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Resumen. Se presenta la integracién del modelo policristalino viscoplastico autoconsistente (VPSC)
en el marco de elementos finitos (FE), usando el software Code Aster. Este modelo incorpora las leyes
de creep y crecimiento bajo irradiacién en un cristal simple. En cada punto de integracién de los
elementos finitos se define un sistema de coordenadas local, considerando un policristal con textura
inicial. La interfaz VPSC-FE, construida con la subrutina UMAT, permite la comunicacién entre escalas
meso y macroscépica; aunque el modelo VPSC solo resuelve la deformacién viscopldstica para un
estado de tensiones, la interfaz incorpora la deformacion eldstica macroscépica. La integracion
resultante simula la respuesta mecédnica de un cuarto de tubo de revestimiento de Zircaloy-2, primero
bajo presion interna y luego solo a traccién bajo irradiacién, evaluando efectos de textura y precisién
respecto al modelo VPSC independiente.

Keywords: Creep and Irradiation Growth, Polycrystalline Material, Anisotropy, Microstructure,
UserMATerial (UMAT), Finite Elements.

Abstract. The integration of the self-consistent viscoplastic polycrystalline (VPSC) model into the finite
element (FE) framework using the Code Aster software is presented. This model incorporates creep and
growth laws under irradiation in a single crystal. A local coordinate system is defined at each integration
point of the finite elements, considering a polycrystal with initial texture. The VPSC-FE interface, built
with the UMAT subroutine, enables communication between meso and macroscopic scales; although
the VPSC model only resolves viscoplastic deformation for a stress state, the interface incorporates
macroscopic elastic deformation. The resulting integration simulates the mechanical response of a
quarter Zircaloy-2 cladding tube, first under internal pressure and then under uniaxial tension during
irradiation, evaluating texture effects and accuracy with respect to the standalone VPSC model.
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1 INTRODUCCION

Las pastillas combustibles se alojan dentro del tubo de revestimiento o vaina, el cual, en
condiciones operativas, estd expuesto a altas dosis de irradiacién. Este ambiente induce cambios
dimensionales anisotrépicos en materiales de base de zirconio debido a creep y crecimiento
bajo irradiacion Fidleris (1988), Causey et al. (1988).

Modelar con precision estos fendmenos es crucial para garantizar la seguridad del reactor.
Entre las diversas estrategias de modelizacion, una alternativa cldsica es el uso de ecuaciones
de disefo basadas en modelos constitutivos empiricos que describen la respuesta global del
material como un continuo Franklin et al. (1983), Chung (2016). Sin embargo, estos modelos
estan limitado a los rangos especificos de variables como tension, temperatura y flujo, para los
cuales se ajustaron las ecuaciones. Esto limita su aplicabilidad fuera de esos rangos, impidiendo
su extrapolacion a otros escenarios operativos o materiales, ademds de omitir la correlacién
entre los efectos microestructurales y la respuesta del componente a escala macroscépica.

Para superar estas limitaciones, se han desarrollado modelos policristalinos Lebensohn y
Tomé (1993), que permiten abordar el problema en distintos niveles (micro-meso-macro). Estos
modelos incorporan explicitamente la textura del material y rastrean la evolucién de la
microestructura bajo irradiacion. El modelo Visco Plastic Self Consistent (VPSC) utilizado en
este trabajo resuelve unicamente la tasa de deformacién viscopldstica para un estado de
tensiones dado, sin calcular la tasa de deformacion eldstica del policristal. No obstante,
siguiendo los lineamientos de Segurado et al. (2012), se desarrollé una interfaz que permite
calcular la componente eldstica de la tasa de deformacidén y conectarla con el cédigo de
elementos finitos Code Aster.

Este trabajo se organiza de la siguiente manera: en la seccidn 2 se describen los modelos y
la formulacion correspondiente tanto a nivel de cristal simple como de policristal, ademas de
detallarse el desarrollo de la interfaz VPSC-FE. En la seccién 3...

2 DESCRIPCION DE LOS MODELOS

2.1 Modelo Cristalografico de Creep y Crecimiento bajo irradiacion

El modelo reaccién-difusion se discute en detalle en Patra et al. (2017), Barashev et al.
(2015) y Golubov et al. (2011). En adelante, las principales caracteristicas y suposiciones del
modelo serdn desarrollados.

El flujo neutrénico producto de la fision nuclear genera una reaccién en cadena que afecta a
la estructura cristalina del material, creando defectos puntuales como vacancias, intersticios y
clusteres intersticiales. Estos defectos migran en la red cristalina y pueden ser atrapados por
dislocaciones, bordes de grano o interfases (sumideros) presentes en el interior del material
Brailsford (1972). El modelo reaccién-difusion utiliza cuatro direcciones cristalograficas para
describir las deformaciones y los vectores de Burgers de las dislocaciones: tres direcciones
basales compactas,j = a4, a,,az, y una direcciéon en el eje-c, j = c¢. El promedio de las
concentraciones de vacancias e intersticios en el medio efectivo son denotados por ¢, y ¢;,
respectivamente, y se asume que la difusion es isotrépica. El modelo asume que igual nimero
de clusteres de dtomos auto intersticiales (SIA) son generados a lo largo de cada direccion
basal j = a4, a,, a3, las concentraciones individuales de cada direccién se denotan ci]c. La
difusion de los clusteres de SIA es unidireccional a lo largo de las direcciones basales j =
a,, a,, as. Por otro lado, las dislocaciones lineales son proyectados a lo largo de las direcciones
Jj = aq,a,,az,cy los lazos de dislocaciones formados en los planos prismaticos y basales
poseen vectores de Burger j = a4, a,,a; y c respectivamente. Los defectos puntuales y de
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clisteres de SIA son atrapados por dislocaciones que actiian como sumidero (con densidad p/),
esto conduce al trepado de las dislocaciones lineales y a la formacidn de lazos de dislocaciones
tanto del tipo de intersticial y como de vacancias. Los clusteres intersticiales tienen vectores de
Burger en el plano basal y la difusiéon ocurre unidireccionalmente, estos clisteres solo
interactiian con dislocaciones que poseen el mismo vector de Burger, es decir j = a4, a,, a;.

Los lazos de dislocaciones del tipo intersticial (con nimero de densidad, Ni], y radio medio,
rl-] ) y los lazos de dislocaciones del tipo de vacancias (con nimero de densidad, N, y radio

medio, 7)) nuclean y crecen sobre los planos prisméticos y basales, aunque el modelo favorece
la captura neta de intersticios en los lazos de dislocaciones formados en los planos prismatico
y la captura neta de las vacancias en los lazos de dislocaciones formados en los planos basales.
El resultado del trepado de los lazos de dislocaciones y de las dislocaciones de linea contribuyen
al crecimiento positivo de las deformaciones, £2%,., 22, , 23, ., a lo largo de las direcciones
prismadticas y crecimiento negativo £5... a lo largo de la direccion basal. Ademas, la radiacion
induce defectos que también son absorbidos por los bordes de grano (GBs) Singh et al. (2002).

Bajo la suposicion de estado estacionario, la tasa de deformacion cristalografica a lo largo
de las direcciones prismdticas y basales asociadas con el trepado de las dislocaciones lineales y
los lazos de dislocaciones viene dado por Patra et al. (2017):

pJ . — A
Eimp = Gnrr (L — f) fic <3 W)U =a,,a;a;m=x",y,z (1)

J'
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donde, Gypr es la tasa de produccion de defectos de Norgett-Robinson-Torrens (NRT)
Norgett et al. (1975) para vacancias e intersticios, f,- es la fraccién de defectos puntuales que
recombinan durante la reaccién en cadena, y f;. es la fraccion de intersticiales que forman

clusteres. Por otro lado, kf,f es la fuerza de absorcion de los bordes de grano (GBs) para los
defectos puntuales (el superindice j indica la direccion del vector de Burger, y el subindice m
indica la direccion de los ejes principales del grano considerado de forma elipsoidal) definido
como Patra et al. (2017)

1
K2 = (- ) /R 1 3B%(Bmcoth(Bm)=1) .
Tm? /Rz R B7—3(Bm coth(Bm)—- 1)

ﬁm:sz'ijm;jEal,az,a3,c;m5x’,y’,z’ (3)

donde, R,,, es la longitud del mt" semi eje del grano elipsoidal.

Aqui, p/ es la densidad total de dislocaciones con vectores de Burger a lo largo de la
direccién cristalografica j, p’ esta dada como la suma de la densidad de las dislocaciones
lineales, la densidad de los lazos de dislocaciones intersticial por drea (nimero de lazos por
unidad de volumen multiplicado por la circunferencia) y la densidad de lazos por vacancias por
area, es decir

p = p) + 2rr/ N/ + 2nr) N] 4)

Por otro lado, existe una contribucion adicional a la deformacién por crecimiento asociado
con el efecto de la captura de los defectos en los bordes de grano
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m
La tasa de deformacion cristalogréfica total debido al crecimiento bajo irradiacion estd dada
como

]
climb

+J

. i L —
Ecrec = € + ey ] = a;a,as,c (6)

El tensor de la tasa de deformacion ‘macroscopica’ asociada con el crecimiento por

irradiacién £(€7¢°), se obtiene proyectando la tasa de la deformacién cristalografica £.,.,. alo
largo de los ejes principales del cristal, es decir

e',(cfrec) =Y élecbibl; j=ay,azas5,¢, k1 =xy,2 (7)
donde, b){c y bl] son las componentes de b’ a lo largo de la k y [ direccién de los ejes del
cristal, respectivamente.

La presencia de tensiones externas puede conducir a creep en los granos, en adicién al
crecimiento bajo irradiacién. Sin embargo, el crecimiento de un grano puede verse limitado por
un grano vecino generando tensiones internas incluso en ausencia de tensiones externas
aplicadas. Estas tensiones internas pueden inducir al creep, por lo tanto, es esencial tener en
cuenta creep a nivel del conjunto de policristales. En este trabajo se utiliza un modelo
cristalografico de creep bajo irradiacion inspirado en Ehrlich (1981) utilizado para describir la
deformacién por creep y swelling de aceros bajo irradiacion, pero omitiendo el termino de
swelling en este caso.

Esta ley de creep bajo irradiacion asume que la tasa de deformacion por creep tiene una
dependencia lineal con la tension aplicada y la tasa de la dosis de irradiacion

:creep — d¢
é Byo — 3)

., ) . . .. d
donde, o es la tension efectiva, By es el creep compliance por irradiacién y d—(f es la tasa de

dosis de irradiacién (en dpa™?1). En el marco de la plasticidad cristalina se asume una ley para
representar la tasa de cizallamiento asociada al nivel de los sistemas de deslizamiento

J _
Yereep = B

7 e (9)
Pref dt

donde, 7/ es la tensién de corte resuelta sobre el sistema de deslizamiento j, B es el creep
compliance cristalogrdfico bajo irradiacion, y pror es una densidad de referencia de
dislocaciones lineales.

La tasa de tensién de corte cristalografica esta en funcién de la tensién de corte resuelta 7/,

y de la densidad lineal de dislocaciones pé que deslizan sobre el sistema j. Unicamente las

dislocaciones lineales glissile son activadas por la tension de corte resuelta T/ y no asi los lazos
de dislocaciones sessile.

2.2 Modelo Policristalino

En este trabajo se utiliza el modelo policristalino visco pldstico auto consistente (VPSC)
desarrollado por Lebensohn y Tomé (1993), que tiene implementado las ecuaciones
constitutivas de creep y crecimiento bajo irradiacién a nivel del grano discutidos anteriormente,
teniendo en cuenta la textura, la interaccion inter granular y la forma del grano.

Dentro de VPSC, el agregado (policristal) es representado por un conjunto discreto de
cristales con orientaciones individuales (granos), a las que se le asigna una fraccién de volumen
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para reproducir la textura medida. La respuesta y propiedades del agregado se obtienen
promediando la respuesta y propiedades de los granos constituyentes individuales. El modelo
VPSC permite seguir la evolucion incremental del estado de tensiones, deformaciones, las
orientaciones de los cristales, la actividad de los sistemas de deslizamiento de cada grano,
densidad de dislocaciones de cada sistema de deslizamiento, etc.

El modelo de VPSC trata a cada grano como una inclusion elipsoidal embebida en un medio
efectivo visco pléstico, ambos, inclusion y medio poseen propiedades anisotropicas. El medio
efectivo representa el entorno promedio visto por cada grano.

Cuando se somete el medio efectivo a tension, deformacién o irradiacién, ocurre una
interaccion entre el medio efectivo y el grano (inclusién embebida), generando tensiones locales
entre el medio y la inclusion. Las tensiones, que resultan de resolver las ecuaciones de
equilibrio, son uniformes dentro de la inclusion, pero se desvian respecto de la tensién promedio
del medio dependiendo de las propiedades relativas y de la tendencia de deformacién entre el
medio y la inclusidn.

El deslizamiento y el trepado de las dislocaciones inducen deformaciones pldsticas de
cizallamiento y no resultan dilataciones volumétricas. Se denota n°® a la normal al plano de
deslizamiento, y b® a la direccion de corte (vector de Burger) sobre el sistema de deslizamiento
s. La tension de corte resuelta sobre el plano de corte y a lo largo de la direccién de corte
asociado con el tensor de tensiones aicj que actua sobre el grano estd dado por

S — hS,,S C s - C
T —bln]O'U —mijO'l-j (10)

donde, el tensor de Schmid mj; = %(bf n; + bin; ), proyecta la tensién aplicada sobre el
plano de corte a lo largo de la direccién de corte.

La tasa del tensor de deformaciones asociado con la tasa de tensién de corte debido a creep
bajo irradiacion, ¥5eep (ver Ec. (9)) en el sistema s es

éi(jcreep) = Zs ml'sj)}csreep (11)
Agregando las contribuciones debidas a creep y al crecimiento bajo irradiacion (ver Ec. (7)
y (11)), la tasa de deformacion total en el grano es

_ glereo) 4 g.l_(jcreep) (12)

€ij = &

Para la respuesta del medio efectivo (policristal), se usa la linealizacion tangente
T 7 — 0
&ij = Myjpi0p + & (13)

donde, & j Y 0y son las magnitudes promedio (macroscopica), y M; kLY é_?j son el creep
compliance macroscopico y la tasa de deformacidon macroscopica debida al crecimiento,
respectivamente.

El crecimiento bajo irradiacion del policristal puede ocurrir en ausencia de tensiones
externas aplicadas, pero como se mencioné anteriormente, las tensiones internas en los granos
son inducidas por el crecimiento bajo irradiacién de los granos. La resolucion de la interaccion
entre el medio efectivo y la inclusién conduce a una “ecuacion de interaccion” que relaciona la
tension y la tasa de deformacion de la inclusion con la tension y la tasa de deformacion
promedio del medio efectivo a través de un tensor de interaccién M

(&; — &) = —Mijii (011 — Grs) (14)

donde,
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Mijkl =U- S)i_j}nnsmnququl (15)

donde § es el tensor visco pléstico de Eshelby. La Ec. (14) indica que la tension y la tasa de
deformacion entre la inclusion y el medio efectivo difieren.

El médulo macroscépico M; kLY é_?j son desconocidos a priori, y deben ser calculados de
manera autoconsistente mediante la condicion de que la tensién y la tasa de deformacion
promediada sobre todos los granos debe ser igual a la tension y a la tasa de deformacion del
medio efectivo, es decir

Eij = (€5); O = (o)) (16)

El modelo policristalino auto consistente descripto anteriormente ha sido utilizado por Tomé
et al. (1996), Turner et al. (1999), Turner y Tomé (1993) y Tomé et al. (1993) para modelar el
creep y crecimiento bajo irradiacion para policristales con estructura hexagonal. La diferencia
con el presente trabajo es que, en los trabajos mencionados anteriormente, el creep y
crecimiento bajo irradiacién se asumen constantes y no evolucionan con la irradiacion.

2.3 Interfaz VPSC-FE

En este trabajo, la respuesta constitutiva del material en el software de elemento finito (FE)
Code Aster es provisto por VPSC, donde cada punto de integraciéon de Gauss de la malla es un
agregado policristalino con su respectiva textura asociada.

VPSC resuelve las condiciones de borde locales impuestas por la interfaz entre VPSC y FE
(referido como Interfaz VPSC-FE desde ahora) y comunica a FE el estado deformado del punto
de Gauss (tension y deformacion), que posteriormente FE resuelve el equilibrio global de la
deformacion de la malla. Otros autores han realizado e implementado la interfaz VPSC-FE con
el software de elementos finitos ABAQUS a través del uso de una subrutina de usuario UMAT
(User MATerial) Segurado et al. (2012), Knezevic et al. (2013), Patra et al. (2017). Ademas,
otro Software de elementos finitos BISON fue utilizado para la implementacién de VPSC-FE
Liu et al. (2015). En este trabajo se siguen los lineamientos de Segurado et al. (2012) para la
interfaz VPSC-FE, cabe aclarar que VPSC Stand Alone (VPSC-SA) tnicamente resuelve el
estado de deformacion visco plastica correspondiente al estado de tensiones (o viceversa) y no
calcula la deformacién eldstica. La interfaz VPSC-FE tiene en cuenta la componente de
deformacion elédstica macroscopica ademas de la componente visco pléstica, note también que
VPSC calcula la respuesta del agregado en el sistema de coordenadas local (material), que luego
se rota el estado de tensiones y la matriz tangente requerida al sistema de coordenadas global
(nivel del componente) para los célculos de FE.

Se propone una descomposicion aditiva del incremento de deformacion A€, en una
componente elastica Ag®, y una componente visco plastica Ae*? tal que, Ae = Ag® + Ag*P. El
incremento de la tension, Ao, que corresponde al incremento de la deformacién A& puede ser
utilizado para estimar la componente de deformacién eldstica, es decir, Ag® = €1 : Ag, donde
C es el tensor de rigidez del agregado policristalino calculado por VPSC al comienzo de cada
incremento de deformacion. El incremento de deformacion visco plastica, Ag¥P depende del
estado de tensiones o (y no del incremento de tensién Ag) y de la evolucion de variables
internas del modelo constitutivo, es decir, de las orientaciones de los cristales, morfologia de
los granos y de la ley de endurecimiento de cada grano.

El cdédigo FE llama a la interfaz VPSC-FE con una estimaciéon del incremento de
deformacion, Aggg, un incremento temporal At y un incremento debido a rotacién rigida ARpg
Nolan et al. (2022). La interfaz VPSC-FE rota las magnitudes de tension y deformacion para
calcular en el sistema de coordenadas local (donde se representa la textura del material) y luego
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utilizar el esquema iterativo de Newton-Raphson, es decir

Ae* = Rt+AtA£ (Rt+At)T (17)
g = Rt+At0. (Rt+At)T (18)

donde el tensor de rotacién se define R™*2¢ = ARy - Rt, aqui R? es la rotacién total al final
del instante t. En adelante el simbolo “*”” denota las magnitudes expresadas en el sistema local.

Partiendo que la deformacidn total se acomoda eldsticamente, se calcula el estado de tension
de prueba correspondiente

Ac* = CAe®* (19)
ottt = gt* + Ao* (20)

dado que 4&°* = Ag* — Ag"P*, reemplazando en Ec. (19) y luego en Ec. (20)
ottt = gt + C : (Ag* — Ae¥P¥) 21)

donde los superindices refieren al respectivo incremento de tiempo. VPSC es llamado con
el estado de tensiones a**4* para calcular la correspondiente tasa de deformacion visco pléstico
&P ademds, la interfaz VPSC-FE calcula el residuo entre Ag* y Agrg es decir

X(Ao*) = Ae* — Agjp = C71 : Ao™ + EP*At — Agfg (22)

Si el criterio de convergencia (descripto en la siguiente ecuacion) no es satisfecho en la
iteracion k, el incremento de la tensién de prueba para la iteracion k + 1 es calculado como

(4641 = (407 — Jyg ((40™)) + X((40™)) (23)
donde, Jyr es el jacobiano del método de Newton Raphson y estd dado por

. . aX(Ac™) _
Jyr(do™) = a(A;) =C '+ MAt (24)

donde, M es el modulo tangente visco plastico calculado por VPSC como parte de los
célculos auto consistentes.

Noétese que FE calcula todas las magnitudes en el sistema de coordenadas global, por lo que
la interfaz VPSC-FE rota el estado de tensiones o'™4%* y la matriz tangente consistente
requerida por FE C*'9 = Jy%*, para el calculo del incremento de deformacién para el siguiente
paso de tiempo, es decir

o.t+At — (Rt+At)To.t+At*Rt+At (25)
Ctg — (Rt+At)Tc*tht+At (26)

El algoritmo para la interfaz entre VPSC y FE se resume en la Figura 1.
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FE
*Resuelve la convergencia global

Sistema de Coordenadas Global Aepg,At,ARpg ot cd

Sistema de Coordenadas Local ~ pg* = R**+4tAg (RHH5)T
o' = R g (REH)T

Interfaz VPSC-FE
e  Estimacion elastica de |a tension
Ao* = CAe®"
ottt = gt + Ag®
*Minimiza el residuo para descomposicion eldstico-plastico
utilizando el esquema iterativo N-R:
X(Ac") = Ae” — Agpp = €1 i Ao™ + €P* At — Aejp ETP

¢a-t+At" Ac*

VPSC
*Resuelve £"P*usando el

modelo de deformacion
cristalografica

A4
Interfaz VPSC-FE
. Cdlculo del Jacobiano
0X(Ac")
a(Ac*)
. Matriz Tangente
a(4s") [9X(baH\
a(de) ( a(Aa") )

. Rotar a coordenadas Global
o.t+At o (Rt+At)To.t+At‘Rt+At

€19 = (RU+AT)T grtgR+at

=C1+ MAt

C't9 =

Figura 1: Algoritmo de la interfaz entre VPSC y el c6digo FE.

3 DETALLES DE LA SIMULACION

3.1 Configuracion de la simulaciéon

La Figura 2 muestra la geometria y malla de un cuarto de tubo de revestimiento. El tubo de
revestimiento tiene didmetro exterior de 9.5 mm y didmetro interior 8.357 mm con longitud
38 mm. El tubo dentro de la grilla espaciadora constituye el elemento combustible y
representan la configuracion de celda unitaria que se repite cada 38 mm. La geometria fue
mallada con 50 elementos hexaédricos de 8 puntos de integracion cada elemento, 10 elementos
axiales y 5 elementos circunferenciales. Como condiciones de borde mecdnicas, se utilizaron
restricciones axisimétricas tal que las aristas paralelas al eje axial del tubo estan restringidas en
las direcciones X e Y, respectivamente. Un extremo del tubo estd restringido a lo largo de la
direccion axial Z, mientras que el otro extremo se deja libre para permitir el crecimiento axial,
ademds, se restringen en todos los grados de libertad en cuatro nodos en la mitad de la
circunferencia correspondiente al extremo que posee restriccion en Z para evitar rotaciones de
cuerpo rigido (véase la Figura 2). o

odos restrngidos en

__~todos sus grados de
" libertad

Cara restringida
en direccion Z

~—_Cara restringida

en direccion Y

Figura 2: Malla y condiciones de Borde para un cuarto de tubo de Revestimiento.
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3.2 Textura representativa del Tubo de Revestimiento

Las simulaciones por elementos finitos requieren de mucho recurso computacional,
particularmente cuando los cédlculos para la respuesta del material se efectian a nivel del grano
mediante VPSC. Una estrategia para minimizar el costo computacional es representar la textura
utilizando el minimo nimero de orientaciones cristalograficas (granos) que predigan la misma
respuesta mecdnica del agregado que se obtendria si se utilizara el total de las orientaciones
medidas. En consecuencia, se toma la textura reducida de Liu et al. (2014) (véase la Figura 3),
considerando que los factores de Kearn sean los mismos que los factores de Kearn de la textura
completa.

Los factores de Kearn se definen como el promedio de la proyeccién de los ejes-c (cosenos
directores) de los granos que definen el policristal, es decir

Fi = Zow? (1)’ @

donde, w9 es el peso y rig es el coseno director del eje-c de la i*" componente de la gt*
orientacion. El uso de reduccion de textura y la evaluacion de la respuesta del policristal en
condiciones de creep bajo irradiacion, fueron discutidos en detalles en Lhuillier y Tome (1995).
Los factores de Kearn para la respectiva textura son Figpg = 0.4244, Fr.qq = 0.5472y Fyyiq =
0.0284.

noe =
=

NN = = b O
Omk OO~

Figura 3: Representacion de la textura del tubo de revestimiento utilizando diferentes nimeros de
orientaciones, la imagen de la izquierda es representada por 1944 granos (imagen tomada de Liu et al. (2014)), la
imagen de la derecha es representada por 4 granos (textura reducida). La direccién 1 representa la Direccién
Tangencial, la direccion 2 representa la direccién Radial, mientras que la direccion 3 representa la direccién
Axial.

3.3 Caso de Referencia

Para validar el acople de la interfaz VPSC-FE, se simula creep y crecimiento bajo irradiacion
al cuarto de tubo de revestimiento mostrado en la seccion 3.1 y se utiliza la textura reducida
mencionada en la seccién 3.2. Los pardmetros materiales utilizados fueron tomados de Patra et
al. (2017) dados en la Tabla 1.

Parametros Valor Significado
Ci1s Cozy Csns Cuzy Cusy Cosr | 1435, 143.5, 164.9, 72,5, 65.4, 65.4, | Constantes Elasticas en GPa. Valores
C.C.C 321.32.1.355 tomados de Simmons y Wang (1971)
447 55,266 T T y Kocks et al. (2000)
f 0.97 Fraccion de defectos puntuales que
r ) recombinan durante la cascada
Fraccidn de intersticiales que forman
fic 0.13 .
clisteres
B 5.0 X 1075 Mpa - dpa™?! Cte Creep Compliante Cristalografico
Pref 2.26 x 101* m2 Factor de peso para densidad de
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dislocaciones lineales en el modelo
de Creep

Magnitud del vector de Burger a lo

b,j=a,a,a 3.0x 1071 m RO
J D72 largo de la direccién prismética

Magnitud del vector de Burger a lo

joi= -10
blj=c 50 x 107" 'm largo de la direccion basal

Tabla 1: Pardmetros para el modelo para Zircaloy-2.

El tubo fue irradiado a una tasa de 10~ "dpa - s~1 hasta alcanzar 20 dpa en 480 pasos de
tiempo, con una presion interna lo suficientemente “pequefia” para correr el programa y
considerar carga externa nula, de esta manera es posible observar el fendmeno de crecimiento
bajo irradiacién solamente.

En la Figura 4 se muestra la distribucion espacial de las deformaciones luego de 20 dpa, las
imégenes mostradas, de izquierda a derecha, corresponden a direcciones Radial, Tangencial y
Axial del tubo de revestimiento.

La concentracion de deformaciones cerca del medio de la circunferencia del extremo
derecho del tubo se debe a los 4 nodos que tienen restringidos todos sus grados de libertad. Se
observa una distribuciéon homogénea a lo largo de la circunferencia y longitud del tubo, como
era de esperarse dadas las condiciones bajo irradiacion, la simetria del tubo y la ausencia de
cargas externas. El tubo exhibe deformacion por crecimiento negativo a lo largo de las
direcciones Radial y Tangencial, mientras exhibe deformacién por crecimiento positivo a lo
largo de la direcciéon Axial, esto es una consecuencia de la textura del tubo el cual ha sido
laminado a lo largo de la direccién Axial.

Con fines comparativos, se toma un punto de Gauss del medio de la longitud Axial de la
malla del tubo y se compara la evolucién temporal de las deformaciones predichas por VPSC-
FE (Finite Element) y VPSC-SA (Stand Alone) (véase la Figura 5 (a)), donde se muestra la
evolucion de deformaciones Radial, Tangencial y Axial como funcion de la dosis de irradiacion
para el punto de Gauss seleccionado comparado con VPSC-SA. No hay cargas Axiales
aplicadas en este caso. Se observa que ambas predicciones (tanto VPSC-FE como VPSC-SA)
muestran buena concordancia.

-1.4e-03 7.3e-03

- 0.0065
0.006

- 0.0055
0.005
4.5e-03

-0.003
-~ -0.004

I -0.005
-5.8e-03

-l
L
X
<

TANGENCIAL

Figura 4: Distribucién de deformaciones en Puntos de Gauss: Radial (izquierda), Tangencial (centro) y Axial
(derecha) del tubo de revestimiento luego de irradiar 20 dpa.

Copyright © 2024 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional



http://www.amcaonline.org.ar

Mecénica Computacional Vol XLI, pags. 1339-1352 (2024) 1349

(a) (b)
0.008 0.025
—— AXIAL-SA-100Mpa
— = AXIAL-FE-100Mpa
0.006
—— AXIAL-SA-200Mpa
00201 _ _ AXIAL-FE-200Mpa
0.004 /7
z
g
A 4
c  0.002 c 0.015 A <
g i Z
5 g 7z
(] ﬁ v - -
< 0.000 a £ z
5 5 P, z
3 == E: z gz
A - e < 0.010 A ' z“
© 00024 o e,  TF===== 5 27
—— RADIA-SA = ¢ P
i —
0.004 || —— TANGE:SA s
—0.004{ __ 2 >
AXIAL-SA o605
—— RADIA-FE
—0.006 1 —— TANGE-FE
— = AXIAL-FE
-0.008 . . : : - : . 0.000 . . .
00 25 50 75 100 125 150 175 20.0 0 5 10 15 20
Dose (DPA) Dose (DPA)

Figura 5: (a) Evolucién de deformacidn por crecimiento bajo irradiacion (En ausencia de cargas aplicadas),
SA refiere a las predicciones de VPSC-Stand Alone mientras que FE refiere a las predicciones de VPSC-Finite
Element. (b) Evolucién de deformacién Axial por creep bajo irradiacién para 100Mpa y 200Mpa de carga
aplicada respectivamente, SA refiere a las predicciones de VPSC-Stand Alone mientras que FE refiere a las
predicciones de VPSC-Finite Element.

Para verificar la prediccién de creep bajo irradiacion, se realiza una comparacioén similar
entre las predicciones vistas anteriormente de VPSC-FE y VPSC-SA, pero con la aplicacion de
distintas cargas Axiales. Se muestran en la Figura 5 (b) la comparacién de la deformacién Axial
entre VPSC-FE (mismo punto de Gauss que el caso anterior) y VPSC-SA para las cargas axiales
de 100Mpa y 200Mpa, respectivamente. Dado que la componente de deformacion debido a
crecimiento bajo irradiacion no depende de la tension aplicada, la deformacion resultante luego
de aplicar una carga Axial serd debido a la componente de creep bajo irradiacion.

Figura 6: Evolucién de deformacién Axial por creep bajo irradiacién para 100Mpa y 200Mpa de carga
aplicada respectivamente, SA refiere a las predicciones de VPSC-Stand Alone mientras que FE refiere a las
predicciones de VPSC-Finite Element.

3.4 Efecto de la Textura en Crecimiento Bajo irradiacion

En la Figura 6 (a), en el marco de FE, se compara las predicciones de las deformaciones
debido a crecimiento bajo irradiacién para el material Zrly-2 (utilizando la textura reducida
presentada en la seccion 3.2) y para un material de textura aleatoria con 200 granos (véase la
Figura 6 (b)) por policristal (punto de integracion). Se utilizan los mismos pardmetros de la
Tabla 1 para esta simulacion.

Como era de esperarse, el material con textura de orientaciones aleatorias muestra
deformacion por crecimiento bajo irradiaciéon nulo (excepto por la imperfeccion de las
desviaciones numéricas asociadas a la distribuciéon aleatoria), dado que el crecimiento
individual de los granos se anula entre si a nivel del agregado. El material texturado (Zrly-2),
en cambio, exhibe una deformacién positiva por crecimiento bajo irradiacién a lo largo de la
direccion Axial y deformacion negativa a lo largo de las direcciones Radial y Tangencial.

Copyright © 2024 Asociacion Argentina de Mecénica Computacional


http://www.amcaonline.org.ar

1350 F.E. AGUZZI LLUBEL, JW. SGNORELLI

(a) (b)

VPSC-FE

0.008

0.006 0.50
0.66
0.88
117
1.55
« 2.05
272

3.60

0.004

0.002 A

0.000 -

Growth Strain

—0.002 +
= RADIA-Zrly2

—— TANGE-Zrly2
— AXIAL-Zrly2
== RADIA-Rand
—0.006 1 —— TANGE-Rand
= = AXIAL-Rand

—0.004

—0.008 T T T T T T T
0.0 2.5 5.0 75 10.0 12.5 15.0 17.5  20.0

Dose (DPA)

Figura 6: (a): Comparacién de la prediccién de deformacion por crecimiento bajo irradiacién para material
con textura Zrly-2 vs material con textura aleatoria (Rand), ambas situaciones en FE. (b): distribucion aleatoria
de 200 granos (material sin textura).

3.5 Efecto de la Textura en Creep Bajo irradiacion

En este ensayo se predice la deformacion axial como funcién de la carga axial aplicada para
dosis de irradiacion hasta 20 dpa, en la Figura 7 se muestra la evolucién de la deformacién
axial para un material con textura reducida de tubo de revestimiento (seccién 3.2) y para un
material con textura de distribucién aleatoria (véase Figura 6 (b)).

Puede observarse que la deformaciéon Axial aumenta con la aplicacion de carga Axial en
ambos materiales, esto es debido solamente a la contribucién de creep bajo irradiacion, dado
que el fenémeno de crecimiento bajo irradiacion no depende de la tension aplicada. El modelo
presentado de creep bajo irradiacion (ver Ec. (9)) manifiesta un aumento lineal en funcion de
la tensidn de corte resuelta sobre los planos de deslizamiento.

Para la misma carga aplicada en ambos materiales, el material con textura de tubo de
revestimiento presenta mayor deformacion Axial respecto al material con textura aleatoria. Esto
se debe a que posee mayor cantidad de planos prismaticos orientados en direccion Axial lo que
favorece a mayor deformacion en esa direccion.

0.025

AXIAL-Zrly2-200Mpa

AXIAL-Rand-200Mpa
= AXIAL-Zrly2-100Mpa
0.0209 _ _ axiAL-Rand-100Mpa
m— AXIAL-Zrly2-OMpa
== = AXIAL-Rand-OMpa
0.015 1

Axial Strain

0.010 4

0.005 4

0.000 -
0

Dose (DPA)

Figura 7: Efecto de carga Axial sobre la deformacién Axial bajo irradiacién para un material con textura de
tubo de revestimiento (Zrly2) y para un material con textura de distribucién aleatoria (Rand). Las lineas solidas
representan la deformacién para Zrly2, mientras que las lineas discontinuas representan la deformacién para la

textura Rand.
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4 CONCLUSIONES

En este trabajo se logré la conexién de un marco de plasticidad policristalina que permite
modelar los fendmenos de creep y crecimiento bajo irradiacién con el cédigo de elementos
finitos Code Aster. Para ello, se desarroll6 una interfaz VPSC-FE que permite calcular la
deformacion dependiente de la microestructura y la textura para cada punto de integracion de
la malla de FE.

Se verifico la funcionalidad de la interfaz entre VPSC-FE y Code Aster, mediante casos
sencillos y se compararon los resultados de VPSC-FE y VPSC-SA. Ademas, se realizaron dos
casos de demostracion para remarcar el impacto y la importancia del efecto de la textura tanto
para el fendmeno de crecimiento como para el fendmeno de creep bajo irradiacion.
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