como dato una descripcion de las caracteristicas estructurales
de la chapa (texturas cristalografica y morfoldgica iniciales, estructura cristalina,
modos de deformacion del cristal simple, tensiones de activacién de los modos de
deformacion, etc.) y del ensayo al que el material es sometido, sea capaz de predecir
su textura cristalografica final. Hay muchos modelos desarrollados con este objetivo,
que vinculan el comportamiento del cristal simple con el del policristal a través de
métodos de homogeneizacion. Entre los clasicos podemos mencionar modelos de
condiciones totalmente impuestas (Full Constraints FC) como el formulado por Taylor
(1938), de condiciones relajadas (Honnef and Mecking, 1978) y autoconsistentes
como el desarrollado por Lebensohn y Tomé (1993). Estos predicen, en diferente
grado, una reorientacion precoz de los cristales, dando lugar a la formacion de
texturas muy concentradas para deformaciones intermedias y no tienen en cuenta la
influencia de vecinos cercanos. Es necesario contar con modelos que predigan
comportamientos mas cercanos a la realidad, lo cual se intenta lograr con el
propuesto en el presente trabajo. Se aborda el problema bajo un esquema multi-sitio
y se incorpora a las ecuaciones constitutivas, condiciones de continuidad al
comportamiento del campo rotacional.

2 MODELO

Los modelos multi-sitio, en general, se caracterizan por la suposiciéon de que cada
grano del policristal interactda con un numero limitado de vecinos directos,
teniéndose esto en cuenta mediante la incorporacion de una tercera escala al
esquema clasico “micro-macro”. Asi, ademas de la escala microscépica del grano y la
escala macroscopica del policristal, se define una escala intermedia, la mesoscopica,
que comprende un numero limitado de granos. En este sentido, en trabajos
anteriores, hemos incorporado una condicion sobre las rotaciones de la red a la que
llamamos co-rotacion (Bolmaro et al., 1997, Bolmaro et al., 2000). La condicion de co-
rotacion que consiste en igualar la velocidad de rotacion de los granos tomandolos
de a pares se aplica al problema resuelto autoconsistentemente y de manera
incremental, al finalizar cada paso de deformacion, cuando se han calculado las
tensiones y velocidades de deformacion locales que satisfacen las condiciones de
convergencia. Este método ha dado resultados satisfactorios reduciendo la intensidad
de las texturas simuladas de manera que presentan mejor acuerdo con los resultados
experimentales (Bolmaro et al., 2005; Bolmaro et al., 2006); pero tiene como critica el
hecho de que se finaliza el calculo con un estado tal que los granos ya no cumplen
con las condiciones de equilibrio mecanico. El modelo implementado en este trabajo,
sostiene la idea de igualar la velocidad de rotacién (en este caso, plastica) entre pares
de granos; pero manteniendo equilibrio mecanico.
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A escala microscépica, el comportamiento de cada grano cristalino se describe por
una relacion cinematica que expresa que el gradiente de velocidad microscépico
resulta de la combinacion de todos los procesos de deslizamiento que se activan
simultdneamente (Aernoudt et al., 1993):

N
Ly =+ biny (1)
s=1

donde Qy es la velocidad de rotacion de la red cristalina, y° es la velocidad de

deslizamiento sobre el sistema de deslizamiento s, N es el nimero total de sistemas
de deslizamiento, b’ es la componente i del versor en la direccién de deslizamiento y

n; es la componente j del versor normal al plano de deslizamiento del sistema s.

La velocidad de deformacion Dy, se obtiene considerando la parte simétrica de la
ecuacion (1):

N
_ 1 (S A4S S S )ye)S
D, =>4 (bn; +bin’ )y @
s=1
Aqui se ha despreciado la contribucion elastica, y se asume que el volumen no
cambia (es decir que D,;+D,,+D,;=0). Con esta restricciéon, la ecuacion (2) es un

conjunto de 5 ecuaciones independientes. Solo 5 sistemas de deslizamiento
independientes (de los N) son necesarios para acomodar la deformacién. Por lo tanto
existiran, en principio, C! combinaciones diferentes de elegir los conjuntos de 5

sistemas activos. Existen diferentes criterios de seleccién, pero dan lugar a
ambigliedades, sobre todo para materiales de baja anisotropia cristalina. En nuestro
caso el problema de ambigliedades queda superado por la adopcion de una
ecuaciéon constitutiva viscoplastica, que permite describir el comportamiento plastico
de un cristal simple en términos de una relacion potencial entre la velocidad de
deformacion Dy la tension deviatoria @ aplicada al grano cristalino:

n

N N S .
D=)my=y)nm mr_.so sgn(m‘:a) (3)
s=1 s=1 c

donde T7 y m® son la tension critica y el factor de Schmid del sistema s; 7, es la

velocidad de deslizamiento de referencia y n = 1/m, siendo m la sensibilidad a la
velocidad de deformacion.

La parte antisimétrica del tensor gradiente de velocidad de deformacion de la
ecuacion (1) define la velocidad de rotacién rigida WU

) L. N
W =—4_Jt (4)

la cual esta relacionada con la velocidad de rotacion de la red y con la velocidad de

rotacion plastica a través de W, =Q; +a;, donde:
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N

N

b, =2q, v =23 -bn)y )
s=1 s=1

es la velocidad de rotacidn plastica debida Unicamente al deslizamiento

cristalografico plastico.

A escala macroscopica, la respuesta del policristal se determina a través del
esquema de homogeneizacion que define el comportamiento global como
promedios de las magnitudes locales. En este trabajo se utiliza la hipdtesis de
condiciones totalmente impuestas, FC, que establece que la deformacién es
homogénea en el policristal. Sus ecuaciones caracteristicas son:

D=D
D=M:o (6)
M=(m1)"

donde D es la velocidad de deformacién del policristal, M es el modulo secante
macroscopico y M es el médulo secante de cada grano.

A escala mesoscopica, se define la forma en la que los granos vecinos interactian
entre si. En lugar de tratar a los granos de a uno, como en el esquema clasico de
condiciones totalmente impuestas, el modelo propuesto aplica la hipotesis FC de
deformacion homogénea a los granos tomados de a pares. Esto significa que las
velocidades de deformacion de ambos granos de un par, sumadas y promediadas
con su volumen, deben satisfacer la condicion de ser igual a la velocidad de
deformacion macroscépica:

D,.=D (7)

Llamando 1 y 2 a los granos del par cuyos pesos relativos son p1 y p2
respectivamente, la velocidad de deformacién aplicada al par de granos en conjunto,
se obtiene como el promedio de la velocidad de deformacién de cada uno de los
granos:

Dpar: p. D+ p, D, (8)

Figura 1: Esquema de interpretacion de magnitudes microscépicas, mesoscopicas y macroscopicas.
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La Figura 1 esquematiza las diferentes escalas de calculo: localmente cada grano
esta sometido a un estado de deformacién y tension D,,o;; D,,0, mientras que a

escala mesoscopica el par de granos vecinos soporta un estado D_,,0,,; el cual a su

par!
vez debe respetar las relaciones de homogeneizacion dadas por la ecuacion (6).

Mach et al. (2010), demuestran que una condicion de continuidad sobre el
gradiente de velocidad plastico se traduce en una restricciéon sobre el campo de
rotacion de la red cristalina. Este campo debe ser continuo sobre superficies de
discontinuidad material. En el presente modelo tal condicion se impone proponiendo
3 ecuaciones adicionales que relacionen las correspondientes tres componentes
independientes de la velocidad de rotacion por deslizamiento para los dos granos
tomados en conjunto.

Dos ecuaciones extras imponen equilibrio de tensiones en la interface, la cual se
elige acorde a las condiciones geométricas del ensayo al que es sometido el material.
Las componentes de corte s; y s,, sobre dicha interface, deben ser iguales a ambos
lados del borde de grano. En particular, en los procesos de laminado ideal, los granos
adquieren una forma achatada y elongada, producto del impedimento de deformar
transversalmente. En este caso la interface entre los granos coincide con el plano de
laminado, por lo que las componentes de las tensiones de corte que deben
equilibrarse son las que actdan sobre esta superficie.

Rescribiendo la ecuacion (7), junto con la ecuacién (8) y expresando la velocidad
de deformacion segun la relacion viscoplastica (3), queda conformado el siguiente
sistema de ecuaciones:

n-1 n-1
N s . s . N s . s .
5 e Sml.0'1|m1.0'1 o sm2.02|m2.02
D=1y > m— s Py D my =4 s P,
s=1 Ta Ta s=1 Te2 Te2
n-1 n-1
N s . s . N s . s .
S .o sm1.0'1|m1.0'1 o Sm2.02|m2.02 .
W=y q— - =V 4 o 9)
s=1 cl Ta s=1 Teo 7%
cil =0'§1
Uiz =0';2

Las ecuaciones estan descritas en un sistema de coordenadas solidario a la
muestra. Las 10 incégnitas de este problema son las 5 componentes de la tension
deviatoria del grano 1 y las 5 componentes de la tension deviatoria del grano 2.

El modelo planteado contempla interaccién entre dos granos acoplando la
rotacion cristalina a la respuesta mecanica. Introduce continuidad en las rotaciones,
estableciendo que la misorientacion cristalografica entre granos vecinos se mantiene
constante durante el proceso de deformacion. Los granos que interactuan tienen
cierta libertad para deformar ya que, en conjunto y no individualmente, deben
satisfacer la condicion de FC, lo que implica pérdida de compatibilidad en las
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deformaciones. El hecho de que el problema se resuelva en ejes de la muestra, limita
la posibilidad de aplicacion de este modelo ya que las interfaces sobre las que se
aplica el equilibrio de tensiones no pueden estar orientadas libremente sino que
deben coincidir con planos de coordenadas del sistema laboratorio.

El problema se resuelve incrementalmente hasta que se alcanza la deformacion
macroscopica final deseada. En el primer paso se calcula el estado de tension-
deformacion para cada grano individualmente, asumiendo hipotesis de FC. Estos
resultados son utilizados como valores iniciales para los granos del par en un proceso
iterativo de busqueda de la solucion del sistema de ecuaciones (9). Para su resolucion
se utiliza el método de Newton-Raphson, para lo cual la ecuacion se escribe en forma
pseudolineal y se halla su jacobiano. En los pasos incrementales de deformacién
sucesivos, se utiliza como valor inicial al hallado como solucién en el paso anterior.

3 RESULTADOS

El modelo propuesto se valida analizando sus predicciones sobre el
comportamiento de dos granos cristalinos particulares, que se eligen siguiendo un
trabajo publicado por Liu et al. (1998) en el que analizan el efecto de la orientacion
de granos cristalinos de una chapa de aluminio laminada en frio en la estructura de
deformacion. Ellos clasifican a los granos en Tipo A y Tipo B segun la subestructura
de dislocaciones observada a través de microscopia electronica por transmision
(TEM). Los granos Tipo A presentan paredes densas de dislocaciones y microbandas
(DDWs-MBs) sobre planos {111}, mientras que en los Tipo B sus DDWs-MBs estan
sobre otros planos cristalograficos. Luego de una deformacion hasta von Mises = 0.8,
los granos han fragmentado, mostrando los granos Tipo B una mayor dispersion
entre las orientaciones resultantes.

En la simulacion se elige un grano Tipo Ay se lo aparea a 5 vecinos pertenecientes
a orientaciones ideales de laminado (Cube, Goss, Brass, S y Copper), como se
esquematiza en la Figura 2. Los granos son sometidos a un ensayo de laminado hasta
von Mises = 0.8. Se considera que todos los granos tienen inicialmente la misma
forma esférica. Los granos del par se asumen uno encima del otro, siendo la
superficie de separacion paralela al plano de laminado. Cada grano deforma por
deslizamiento con la misma tension de corte critica para los 12 sistemas de
deslizamiento {111}<110> tipicos de un material FCC. No se considera
endurecimiento. La orientacion inicial del grano estudiado y la final de sus
fragmentos simulados se muestran en la Figura 3 a) y b) respectivamente. La
dispersion observada en la Figura 3 b) resulta de la interaccion del mismo grano
original con diferentes vecinos. A diferencia de lo que ocurre en el clasico esquema
de homogeneizacién FC donde todos los granos inicialmente igual orientados y con
las mismas caracteristicas cristalograficas poseen la misma orientacion al final del
proceso, con el presente modelo la reorientacion del grano depende también de las
caracteristicas del grano con el cual es apareado. Esto se interpreta como un proceso
de fragmentacién mediante el cual una fraccion del grano estudiado (la que esta en
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contacto con uno de sus vecinos) reorienta de manera diferente a como lo hace la
fraccion del grano que esta en contacto con otro vecino. En el caso analizado se ha
puesto al grano en contacto con 5 vecinos por lo que se generan 5 diferentes
fragmentos. El mismo procedimiento se aplica a un grano Tipo B (Figura 4 a) y b)).
Como medida de la dispersidon que han sufrido los granos se calcula la misorientacion
maxima entre los fragmentos la cual es de 15.85° para el grano Tipo A y de 16.83°
para el grano Tipo B.

Figura 2. Esquema de la topologia empleada en la simulacién de la fragmentacion. Un grano
cristalino Tipo A se contempla en la textura inicial varias veces, cada vez apareado a un vecino
diferente. En este caso los vecinos pertenecen a orientaciones ideales de textura de laminado.

a) b) )

Figura 3: Figura de polos (111) de un grano de aluminio seleccionado como Tipo A (Liu et al. ,1998),
a) orientacion inicial, b) orientacién de los fragmentos generados al deformar el grano original por
laminado hasta vM =0.8, aparedndolo a 5 vecinos diferentes, c) orientacion de los 182 fragmentos
generados al deformar por laminado hasta vM =0.8, con refragmentacion en pasos intermedios de

deformacion.
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a) b) o)

Figura 4: Figura de polos (111) de un grano de aluminio seleccionado como Tipo B (Liu et al. ,1998),
a) orientacion inicial b) orientacion de los fragmentos generados al deformar el grano original por
laminado hasta vM =0.8, aparedndolo a 5 vecinos diferentes, c) orientacion de los 228 fragmentos
generados al deformar por laminado hasta vM =0.8, con refragmentacién en pasos intermedios de

deformacion.

Cambiando ligeramente la topologia de la textura inicial y realizando, cada
determinados pasos de deformacion, una evaluacion de la misorientacion entre
fragmentos, puede simularse, un proceso de fragmentacién multiple. En la Figura 5 se
muestra un esquema de la estrategia utilizada.

Primera
Refragmentacion

o E stado intermedio
Inicial deformado D1
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E stado intermedio Segunda
deformado 2 Refragmentacién

Figura 5: Esquema de la topologia empleada en la simulacién de la fragmentacion mdltiple.

En la textura inicial, por ejemplo, se colocan dos granos Gr A, cada uno apareado a
un vecino diferente (V1 y V2). Se somete al material a un ensayo de laminado hasta
cierta deformacion D1 durante el cual los granos reorientan segun sus propias
caracteristicas cristalograficas y las de sus vecinos. Los dos granos Gr A se han
reorientado de manera diferente ya que cada uno fue obligado a satisfacer la
ecuaciéon (9) con un vecino diferente. GrA-1-D1 es la nueva orientacion del grano A
con vecino 1 luego del proceso de deformacion D1. GrA-2-D1 es la nueva orientacion
del grano A con vecino 2 luego del proceso de deformacién D1. Entre estas dos
nuevas orientaciones (fragmentos) provenientes del grano A original existe ahora un
angulo de misorientacion u, #0. Si este angulo supera cierto valor umbral, se activa

la fragmentacién como se indica en la Figura 5. Dos nuevas orientaciones entran en
juego en la textura, GrA-1-D1 y GrA-2-D1 que, de aqui en mas formaran un par cuyas
orientaciones evolucionaran con la deformacion, vinculadas con la ecuacion (9).
Luego de otro avance en la deformacion, el proceso se repite. Se evalua el angulo de
misorientacion entre fragmentos, aquellos cuya misorientacion supere un nuevo valor
umbral, seran replicados y apareados entre si. Al finalizar el proceso de deformacion,
los granos presentan multiples fragmentos. La cantidad de fragmentos depende de la
orientacion original del grano y de la de los vecinos originales.

En la simulacion, la refragmentacion se realizé a vM=0.01, vM=0.02, vM=0.04,
vM=0.08, vM=0.16, vM=0.5 y vM=0.8. Se eligieron como vecinos de los granos
estudiados, 10 pares generados a partir de 5 orientaciones ideales de laminado
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(Cube-Goss, Cube-Brass, Cube-Copper, Cube-S, Goss-Brass, Goss-Copper, Goss-S,
Brass-Copper, Brass-S, Copper-S). Cabe remarcar que con este esquema de calculo la
misorientacion entre fragmentos i, depende de los dos vecinos V1 'y V2, por lo que

se contemplaron todas las posibles opciones de asignar 2 vecinos con las
mencionadas 5 orientaciones ideales. Los resultados obtenidos para el grano Tipo Ay
Tipo B se muestran en la Figura 3 c) y 4 ¢) respectivamente. La misorientacion maxima
entre los fragmentos es de 18.72° para el grano Tipo Ay de 28.76° para el grano Tipo
B, lo que pone de manifiesto que el modelo predice una mayor dispersiéon en los
fragmentos del grano cuya microestructura de DDWs-MBs no se forma sobre planos
cristalograficos {111}.

En la Figura 6 se presenta la distribucion de frecuencias de la misorientacion de los
fragmentos generados con respecto a una orientacién solidaria con el sistema
muestra, para los dos granos estudiados, luego de ser deformado el material hasta
von Mises 0.8 en laminado. Se observa que en el grano Tipo B se generan mas
cantidad de fragmentos (228 vs 182 en el grano Tipo A), y que no sélo la
misorientacibn maxima es mayor, sino que hay mas fragmentos alrededor de la
orientacion media.

120 7 [ ]Grano Tipo A 120 1 Grano Tipo B
& 100 §1oo- _
e c
@ Q
g ] —
g 30 5, 80
© ©
= =
- L 60
@ o0 e
0 0
O 40 Q40 A
I €
= 3
z z
20 - 20 H
. e 1 | . [] [1
T T T T T T T T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 0 10 20 30 40 50 60
Angulo de misorientacién [] Angulo de misorientacion [°]

Figura 6: Distribucion de frecuencias de la misorientacion de los fragmentos generados con respecto a
una orientacion solidaria con el sistema muestra luego de ser deformado el material hasta von Mises
0.8 en laminado a) grano Tipo A; b) grano Tipo B.

Por ultimo, en la Figura 7 se muestra la misorientacion promedio entre los
fragmentos de ambos granos en funcion de la deformacién. En la misma figura se
presentan la mediciones de Liu et al. (1998) del angulo de misorientacion promedio
de los bordes de dislocaciones geométricamente necesarias (GNBs) para granos de
los dos tipos estudiados. Se observa que para una dada deformacién el angulo de
misorientacion promedio de las GNBs es mayor para el grano Tipo B que para el
grano Tipo A.
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—®@—Tipo A simulado
—®—Tipo B simulado u
--O--Tipo A experimental (Liu etal., 1998)
--0--Tipo B experimental (Liu etal.,, 1998)

-
o
1

Angulo de Misorientacién [°]
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0,0 0,2 0,4 0,6 0,8
Deformacién equivalente de von Mises

Figura 7: Misorientacién promedio entre fragmentos los dos tipos de granos estudiados en funcién de
la deformacion. Comparacién entre resultados simulados y experimentales presentados por Liu et al.
(1998).

4 CONCLUSIONES

El modelo propuesto introduce continuidad en las rotaciones plasticas a través
ecuaciones que tratan el problema a escala mesoscopica. Para ello se resuelven en
forma simultanea diez ecuaciones que vinculan la velocidad de deformacion y la
velocidad de rotacion plastica de dos granos cristalinos y garantizan equilibrio entre
las componentes de tension sobre la interfase comun. Con adecuadas estrategias en
la eleccion de los granos interactuantes, el modelo se emplea para simular
fragmentaciéon de granos cristalinos durante la deformacion. Se obtienen muy
buenos resultados, que acuerdan con mediciones locales publicadas por Liu et al.
(1998). No obstante, el presente modelo admite mejoras. Se esta trabajando en ellas
mediante una formulacién mas amplia y rigurosa que garantice equilibrio de
tensiones sobre superficies que no necesariamente coincidan con planos de
coordenadas, compatibilidad de deformaciones y continuidad de rotaciones.
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