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Resumen. La deformacion plastica en agregados policristalinos metalicos muestra una dependencia
clara con la textura cristalogréfica del material, asi como con el tamafio de grano y su morfologia.
Mientras que el primer factor ha sido extensamente tratado en la literatura, la dependencia con el
tamafio de grano requiere aln investigacion. La heterogeneidad en la deformacidn pléastica observada
en agregados policristalinos metalicos implica la generacion, aniquilacién e interaccion de
dislocaciones en una forma compleja. La formulacion propuesta diferencia dos tipos de densidades de
dislocaciones: almacenadas estadisticamente (SSDs), las cuales se caracterizan por no tener efectos
netos sobre la curvatura de red y aquellas estructuras de dislocaciones con efectos netos en la
curvatura de la red cristalina, denominadas dislocaciones geométricamente necesarias (GNDSs).
Observaciones 2D a partir de mapas obtenidos por EBSD muestran una distribucién fuertemente
heterogénea a través de todo el policristal, con altos valores de densidad de GND en borde de grano, y
formaciones de subestructura en el interior de los mismos. En el presente trabajo se describe la
evolucion de la densidad de dislocaciones de tipo SSD utilizando una ley clasica que combina efectos
de creacion y aniquilacion de dislocaciones. El efecto de GND se estima por medio del tensor de
densidad de dislocaciones de Nye, el cual es evaluado a partir de la curvatura de la red cristalina ya sea
en forma experimental o a partir del campo orientacional, obtenido como resultado de la simulacion.
La presencia de GND en el modelo induce efectos no-locales en la formulacion. A nivel mesoscopico
(RVE) el problema se trata mediante una aproximacion de campo completo basada en el empleo de
funciones de Green y de la transformada rapida de Fourier (FFT). A nivel constitutivo se emplea una
ley de plasticidad cristalina viscoplastica.

Se discuten los casos de aplicacion y validacion realizados asumiendo un RVE 2D de una material
cubico de estructura BCC. Se muestra la variacion en la respuesta mecénica de un grano al modificarse
su entorno y/o tamario. La capacidad predictiva del modelo es confrontada con mediciones sobre
chapas de acero (AKDQ) de 1mm de espesor y una distribucidn inicial de tamafio de grano en el rango
de 10 a 30 um bajo diferentes solicitaciones de expansion biaxiales.
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1 INTRODUCCION

El proceso de deformacion plastica en metales policristalinos es por naturaleza un proceso
heterogéneo. Durante la deformacion plastica se forman bordes de alto angulo por
acumulacion de dislocaciones en el interior del grano originando desorientaciones
intragranulares, las cuales finalmente producen una subdivision del grano en dominios de
menor tamafio y orientacion diferente. La distribucidn de estas estructuras no es aleatoria sino
que frecuentemente presentan una orientacion privilegiada, como es el caso de procesos de
laminado (Liu et al., 1998). Un punto siempre vigente es la capacidad de obtener una cantidad
medible y una métrica cuantificable de la microestructura observada, es decir poder definir el
estado microestructural del material. La estructura de dislocaciones se describe en términos de
dos clases de distribucion de dislocaciones: dislocaciones estadisticamente distribuidas (SSD
—statistically stored dislocations-) y dislocaciones geométricamente necesarias (GND —
geometrically necesary dislocacions-). Estas ultimas contribuyen a la curvatura y
fragmentacion de la red cristalina (Nye, 1953; Ashby, 1970). Si bien es aceptado que la
componente de GND es relativamente pequefia respecto de la densidad total de dislocaciones,
no obstante su efecto puede impactar significativamente en ciertos estados de deformacion
observados del material (Ma et al., 2006). Actualmente, gracias a la mejora y conjuncién del
poder de resolucion de nuevos microscopios FEG-SEM (-Field Emission Guns-Scanning
Electron Microscope-) con alta velocidad de adquisicion y procesamiento de la indexacion,
los sistemas de EBSD (-Electron Back Scatering Diffraction-) posibilitan caracterizar la
distribucion de orientaciones cristalograficas de la muestra o determinar con gran precision la
variacion espacial de la orientacion cristalina en dominios de pocos granos.
Consecuentemente, el conocimiento del campo orientacional (2D) nos habilita a estimar la
densidad de GND a partir de la evaluacion de las componentes accesibles del tensor densidad
de dislocaciones de Nye, las cuales a su vez, quedan determinadas por la curvatura de red
compatible con el campo orientacional medido. Altos valores de GND son asociados a
proximidades de borde de grano, o interfaces entre fases de alto contraste en deformacion,
como el caso de aceros de doble fase (Hughes et al., 2003).

Los modelos desarrollados para capturar estos aspectos de la microestructura requieren ser
aproximaciones altamente locales, incluir aspectos estadisticos de la estructuras de
dislocaciones, y aun asi no garantizan la obtencién de un marco de trabajo adecuado. A
medida que el tamafio de grano disminuye o la estructura de dislocaciones desarrollada se
hace mas marcada, el efecto de tamafio adquiere un protagonismo importante. Tipicamente,
los modelos para el cristal simple basado en la plasticidad cristalina del continuo (Asaro,
1983; Busso, 1990; Kalidindi et al., 1992) dependen de variables internas asociadas a los
sistemas de deslizamiento para describir el estado de tension local del material. En el caso que
la variable interna esté relacionada con la densidad de dislocaciones SSD, se suele incluir una
longitud caracteristica relacionada con el camino libre medio entre dislocaciones. Sin
embargo, la experiencia muestra una dependencia con el gradiente espacial cuando el tamario
del dominio geométrico o la longitud caracteristica de la microestructura fuerza el desarrollo
de la deformacion en regiones menores a 5um-10um en el caso de materiales policristalinos o
de 0.1um-1um en el caso de monocristales. A medida que se definen las estructuras de
dislocaciones, las GNDs promueven un continuo incremento de la desorientacion de los
subbordes de grano, lo cual hace necesario tratar el problema de endurecimiento y
fragmentacion de granos en forma simultanea y dando lugar a efectos de tamafio. Diversos
modelos de plasticidad de gradiente han sido desarrollados con el fin de capturar dichos
efectos incorporando una longitud caracteristica en forma analitica en la formulacion de la
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plasticidad empleada (Aifantis, 1987; Fleck et al., 1994.; Gao et al., 1999; Dai, 1997; Gurtin,
2002 entre otros). Una caracteristica comun a estos trabajos, basados en implementaciones en
elementos finitos, es la limitacion de las microestructuras investigadas debido al alto numero
de grados de libertad involucrados en el problema. Una alternativa eficiente a la resolucion
por elementos finitos lo constituye el empleo de formulaciones similares a las técnicas de
procesamiento de imagenes basadas en algoritmos FFT (-Fast Fourier Transform-),
propuestos originalmente por Moulinec and Suquet, (1994) para predecir el comportamiento
micromecéanico de materiales heterogéneos. Posteriormente la formulacién es extendida al
caso de policristales viscoplastico no lineales por Lebensohn, (2001); Lebensohn et al., 2004a,
b, 2005 y 2008).

El objetivo del presente trabajo es mostrar la factibilidad de incluir efectos de tamafio
utilizando el concepto de GND conjuntamente con un modelo viscopléstico de plasticidad
cristalina basado en transformada rapida de Fourier. En la seccion 2 se detalla la relacion
entre la curvatura de red y el tensor densidad de dislocaciones; a continuacion, seccion 3, se
describe brevemente la relacion constitutiva asumida y la formulacion FFT. En la seccion 4 se
analiza el efecto de tamafio de grano e interaccion entre granos como caracterizacion del
modelo implementado. Finalmente en la seccion 5 se presenta un ejemplo de aplicacién en
aceros de bajo carbono.

Notacion: los tensores de 2%° y 4% orden se notan con negrita, vectores sin negrita y
escalares e indices en italica.

2 DENSIDAD DE DISLOCACIONES

Diferentes metodologias han sido exploradas para introducir el efecto de las GND en la
descripcion constitutiva de materiales. En particular, nos interesa la posibilidad de resolver el
campo de GND a partir de medidas convencionales de EBSD. El tensor de densidad de
dislocaciones a introducido por Nye (Nye, 1953) se expresa en términos del vector de
Burgers b, el vector de linea 1, indicando la direcciéon del desplazamiento producido por la
dislocacion, y el vector posicion X'

ay = Xebilj 8(x — x%) (1)

Asumiendo compatibilidad, Kroner, (Kréner, 1955) muestra la relacion entre el tensor
densidad de dislocaciones y la distorsién geométrica de la red cristalina:

6,8?-1
¢ =ty @, aeme® @

donde P!y B¢ son los tensores de distorsion plastica y elastica, respectivamente, siendo este
altimo la suma de la deformacion elastica sfjl y del tensor de rotacion de red w;;.
Simplificando, en ausencia de deformacion elastica y expresando el tensor de rotacién de red
mediante el vector de rotacion se llega

Aij = —EjlWiLk = —Eri€imWmk = Wj; — 0;jWi 3)

lo cual permite relacionar el tensor curvatura de red con el vector de rotacion, k;; = w; ;,
obteniéndose la relacion original de Nye:

ajj = kj; — Ok (4)

Es precisamente el tensor de curvatura de red el que nos permite establecer una relacion entre
el tensor densidad de dislocaciones y campo de orientaciones cristalinas. EI conocimiento
espacial de las orientaciones locales nos permite derivar la curvatura de red a partir de la
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diferencia en la rotacion de red de dos puntos contiguos en la medicion (He et al., 2008):
__2cos™ 1 Aqq

[1-443

lo cual permite aproximar el tensor de curvatura en términos del cambio espacial del vector
desorientacion Aq (expresado como quaternion):

Aw = Or Aq = 24q, 0 K1 (5)

ki, = % ~ zj—‘:;, (k =1,2,3) (6)
donde Ax; representa la distancia en la direccién | entre dos puntos desorientados Ag. De la
férmula anterior queda claro que, dado que los mapas de EBSD dan necesariamente una
informacion parcial del campo de orientaciones (2D), resulta s6lo posible estimar 6 de las 9
componentes del tensor curvatura de red, y con éstas sélo 5 de las componentes del tensor
densidad de dislocaciones:

a1z = kyq; (13 = k3q; Az = kqz; tp3 = k3p; (7)
a33 = —kqg — kys.

Finalmente, es necesario introducir una medida aproximada o densidad de dislocaciones
aparente p* para caracterizar la densidad total de GND, o mas estrictamente, densidad de
dislocaciones inducida por curvatura de red (CID):

. 1
p* = llal = ;(|a12| + lags| + |azi| + |ags| + lass)). (8)

Si bien es posible generalizar la expresion anterior al caso de materiales donde los sistemas
de deformacion activos presenten diferentes vectores de Burgers, por simplicidad se restringe
el analisis a materiales cibicos con un unico valor de dicho vector.

3 MODELO

Las simulaciones son realizadas utilizando un modelo viscoplastico de plasticidad
cristalina (VP-FFT). La formulacion FFT permite resolver el problema -exacto- de equilibrio
de tension y compatibilidad en deformacién en una celda unitaria periddica. EI método
originalmente propuesto y desarrollado para materiales compuestos por Moulinec and Suquet,
1994, 1998 y Michel et al., 2000 es posteriormente extendido al caso de materiales
policristalinos viscoplasticos por Lebensohn, 2001; Lebensohn et al., 2004, 2008.
Recientemente ha sido extendido a materiales elasto-viscoplastico por Lebensohn et al., 2012,
y a deformaciones finitas por Eisenlohr et al., 2013. A continuacion se realiza una breve
descripcion de la ley constitutiva asi como de la formulacion FFT empleadas.

3.1 Ley constitutiva

A nivel local el comportamiento constitutivo del material se describe por medio de una
ecuacion no lineal de tipo potencial. Asumiendo que la componente plastica de deformacién
es mucho mayor que la contribucion elastica y que el medio es incompresible tenemos:

. . . k(x):0 (x)
£00 = i, m* (0 7400 = o Sy m* () (2l

TE()

n
) sgn(m*():0'(x)  (9)
donde el simbolo ‘:* indica doble contraccién de indices y la suma se realiza sobre los N

sistemas de deslizamiento del material. Los términos ¥ y m* = %(nk(x)®bk(x)+bk(x)®nk(x)) son
el valor de tension critica de activacion y la parte simétrica del tensor de Schmid asociados al
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sistema k, respectivamente. n* y b* representan la normal al plano de deslizamiento y la
direccion del vector de Burgers del sistema k. Los tensores € y o’ son la velocidad de
deformacion deviatoria y la tension deviatoria; y* es la velocidad de corte simple aportada
por el sistemak, y y, es un factor de normalizacion.

La rotacion de la red cristalografica esta dada por:

w(x) = X194 (0 7F ) (10)
donde g~ = Z(nk®bkx)-b*x)®n*(x)) s la parte antisimétrica del tensor de Schmid.

3.2 Formulacion VP-FFT

El policristal se representa por medio de una celda unitaria periddica, la cual se discretiza
en 2N x 2" x 2™ puntos regulares x*, los cuales se corresponden con una grilla de similares
caracteristicas en el espacio de Fourier £*. La solucion del problema consiste en ajustar
iterativamente un campo de velocidades de deformacion compatible, relacionado a un campo
equilibrado de tensiones a traves de un determinado potencial constitutivo, de forma tal de
minimizar el promedio de la tasa de trabajo plastico. Se asume que la respuesta mecéanica
local de un medio heterogéneo puede ser calculada como una integral de convolucion entre la
funcion de Green con un adecuado campo lineal de referencia y el campo real heterogéneo.
Dada la periodicidad del medio, la integral de convolucion puede ser transformada en un
producto en el espacio de Fourier, lo cual facilita su resolucion y finalmente antitransformar
para volver al espacio real.

En forma anéloga a lo que se realiza en la resolucion de la relacion constitutiva local en el
problema autoconsistente (Lebensohn and Tomé, 1993) se establece una relacién entre el
desvio (‘~”) en tension de Cauchy y el correspondiente desvio en velocidad de deformacion:

G;;(%) = L€ ®) + 9;(x) + 6™ (x)8;; (11)
@i;(x) = 61;() — L€ (),
donde L° es un tensor de 4° orden que caracteriza el medio lineal de referencia; ¢ define el
tensor de polarizacion y ™ es el campo de presiones hidrostéatico.
A partir de la Ec. (11), junto con las condiciones de equilibrio de tensiones e
incompresibilidad y utilizando la relacion Eij(x) = %(ﬁi,j x) + ﬁj,i(x)) se llega a:
Lt Vit () + 61(X) + ¢45,;(x) = 0
D (X)) =0

El sistema de ecuaciones diferenciales resultante puede tratarse utilizando el formalismo de
funciones de Green. Si la funcion Gy, es la funcion de Green periddica asociada al campo de
velocidad vy, la solucion de la Ec. (12) es la integral de convolucion entre la correspondiente
funcion de Green y el campo de polarizacion.

(12)

€;(x) = Ei;(x) + FFT M5 (O P (D} (), (13)
donde 173" = sim(Gy, ;) y FFT " representa la inversa de la transformada de Fourier. Los
tensores @y, y I3, son s6lo funcién de las propiedades del medio L y “** indica que se

hallan definidos en el espacio de Fourier. Detalles de la formulacion y del algoritmo de
resolucion, incluido el procedimiento basado en los multiplicadores de Lagrange para
garantizar convergencia, pueden verse en Lebensohn et al., 2008.
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3.3 Endurecimiento VP-FFT-CID

La densidad total de dislocaciones en cada sistema de deslizamiento, p¥, se descompone en
término de las dislocaciones almacenadas estadisticamente p%;, y aquellas estructuras de
dislocaciones con efectos netos en la curvatura de la red cristalina pX, . La tension critica al
avance del deslizamiento puede relacionarse con la densidad de dislocaciones en la forma:

Tf = Tp + aGb\/ZQ]ﬂ HSI‘(;D Pssp + Henp Ponp (14)

donde 7, es el valor de tension critica inicial, a, Gy b son un coeficiente del material, el
maddulo de rigidez y el modulo del vector de Burgers, respectivamente. La matriz HXS,

representa la interaccién entre sistemas de deslizamiento, discriminando por tipo de
dislocacion en el caso de dislocaciones SSD y Hyp €S un factor de peso en la contribucion de

PGND-

3.3.1 Dislocaciones SSD

La evolucion de la densidad de dislocaciones p¥,, esta basada en la relacion de Orowan y
en el proceso de aniquilacion de dipolos (Essmann and Mughrabi, 1979) y adopta la forma
siguiente:

.k _1/71 k .k

Phsp =3 (5 — 2¥epk) <] (15)
donde Y. es un pardmetro proporcional a la distancia caracteristica del proceso de aniquilacion
de dipolos de dislocaciones y L* es el camino libre medio de la densidad de dislocaciones del
sistema k, el cual puede expresarse como:

¥ = K@Y, capisp)? (16)

siendo K un pardmetro que caracteriza la interaccién entre dislocaciones SSD. El coeficiente a
discrimina sistema coplanar sin interaccion (a=0) del resto (a=1) (Harder, 1999).

3.3.2 Dislocaciones GND

Como se menciond en la seccién 2, la contribucion de las dislocaciones GND puede ser
estimada evaluando la curvatura de la red cristalina y el tensor densidad de dislocaciones de
Nye. A diferencia del caso de un campo de orientaciones obtenido por EBSD (2D), en la
simulacion se dispone de informacion en las 3 direcciones espaciales pudiendo evaluar todas
las componentes del tensor de Nye. La implementacion de las leyes de evolucion de las
tensiones criticas se realiza en forma explicita, es decir una vez lograda la convergencia al
cabo de cada paso incremental de deformacion se procede a actualizar los valores de ¥ para
todos los sistemas de deslizamiento en cada una de las celdas en que se ha discretizado el
RVE. En esta forma, la estimacion de GND contempla s6lo un célculo geométrico en el
espacio de orientaciones. Si bien, la descripcion de la textura del material utiliza angulos de
Euler, es interesante en este caso, emplear el formalismo angulo-eje y quaterniones. La
orientacion de la red informada como eje de rotacién unitario T y angulo de desorientacion w,
con respecto a algun sistema de referencia, puede combinarse en un quaternion cuyo algebra
resulta util para llevar a cabo los célculos que proponemos. Asi:

— w . W
q=1(qe,q) = (cos;,rsmz) (17)

La diferencia de orientacion entre dos orientaciones A y B se calcula mediante Aq =
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qa'qg. Dado que se refiere a la desorientacion entre dos puntos de una red cristalina es
necesario incluir las simetrias propias del cristal en el analisis. Representando por el operador
S al conjunto de simetrias de la estructura cristalina considerada, todas las descripciones
simétricamente equivalentes de una dada desorientacion, son:

Aq=q4'Sx'Ss 4s=0dx" S qs (18)

Entre todas las desorientaciones equivalentes se selecciona la que corresponde al angulo

minimo 6 = Ir}zigl{cos_lAq%}. Ahora bien, ya sea que tratemos el problemas bidimensional
S

(medidas obtenidas por EBSD) o tridimensional (calculos realizados sobre un RVE) es
necesario explicitar el criterio que se adopta respecto de como se evalua la desorientacion
entre puntos adyacentes. Una primera e importante suposicion que se hace es asumir que
dentro del grano o dominio la distribucion de orientaciones, g, se describe mediante una
funcion continua y hay un gradiente de orientaciones dentro del mismo:

g(x) = {g(x) | Yx € aun dado grano/dominio} (19)
. (xx+A4x)
limpy_,o % =0,

siendo m una funcién que describe la desorientacion entre dos orientaciones situadas en X y
x+Ax. Tanto los datos medidos como los simulados son de naturaleza discreta, es decir se
dispone de una distribucidn discreta, en nuestro caso regular, dependiente sélo del tamafio de
la grilla elegida. En este sentido la Ec. (19) adopta la forma:

m(x,x+Ax)

=9, (20)

limAx—>8

donde & es el tamafio espacial de la discretizacion. En el caso particular de una grilla regular
rectangular, la identificacion de la desorientacion se realiza en la direccion de los 4 6 6
(analisis bi o tridimensional) puntos vecinos mas proximos. En funcién de esta consideracion,
una vez que se dispone de la orientacion para cada punto del dominio, se adopta el siguiente
criterio:

Q(Xi,Xj) < chit.
H(Xi,Xj) = m(g(xi)' g(xj))

donde Xx;, X; y ™ son las posiciones de dos puntos adyacentes y el angulo de desorientacion
critico, respectivamente. Al incluir las simetrias en el analisis se obtiene:

¢*x) = q®S;, s=1,..,8
= = ¢° () simin{aq(o/(9,¢°x))}

S determina el conjunto de S orientaciones cristalograficamente equivalentes; q’(x),j =
1,..,40j =1,..,6 segin sea bidimensional o tridimensional identifica los quaterniones de
las orientaciones vecinas al quaternion q(x). El quaternién q"¢5(x) es el que se retiene para
caracterizar la orientacion en la posicién x.

Una vez reducidos todos los quaterniones, se procede a evaluar la desorientacion, con las
Ec. (6) y (4) se determina la curvatura de red y el tensor densidad de dislocaciones.
Finalmente, se evalUa la densidad de dislocaciones aparente p* 0 pgyp. NOtese que se ha

omitido explicitamente la dependencia de p.yp del sistema de deslizamiento, esto constituye
una limitacion en la forma del modelo propuesto ya que no permite diferenciar la contribucion

de los diferentes sistemas de deslizamiento en el término de p;yp-

(21)

(22)
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4 CARACTERIZACION DEL MODELO

Las simulaciones desarrolladas en la presente seccion corresponden a un material cubico
con estructura BCC. Se asume que la deformacion plastica es consecuencia del deslizamiento
sobre planos y direcciones cristalogréficos, {110}<111>, {112}<111> tipicos en estos
materiales, con un valor de n=20 para el exponente de la ley potencial y y, = 1s~1, (Ec. (9)).
La actualizacién morfoldgica se realiza adoptando un criterio tipo Taylor, es decir, sélo se
habilita una distorsion homogénea de la topologia inicial. Los parametros asociados a las
leyes de evolucion de la densidad de dislocaciones SSD y de endurecimiento se muestran en
la Tabla 1. Se verificd, en todos los casos, que la tolerancia de convergencia esté en el rango
102-10"® utilizando un paso de deformacion de As = 0.0025

K a oy b Yc 7 a G
15 1.0 le12 m? 2.56e-10 m | 4.55e-08 m 11 MPa 0.5 54200 MPa

Tabla 1: Parametros usado en la simulacion.

A continuacion se discute el modelo implementado analizando su capacidad de describir
efectos de tamafio de grano, interaccion con granos vecinos, morfologia y orientacion cuando
el material es sometido a un laminado ideal.

4.1 Efecto Hall-Petch

Para analizar la influencia del tamafio de grano, bajo una solicitacion de deformacion plana
o laminado ideal, se define un RVE seudo-2D discretizado en 256 x 256 x 2 celdas. Sélo una
de las 2 celdas en espesor corresponde al material en estudio, la restante se utiliza para evitar
la periodicidad del material asumiendo una fase vacia (esta estrategia evita la descripcion de
granos columnares). En la Figura 1 se muestran los RVE utilizados. ElI empleo de celdas de
lum x 1um determina un tamafio de los RVEs de 256um x 256um, conteniendo 4, 16, 64 y
256 granos respectivamente, donde a cada grano se le asigna en forma aleatoria una
orientacion cristalina homogénea de partida.

La Figura 2 muestra la respuesta tension-deformacién en funcion de la inversa de la raiz
cuadrada del tamafio medio del grano para los cuatro RVESs descriptos.

.\

Figura 1: Configuraciones de RVEs multigrano con tamafio de grano decreciente. De izquierda a derecha: 4, 16,
64 y 256 granos. Los colores indican diferentes orientaciones cristalograficas.
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Figura 2: Tensién equivalente calculada para los RVE analizados correspondiente a diferentes estados de
deformacion ey = 0, ey = 0.20y €y = 0.40 (Le = 4pm).

Es interesante notar que no hay razén explicita en la ley de evolucion de las tensiones
criticas (incluyendo la ley de evolucion de las dislocaciones SSD) para suponer una respuesta
lineal. No obstante, el comportamiento lineal esperado en la evolucion de la tension es
reproducido cualitativamente por el modelo propuesto. Como se observa de la Figura 2 la
tension aumenta a medida que el tamafio de grano disminuye. En los célculos se asume que el
material de partida esta libre de estructuras de dislocaciones (psyvp = 0) Y S6lo presenta una
densidad de dislocaciones homogéneamente distribuidas, p,, justificando la igualdad de
tensiones calculadas para la respuesta inicial sin importar el tamafio de grano asumido
(mFigura 2).

En forma complementaria se realizaron simulaciones manteniendo fija la configuracion y
discretizacion de cada grano en el policristal, pero variando el tamafio de la celda utilizada, es
decir modificando las dimensiones del RVE. Se construyd un RVE conteniendo 20 granos
con una morfologia tipo VVoronoi; las dimensiones de celda se fijaron en 0.1um, 0.5um, 1um,
S5um y 10um, respectivamente. La Figura 3 muestra el aumento en la tension predicha,
verificando nuevamente una relacién tipo Hall-Petch.

140

RVE size
»  25.6x25.6 um’ (0.1um)
1204 o 128x128 umm’ (0.5um)
256x256 ymm?’ (1.0pm)
o 1280x1280 um’ (5.0um)
2560x2560 pm’ (10.0pm)

100 +

@
o
1

Stress [MPa]
3
1 "
\
|

40

204

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
Strain 11

Figura 3: Curvas de carga predichas para RVE presentando una misma configuracion topoldgica pero distinto
tamafio del celda. RVE: 20 granos con orientacidn aleatoria, discretizado en 256x256x2 celdas (Y. = 1.55e-08 m,
L. = 4um).
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Como se menciond en la seccidn previa, el efecto de tamafio de grano es introducido por el
término GND en el modelo de endurecimiento (Ec. (14)). La Figura 4 muestra los valores de
densidad de dislocaciones SSD y GND predichos para dos de los RVE estudiados, 256um X
256um y 2560um x 2560um, respectivamente.

256um x 256um 2560um x 2560um

1.00E+15
8.07E+14
6.52E+14
526E+14
4.25E+14
343E+14
277E+14
224E+14
1.81E+14
1.46E+14
118E+14
9.50E+13
7B7E+13
— 6.19E+13
1 5.00E+13

SSD

1.00E+16
6.11E+15
3.73E+15
2.28E+15
1.39E+15
848E+14
5.18E+14
3.16E+14
1.93E+14
1.18E+14
7.20E+13
4.39E+13
2.68E+13
164E+13
1.00E+13

GND

Figura 4: Densidad de dislocaciones SSD y GND segun el tamafio de RVE: (izquierda) 256pum x 256pum y
(derecha) 2560pm x 2560um. En m™.

En ambos RVE las densidades maximas de GND alcanzadas son claramente superiores al
valor maximo aportado por las dislocaciones SSD, peno 3.4x10"° m?, pssp 2.5x10* m?y
penbp 8.0x10M m?, pssp 5.0x10* m™ respectivamente, mostrando una alta localizacion en las
proximidades de bordes de grano y granos pequefos.

4.2 Interaccion entre granos vecinos

Una de las limitaciones de los modelos de homogenizacion es la dificultad de incluir la
influencia de granos vecinos y la heterogeneidad intragranular en la respuesta local. Esta
limitacidn es salvada al utilizar modelos de elementos finitos, o de campo completo ya que
admiten una descripcién topoldgica del RVE, con lo cual naturalmente incluyen los efectos de

Fibras y componentes ideales Seccion ¢,=45°
P
.—
fibra - o 7/ l
A
/
) ) l 2
ﬁbra-“El 4 A----- v----- A_-___z
(¢, =45° ODF PHI2 = 45°

Figura 5: Ubicacidn en el espacio de Euler de las componentes tipicas de textura observadas en procesos de
laminado en frio de materiales BCC. Derecha corte ¢,=45° ideal y correspondiente a un acero tipico de embutido
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vecindad y heterogeneidad intragranular en la respuesta local del material. Los materiales
BCC laminados generalmente presentan una distribucion de orientaciones caracteristica,
donde se destaca la construccion de la llamada fibra y, compuesta por orientaciones con la
direccion <111> paralela a la normal a la chapa, incluyendo las orientaciones {111}<112>
(y1) y {111}<011> (y,). La Figura 5 muestra esquematicamente la posicion en el espacio de
Euler de las componentes de texturas tipicas observadas en procesos de laminado en frio de
materiales BCC.

Con el objetivo de estudiar el efecto de vecindad sobre la respuesta local del material se
disefiaron 6 RVEs correspondientes a multicristales de 20 granos con igual estructura
topoldgica, diferenciandose en la orientacion asignada a determinados granos, como se
muestra en la Figura 6. Las orientaciones cristalogréaficas de los RVE estudiados sigue la
configuracion mostrada en la Figura 6 (derecha), donde para cada RVE# se asign6é un
diferente conjunto de orientaciones. Mientras que vy,-RVE significa que los granos
identificadas con #3 y #9 presentan una orientacion ideal y; (p1=0°, ¢=54.74°, ¢,=45°); v,-
RVE significa que la orientacion asignada a dichos granos es v, (¢1=30°, ¢=54.74°, ¢,=45°).
A los granos identificados con #10 y #20 se les asigna igual orientacion, su interés esta en que
presentan el mismo tamario pero diferente forma.

71RVE1 - y,RVE1

I 9 |

by @©1=0°, ©=54.74°, 0r=45°

©1=30°, =54.74°, 02=45°

g ©1=229.60°, ¢=45.20°, ©2=43.59°

Configuracion

v4RVE2 - y,RVE2 #3 #9 | #10 | #20
.
r ;
71 RVEL n " Jog Jog
-
72RVE1 g g
71 RVE2 T bl Jag Jag
v71RVE3 - y,RVE3 72RVE2 g g
T o 71 RVE3 T T g g
72RVE3 o o

L

Figura 6: Configuraciones de RVE utilizadas: (izquierda) figura de polos inversa ubicando las 20 orientaciones
aleatorias que definen la textura del multicristal; (centro) estructura topolégica del RVE, indicando la
numeracion de los granos utilizados en el analisis; (derecha) detalle de las configuraciones, los granos #3 y #9
comparten la misma orientacion y diferencidndose en tamafio, los granos #10 y #20 comparten orientacion y
tamafio diferenciandose en forma.

La Figura 7 presenta las curvas de carga para los granos estudiados, calculadas como un
promedio simple de los estados de tensién-deformacion de las celdas que definen el grano, a
una deformacion macroscépica €, = 0.40. Una primera caracteristica que se puede observar
a partir de los conjuntos de curvas mostradas es la influencia en su comportamiento debido a
la presencia de una vecindad diferente. No obstante, salvo para la configuracion y,-RVEZ2, la
curva del grano #9 presenta un mayor nivel de tensién respecto del grano #3, (ambos con
igual orientacion inicial) debido fundamentalmente a su diferencia de tamafio. Los granos #10
y #20, si bien su comportamiento no es igual, presentan variaciones mas acotadas, indicando
que la diferencia en forma es de menor importancia frente al efecto introducido por el tamafio.
Sin embargo, nuevamente este comentario general pareceria fallar en el caso de la
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configuracién y,-RVE2 donde a partir de una deformacion de 0.20 el comportamiento del
grano #10 difiere cualitativamente del comportamiento del grano #20. Puede verse en la
Figura 8 que este efecto se correlaciona con una distribucion de GND marcadamente diferente
entre los granos #10 y #20 en dicha configuracion.

140
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100

o, MPa]

——RET F ——RuEZ

—rve
O 143 (4= D D0; ¢ =547 4;9 = 45.00) 143 (4= D00; ¢ =547 49 = 45.00) O M3 = 000 4 =547 = 45.00)

B 0 e b o0 i o Ko
O 1410 Gp = 220 50; =42 20; = 43.59) O 1410 (g = 312 Big =22 35:9 = 65.00) O K10y = 16215 9,=140 69:p = 217.14)
(eIt Oz

0

O W
T

o, [MPa]

—RWEl

—FEr ——FRuE3
O 143 (p = 30.00; 4 =5474; .= 45000 0 W3 (p.= 3000 p =54 T g = 45 00) v M3 (p = 30.00; ¢ =547 = 45.000

20 O 14 O us - 0 us
OO 1d100p.= 320804 =42 209 = 43.50) O M10(p = 312629 =3235,p = 63.06) O W10gp= 182154 = 14063, .= 217.14)
Q ldz0 o Wi oM

0 T T T T T T T T T T T T

0o o1 0.2 03 04 05 on 0.1 0 03 04 05 o0 0.1 0i 0 0.4 05
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Figura 7: Curvas de carga tensién-deformacion predichas para los granos #3 (13um), #9 (3.9um), #10 (8um) y
#20 (9um) en funcién de los diferentes RVE analizados. La curva negra corresponde a la curva de carga del
RVE en su conjunto.

v1-RVE3

100E+13 164E+13 268E+13 4 30E+13 720E+13 118E+14 103E+14 316E+14 518E+14 B848E+14 130E+15 228E+15 3TIE+15 611E+15 1 0(E+16

Figura 8: Contorno de igual densidad de dislocaciones GND para cada una de las configuraciones estudiadas.
Deformacion plana a ey, = 0.40. En m™
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5 DENSIDAD DE DISLOCACIONES EN UN ACERO AKDQ

En esta seccion vemos la factibilidad de caracterizar la microestructura de una chapa de
acero AKDQ de 0.67mm de espesor sometida a ensayos de traccion uniaxial, deformacion
plana y expansion biaxial (ensayos requeridos para determinar la curva de formabilidad del
material, Signorelli et al., 2012) en base al analisis de la distribucion de la desorientaciones
dentro del grano. La Figura 9 muestra los mapas de EBSD informados como figuras de polo
inversa junto con la densidad de dislocaciones CID obtenidos, en muestras deformadas bajo
solicitaciones proximas a traccion, deformacion plana y expansion biaxial.

Para cuantificar la distribucion de desorientaciones tomamos como punto de partida un
conjunto de m orientaciones discretas caracterizadas por los quaterniones q;, su orientacion
media puede expresarse en la forma siguiente:

_ 1
q= ;Zﬁl di; N = |Zﬁ1Qi|’ (23)

detalles pueden encontrarse en Pantleon, 2005. Para cada una de las orientaciones q; se
calcula su desorientacién respecto a la orientacion media:

§q;= q;q°" (24)
La evaluacion del conjunto de desorientaciones se lleva a cabo bajo la restriccion de
seleccionar siempre la representacion simeétrica méas proxima (en término de desorientacion),
al valor de g, para cada q;. Una vez definido el quaternion desorientacién podemos, a partir
del vector desorientacion q;, definir el tensor simétrico de segundo orden de momentos
centrales Q. Puede probarse facilmente que el tensor Q es independiente del valor del
quaternion promedio g.

Q= %P, 64 ®G; (25)

La ventaja de evaluar el tensor Q radica en que provee una caracterizacién compacta de la
distribucion de desorientaciones dentro del grano o dominio que representa el conjunto de
orientaciones m. Del andlisis de autovalores y autovectores de Q podemos inferir no solo el
ancho de la distribucion sino su anisotropia en el espacio de orientaciones. Siguiendo el
analisis de He (He et al., 2008), la matriz Q, de dimension 3x3, tiene 3 autovalores no
negativos A,. A partir de cada valor A, se determina la desviacion estdndar o; de la
distribucion de desorientaciones en la direccién del autovector ¢, correspondiente al
autovalor A,. Los 3 autovectores determinan un sistema de referencia definido por g. El
autovector aa correspondiente al autovalor de médulo maximo caracteriza el eje de rotacion

dominante ¥* = q,. A los fines comparativos es mejor expresar el vector ¥* en el sistema de

referencia externo:
E)=a (D) a @)

El valor medio geométrico de estos desvios, & = }/0,0,05, describe la dispersion
isotropica (ancho de la distribucion). El cociente entre el mayor de los desvios estandar y el
valor medio geométrico caracteriza la anisotropia de la distribucion de orientaciones llamada
dispersidn anisotropica.
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Ensayo-probeta ! Orientaciones CID
1E+14 3.2E+15 1E+17
HG30
HG50
HG80

Figura 9: Analisis del material deformado segun traccién uniaxial (HG30), deformacién plana (HG50) y

biaxial balanceada (HG80). La zona analizada se corresponde con lo indicado en el circulo negro en la

probeta (Izquierda). (Centro) Figura de polo inversa; (Derecha) Densidad de dislocaciones inducida por
curvatura [m™]. En todos los casos el paso de barrido de EBSD es de 0.1 pm.

En la Figura 10 se grafica la dispersion isotropica y anisotropica para las cuatro muestras
analizadas en funcién del tamafio de grano del material. EI material de partida muestra, como
era de esperar, la menor dispersion isotrépica mientras que los mayores valores se presentan
en el caso de deformacidn biaxial balanceada. Esto se corresponde con la visualizacion de un
entramado mas marcado de las lineas con altos valores de GND para la probeta HG80 (Figura
9). En el caso de la dispersion anisotropica los resultados obtenidos son similares en todos los
casos analizados mostrando un crecimiento cuando el tamafio de grano disminuye. Es también
interesante analizar estos parametros en funcion de direcciones tipicas normales a la chapa, tal
como se muestra en la Figura 10 (derecha). Puede observarse que tanto la muestra de partida
como la proxima a deformacion plana presentan las menores dispersiones isotrépicas,
manifestandose este efecto principalmente sobre la fibra y, donde las probetas sometidas a
deformacion uniaxial y biaxial balanceada muestran una marcada diferencia.

La Figura 11 es la proyeccion, en forma de figura de polos, de la ubicacion de los ejes
preferenciales de rotacion en las muestras analizadas, respecto a un sistema de referencia
solidario a la chapa. La distribucion de los ejes preferenciales de rotacion indica una clara
evolucion a partir de su distribucion inicial (aleatoria). Asimismo se observa una marcada
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aleatoriedad en el caso de deformacién biaxial balanceada, consistente con la simetria del
ensayo.
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Figura 10: Dispersion isotropica y anisotropica en el material inicial y distintos estados de deformacion en
funcién de: (izquierda) area de grano, (derecha) direccion cristalina paralela a la normal a la chapa.

ND

Inicial HG30

Figura 11: Eje de rotacion preferencial en funcion de la solicitacion aplicada. El eje preferencial de
cada grano es referido a un sistema de referencia solidario a la chapa.

6 CONCLUSIONES

La implementacion de una ley de endurecimiento que incluye densidad de dislocaciones
GND en un cddigo de campo completo de plasticidad cristalina, permite capturar
promisoriamente efectos de tamafio de grano como asi también interaccion entre granos
vecinos. Debe notarse que el modelo resulta sensible al tamafio de la discretizacion,
lograndose disminuir este efecto a través de una regularizacion del campo de GND.
Asimismo, el tamafio de grano o dominio, cuando éste se encuentra muy deformado, es el
principal factor en el incremento de GND, lo cual sugiere considerar con mayor profundidad
la forma en que se evallan magnitudes dependientes de gradientes.

Respecto a la caracterizacion de la distribucion de orientaciones, se logré con la
introduccién del tensor de momentos centrales Q cuantificar la isotropia y anisotropia de la
distribucion de desorientaciones como también los ejes preferenciales de rotacion. Estas
magnitudes muestran caracteristicas diferentes segun la solicitacion a que fue sometido el
material. La evaluacion del tensor Q a partir de simulaciones de campo completo permitira
una confrontacién adicional de las respuestas que se predicen con los datos experimentales
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