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Résumé court

La modélisation mécanique d’une cuve de Hall-Héroult, servant a la production d’aluminium,
pose de grands défis. Cette these s’inscrit dans un projet plus vaste, nommé START-CUVE, visant
la simulation numérique des phénomeénes thermiques, électriques et mécaniques lors du préchauffage
€lectrique d’une cuve, dans le but d’en prolonger la vie et d’améliorer sa performance.

Les aspects traités ici touchent plus particulierement la modélisation du comportement thermo-
mécanique des matériaux non carbonés, ainsi que sa mise en oeuvre numérique et informatique dans
un logiciel de calcul par éléments finis, FESh++.

Ainsi, des lois de comportement adéquates seront proposées pour différents matériaux ; les formes
variationnelles discrétisées et linéarisées des problemes thermochimiques et mécaniques seront pré-
sentées ; la conception Orientée-Objet originale de librairies de gestion des variables internes, des
matériaux et des lois constitutives sera détaillée ; finalement, un exercice de validation sur un mon-
tage a petite échelle sera étudié.



Résumé

La production d’aluminium 2 partir de son oxyde est un vaste champ d’étude posant de grands
défis. En effet, dans le procédé Hall-Héroult utilisé A I’échelle industrielle dans les cuves, les as-
pects thermiques, €lectriques, mécaniques, chimiques, magnétiques et de mécanique des fluides in-
teragissent fortement. De plus, la mise en opération des cuves est une procédure délicate, dont le
préchauffage en est la premigre étape. Le projet START-CUVE, dans lequel s’inscrit cette these, vise
donc a simuler numériquement les phénoménes thermiques, électriques et mécaniques lors du pré-
chauffage €lectrique d’une cuve, dans le but d’en prolonger la vie et d’en améliorer la performance.

Les aspects thermomécaniques des matériaux non carbonés seront traités ici plus particuliérement.
A cette fin, une loi de comportement mécanique adéquate sera proposée ou adaptée pour différents
matériaux ; dans le cas du béton réfractaire, une loi thermo-chimio-mécanique sera développée a partir
de la thermodynamique des processus irréversibles et de la mécanique des milieux poreux réactifs. Les
résultats numériques seront systématiquement comparés aux résultats expérimentaux, ce qui mettra
en lumiére la zone de validité des lois proposées.

Un chapitre sera ensuite consacré aux formes variationnelles discrétisées et linéarisées pour les
problémes thermochimiques et mécaniques. Les algorithmes d’intégration des lois constitutives ainsi
que les opérateurs tangents consistants seront quant  eux détaillés en annexe.

Par ailleurs, la mise en oeuvre informatique de 1a résolution de problémes multichamps, multifor-
mulations, multimatériaux et comprenant des couplages entre phénomenes par le biais de variables
internes est traditionnellement difficile. La conception Orientée-Objet originale de librairies de ges-
tion des variables internes, des matériaux et des lois constitutives ainsi que leur implémentation dans
le logiciel d’analyse par éléments finis FESh++ sera donc présentée. Des exemples éloquents de la
flexibilité des structures développées seront montrés.

Finalement, un exemple de validation thermo-chimio-mécanique transitoire sur un montage a
petite échelle, néanmoins représentatif des conditions rencontrées en préchauffage dans une cuve,
sera analysé.



Abstract

The study of the aluminium extraction from its oxyde is a vast and challenging field. The industrial
Hall-Héroult process involves complex interactions between thermal, electrical, mechanical, mag-
netics and fluid mechanics phenomena within the cells. Accordingly, their start-up is a delicate
procedure. This thesis was conducted within the context of the START-CUVE project, aiming at
simulating the thermal, electrical and mechanical phenomena taking place during the electrical pre-
heating of a cell — the first stage of the start-up. The underlying goal is to improve the cell life and
performance.

Specifically, this thesis deals with the thermomechanical aspects of non carbonaceous materials.
Hence, an adequate constitutive law will be proposed or adapted for different materials ; for refractory
concrete, a thermo-chemo-mechanical law will even be developped from principles of thermodynam-
ics of irreversible processes and mechanics of reactive porous continua. Numerical simulation results
will systematically be compared to experimental data in order to assess the validity of the proposed
laws.

A chapter will be entirely devoted to the discretisation and the linearisation of the variational
forms for the thermochemical and mechanical problems. The constitutive laws numerical integration
algorithms and consistent tangent operators will be derived in the appendices.

The coupled-field nature of the problem, with several different material behaviours, several dif-
ferent parameter sets as well as couplings between phenomena through internal variables, makes it
difficult to solve using traditional procedural softwares. Therefore, original Object-Oriented libraries
were developped in the in-house finite element toolbox FESh++ to manage internal variables, materi-
als and constitutive laws. Stricking examples will be presented as to how these new flexible structures
quickly make possible the construction of complex material behaviour models.

Finally, a thermo-chemo-mechanical small scale set-up, nevertheless representative of the cell
condition during preheating, will be analysed in the transient regime for validation purposes.
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Chapitre 1

Introduction

1.1 Généralités

La production d’aluminium & partir de son oxyde, I’alumine, est un vaste champ d’étude posant
de grands défis. En effet, dans le procédé utilisé a I’échelle industrielle, le procédé Hall-Héroult, les
aspects thermiques, €lectriques, mécaniques, chimiques, magnétiques et de mécanique des fluides
interagissent fortement. Depuis longtemps, les ingénieurs ont fait appel A la simulation numérique,
essentiellement la méthode des éléments finis, pour analyser et concevoir les cuves d "électrolyse,
lesquelles mettent en oeuvre le procédé. Les phénomenes ont d’abord été traités séparément, mais
depuis quelques années, la démocratisation de la puissance informatique a amené les producteurs 2
tenter de tenir compte des couplages. Cependant, le comportement mécanique du revétement n’a pas
ét€ étudié en détail jusqu’a maintenant.

De plus, la résolution de problemes multichamps, multiphysiques et multimatériaux pose cer-
taines difficultés de génie logiciel, difficiles a traiter dans un code classique de type FORTRAN ou C.
Le paradigme orienté-objet offre une alternative intéressante, peu explorée jusqu’ici.

Aussi, les nouvelles exigences environnementales et de rentabilité économique poussent les alu-
mineries 2 tenter de prolonger la vie utile de leurs cuves. Suivant I’axe de recherche en émergence
dans le monde du génie civil, la mécanique de la durabilité (“durability mechanics™), on cherche 2
prédire la performance, la détérioration et la vie utile des cuves. Leur mise en opération a un impact
certain sur ces aspects, en raison des transformations des matériaux du revétement et des déformations
mécaniques engendrées par I’augmentation de la température.

Apres avoir succintement présenté le contexte dans lequel s’est déroulée cette these, nous détaille-
rons donc le procédé de Hall-Héroult et la construction des cuves d’électrolyse. Par la suite, une revue
de littérature exhaustive sur leur mise en opération permettra de bien camper notre problématique et
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d’établir clairement nos objectifs. De plus, nous justifierons par une revue de littérature les dévelop-
pements informatiques présentés dans cette thése. Finalement, les aspects originaux de la thése seront
mis en évidence.

1.2 Contexte

La compagnie Alcan, I'Université Laval et I'Université du Québec a Chicoutimi ont mis sur pied
un programme de recherche, désigné par I’acronyme START-CUVE, financé dans le cadre du pro-
gramme CRSNG Université-Industrie. Participent a ce projet les centres de recherche et les départe-
ments suivants :

o Centre de recherche et de développement d’ Arvida (CRDA), Alcan, Jonquiére ;
e Départements de génie chimique, civil et mécanique de 1I’Université Laval ;
e Département des sciences appliquées de I’Université du Québec & Chicoutimi (UQAC).

Un tel regroupement d’expertise est nécessaire en raison de la complexité du probléme 3 ré-
soudre. En effet, les procédures de mise en opération d’une cuve de Hall-Héroult sont, jusqu’a un
certain point, congues par essais-erreurs en usine. Le programme de recherche START-CUVE vise
a développer les connaissances nécessaires a la conception rationnelle d’un mode opératoire de mise
en régime d’une cuve de Hall-Héroult.

Dans un premier effort, START-CUVE vise a moyen terme (4 ans) I’amélioration des connais-
sances concernant les phénomeénes thermiques, électriques et mécaniques prenant place durant le
préchauffage €lectrique d’une cuve. L’ objectif technologique consiste 4 développer un modéle numé-
rique prédictif, ce qui permettra de réaliser des analyses paramétriques et de développer des scénarios
de préchauffage de cuves. Un nouveau logiciel d’analyse par éléments finis, FESh++, basé sur le
paradigme Orienté-Objet, a été développé a cette fin.

Cette these portant sur les aspects thermomécaniques des matériaux non carbonés s’inscrit donc
dans ce programme de recherche.

1.3 Procédé de Hall-Héroult

Représentant pres de 8.1 % de sa masse, I’aluminium est le métal le plus abondant dans la crofite
terrestre. Pourtant, il fut considéré jusqu’au XIX® si¢cle comme un métal plus précieux que 1’or. En
effet, présent sous forme d’oxydes ou de silicates dans la bauxite, il ne put étre produit commercia-
lement qu’a partir du milieu de ce sigcle, par un cofiteux procédé de réduction thermique de chlorure
d’aluminium sodique par du sodium métallique. II aura fallu attendre que Paul Héroult et Charles
Martin Hall développent simultanément (et séparément) en 1886 le procédé maintenant connu sous
le nom de Hall-Héroult pour voir son prix chuter 2 un niveau plus raisonnable. Perfectionné au cours
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des années, ce procédé est toujours le seul utilisé a 1’échelle industrielle et n’a pas vraiment de com-
pétiteur sérieux en vue.

L’extraction de I’aluminium se fait a partir de I’alumine (Al,03) a I’aide d’un procédé électroly-
tique : un courant électrique de forte intensité passe dans le bain (cryolithe fondue - NasAlFg - avec
du fluorure d’aluminium en exces - AlF; - et certains autres additifs) ol de I’alumine est en solution.
L’anode est faite de carbone et la surface de la nappe d’aluminium liquide sur laquelle flotte le bain
constitue la cathode €lectrochimique. 1’alumine est décomposée en aluminium liquide et I’oxygene
ainsi libéré oxyde le carbone de I’anode selon I’équation en (1.1).

2A120§1issout + 3Csolide — 4Alliquide + 3CO§azem (1.1)

L application industrielle de ce procédé se fait dans les cuves d’électrolyse, aussi appelées cuves
de Hall-Héroult, dont plusieurs dizaines sont connectées en série et operent 2 haut ampérage et a
bas voltage. Une série de cuves moderne comprend généralement de 264 a 288 cuves, réparties en
deux salles. Le courant voyage par un réseau de barres omnibus qui le récolte a la sortie des barres
collectrices d’une cuve et le concentre pour I’amener aux montées positives de la cuve suivante. Les
montées positives alimentent le cadre anodique sur lequel sont connectées les anodes. La conception
du réseau de barres omnibus est trés importante pour la stabilité magnéto-hydro-dynamique des cuves.
L’arrangement de cuves cote a cOte visible 2 la figure 1.1 est typique des usines modernes.

Figure 1.1: Salle de cuves P-155 2 I’'usine Grande-Baie (Alcan, La Baie, Qc.)
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Une littérature abondante existe sur le procédé de Hall-Héroult ; on consultera par exemple le
livre de Grjotheim et Kvande (1993) pour une introduction générale au procédé.

Toutes les cuves modernes a anodes précuites partagent certaines caractéristiques, montrées i la

figure 1.2.

Eo=] Réfractaires
(XX]] Isolants
Péte monolithique

[ Bloc de coté

| Piédestal
R Litiere

e (C21SSON

Tablier

Berceau

Superstructure

C

Piqueur
alimentdur

Bain

Tige anodique

adre anodique

Panneaux

Crofite

Gelée

Barre
Collectrice

Aluminium liquide

Figure 1.2: Schéma d’une cuve de Hall-Héroult 4 anodes précuites

En effet, elles sont toutes construites dans un caisson d’acier renforcé de berceaux (raidisseurs)
qui contient le revétement. Ce dernier sert a contenir I’aluminium liquide et le bain d’électrolyse qui
sont a pres de 960°C. Les anodes, partiellement plongées dans le bain, sont recouvertes d’une croiite -
un mélange de bain et d’alumine solide - servant d’isolant thermique et de barriere a I’évaporation des
composés fluorés du bain. Le caisson est surmonté d’une superstructure contenant les trémies d’alu-
mine, de fluorure de sodium et de bain broyé, ainsi que les syst¢mes d’alimentation correspondants :
les piqueurs-alimenteurs. Ces équipements pneumatiques cassent la croiite puis versent une dose de
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la substance requise dans le bain. La superstructure supporte aussi le cadre anodique sur lequel sont
fixées les anodes.

La conception du revétement est dictée par les exigences du procédé ; ainsi, les blocs cathodiques
sont a base de carbone, qui résiste bien a I’aluminium liquide en plus de bien conduire le courant. Les
blocs de coté sont constitués de carbone, de graphite, ou plus récemment, de carbure de silicium ; ces
matériaux conduisent bien la chaleur, puisqu’il est primordial d’évacuer suffisamment de chaleur par
les c6tés pour qu’une gelée de bain solidifié se forme. En effet, jusqu’a ce jour, aucun matériau n’a
pu résister a I’attaque chimique du bain liquide - sauf le bain lui-méme. C’est pourquoi I’équilibre
thermique de la cuve est d’une importance capitale. Le reste du revétement est constitué de divers
réfractaires et isolants choisis et disposés de fagon 2 préserver cet équilibre.

Les composantes du revétement des cuves sont pour la plupart déposées les unes sur les autres, et
cela constitue une caractérisque fondamentale des cuves. En effet, afin de s’ assurer de 1’étanchéité du
revétement, il faut maintenir les matériaux en compression, sans toutefois les fissurer. Il est important
de noter que les joints entre les blocs cathodiques de carbone précuits de méme qu’entre ces blocs et
le mur de cdté sont faits de pdte a brasquer - ou pate monolithique. Cette pite est en fait verte (crue)
et sera cuite en place dans la cuve. Il faut aussi savoir que la péte crue est plutdt visco-élastoplastique
(un peu comme P’asphalte chaude), et qu’elle subit un retrait volumétrique lors de sa cuisson, tout
en dégageant des volatiles ; une fois cuite, ses propriétés sont similaires & celles des cathodes. La
qualité de la pate cuite dépend de sa structure et de sa porosité, donc de I’évolution des volatiles,
qui dépend du taux de chauffe et de la température maximale de cuisson. On consultera I’ouvrage de
Serlie et Bye (1994) a ce sujet. 11 s’agit 12 du maillon le plus faible dans la cuve : comme 1’adhésion
chimique entre la pite et les autres matériaux risque d’étre faible, ces joints sont susceptibles de
permettre I'infiltration de liquide dans le revétement.

11 faut aussi noter que le revétement subira des transformations chimiques pendant la vie de la
cuve résultant de la migration d’espéces sodiques et fluorées provenant du bain. Les réfractaires sont
particuliérement agressés, et doivent donc étre consciencieusement choisis. Encore une fois, il existe
une abondante littérature sur I’aspect thermo-chimique du revétement des cuves ; Iarticle synthése
de Tabereaux (1992), I’article sur les aluminosilicates de Brunk (1994), I’article de Johansson (1995)
sur des analyses d’échantillons de réfractaires dégradés provenant d’autopsies de cuves, I’article de
Schgning et coll. (1999) ou celui de Allaire (1992) sur les mécanismes de détérioration chimique des
réfractaires pourront &tre consultés.

Alcan utilise plusieurs technologies, certaines anciennes et d’autres, ultra-modernes. La cuve étu-
di€e dans le cadre de START-CUVE est la P-155, une cuve 2 anodes précuites congue par Alcoa ;
cette cuve est relativement ancienne et a été congue pour opérer & 155 kA, mais Alcan a pu augmenter
’ampérage a plus de 185 kA. Cette cuve a été choisie comme base d’étude par Alcan, notamment
en raison de I'importante fraction de la capacité de production de la compagnie qui est issue de cette

- technologie, soit environ 30 % ( en 2001). Elle sera donc la cuve de référence pour cette these.

Malheureusement, la P-155 peut étre considérée comme I’une des cuves les plus difficiles 2 si-
muler. En effet, sa géométrie est plus compliquée que celle des cuves plus récentes, son revétement
comporte beaucoup de matériaux différents, dont certains ont un comportement mécanique complexe,
comme par exemple le béton réfractaire isolant ou encore des panneaux d’une mousse céramique.
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1.4 KEtat actuel des connaissances

Tel qu’expliqué dans la Carte Routiére Technologique de UIndustrie Canadienne de I’Alumi-
nium (Réseau Trans-Al et Gouvernement du Canada, 2000), I’industrie de production d’aluminium
primaire doit viser les trois objectifs suivants :

1. Abaisser ses cofits de production ;
2. Réduire ses impacts environnementaux ;

3. Abaisser sa consommation énergétique.

L’amélioration de la performance et de la durée de vie d’une cuve sont des facteurs cruciaux
pour D'atteinte de ces objectifs. En effet, la performance d’une cuve conditionne sa consommation
d’énergie, ce qui se traduit directement en coiit de production ; une cuve plus performante donnera
aussi la latitude nécessaire a la diminution de sa consommation nette de carbone et de sa production
de composés fluorés. Aussi, une longue vie de cuve implique une quantité réduite de brasques usées,
qui sont des déchets toxiques trés cofiteux 2 traiter. De plus, le cofit de construction d’une cuve étant
de I’ordre de 80 000 a 350 000$ selon les technologies, Alcan dépense plusieurs dizaines de millions
de dollars annuellement pour remplacer ses cuves usées ; il est donc facile de comprendre pourquoi
Pindustrie cherche a opérer des cuves performantes qui vivent longtemps.

Conception Mise en opération

Matériaux

Opération

Construction

Figure 1.3: Importance relative des facteurs affectant la durée de vie des cuves selon Hale (1989)

Hale (1989) résume habilement les facteurs affectant la durée de vie d’une cuve ; selon lui, la
répartition montrée  la figure 1.3 se rapproche de la réalité industrielle.
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Au cours des années, la longévité des cuves s’est accrue, passant d’environ 600 jours en 1960,
a 1200 jours en 1970, pour atteindre 2500 & 3000 jours dans les années 1990. Le passage d’un re-
vétement cathodique de pate monolithique 4 un revétement de blocs précuits, I’augmentation de la
rigidité du caisson par I’utilisation de berceaux de renfort, I’utilisation de blocs cathodiques i contenu
partiellement ou complétement graphitisé, I’amélioration de 1’équilibre thermique de la cuve et I'uti-
lisation de meilleures pratiques d’opération et de contrdle sont quelques exemples de I’évolution du
procédé de Hall-Héroult. On pourra consulter entre autres I’article de Maharaj et coll. (1991) sur les
effets de la sur-isolation et d’un mauvais démarrage, I’article de Peyneau (1989) sur la conception
d’une cuve fiable et plusieurs articles sur la conception du caisson (Voir par exemple Toia et Soletta,
1979; Concas et coll., 1989; Youhei et Shihuan, 1991; Dupuis et coll., 1991; Megahed et coll., 1996),
ou encore I'article synthése Homsi et coll. (2000) sur le controle du procédé.

Par contre, bien que tous les chercheurs s’entendent sur I’importance de la mise en opération
d’une cuve sur sa performance et sur sa vie, il n’existe toujours pas de consensus dans I’industrie
sur la fagon de concevoir cette délicate opération. En fait, elle est plutdt violente : initialement 2
température ambiante, I’ensemble des matériaux doit d’abord étre préchauffé avant que le bain, dont
la température est d’environ 960°C, ne soit versé dans la cuve et que I’électrolyse ne commence.
Plusieurs heures plus tard, du métal liquide sera versé dans la cuve afin d’en stabiliser I’opération. On
peut donc distinguer trois étapes principales dans la mise en opération :

1. Le préchauffage ;
2. Le versement du bain ;

3. Le versement du métal.

A moyen terme, soit dans le cadre de cette thése, START-CUVE s’attaque d’abord a 1a compré-
hension des phénoménes thermiques, électriques et mécaniques prenant place lors du préchauffage
électrique. Le simulateur de préchauffage permettra donc de qualifier Iétat initial de la seconde étape,
le versement du bain.

141 Préchauffage d’une cuve de Hall-Héroult

1.4.1.1 Mécanismes de détérioration du revétement

Les comptables considerent le temps de préchauffage comme une perte de production et ses coiits,
comme une dépense. Pour I'ingénieur, il est plutot une étape cruciale de la mise en opération de
la cuve : c’est un investissement. En effet, il vise & minimiser les dommages causés a la cuve par
sa mise en opération et a lui donner une bonne espérance de vie. Ainsi, comme le font remarquer
Serlie et Pye (1982), le point de vue du comptable a prévalu jusqu’a récemment. Par contre, depuis
quelques années, P’accroissement des cofits associés au traitement ou a I’entreposage des brasques
usées, conséquence de normes environnementales plus sévéres, a rendu économiquement attrayant
’augmentation de la vie des cuves. De plus, les cuves soumises 2 une mise en opération “douce”
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tendent a €tre plus performantes et & demander moins de soins des opérateurs. Ainsi, I’industrie s’est
mise en quéte de la meilleure méthode de préchauffage, soit celle qui représente le compromis le plus
rentable entre les aspects techniques et financiers.

La littérature technique a ce sujet est particuliérement intéressante. I’ expérience de I’industrie
avec des cuves a revétement de pate monolithique des années 1960 montre que des cuves apparam-
ment similaires ont des longévités trés différentes ; I’analyse de données in situ par Johnson (1971)
a permis de découvrir que la cuisson de la pate était un élément déterminant. En effet, les endroits
subissant un taux de chauffe rapide et des températures élevées étaient généralement ceux ol s’ initiait
la ruine de la cuve. Ainsi, les fissures dans le bloc cathodique, I’endommagement du revétement ou
des barres collectrices diminuent sérieusement la vie de la cuve.

Les travaux de Clelland et coll. (1982) sur des cuves a blocs cathodiques précuits des années
1970 indiquent que le préchauffage et le démarrage affectent grandement la longévité de ces cuves.
Des gradients thermiques trop importants peuvent créer des fissures dans les blocs cathodiques, tel
que montré par Guilliatt et Chandler (1977), ce qui en diminue la durée de vie. De plus, si la tempé-
rature du bloc cathodique n’est pas.suffisante lors du versement du bain, it peut subir un violent choc
thermique risquant de le fissurer. Ils rapportent aussi que leurs murs de coté de pate monolithique ne
sont pas completement cuits a la fin du préchauffage, ce qui peut causer une cuisson trés rapide de la
péte, et entraine donc de mauvaises propriétés, lorsque le bain est versé. Ils insistent sur I’importance
d’un bon support du caisson pour maintenir les matériaux en compression et ainsi prévenir les infil-
trations de liquide dans le revétement. Rickards et coll. (1983) rapportent quant a eux qu’il n’est pas
rare d’avoir des zones trés chaudes lors du préchauffage alors que d’autres sont froides et que la pate
monolithique n’y est pas du tout cuite.

Ces observations méritent d’étre confrontées aux articles de Dell (1985) et Sgrlie et @ye (1982), a
Varticle synthése de Sgrlie ef coll. (1993) et a I’ouvrage de Sgrlie et @ye (1994), qui mettent en relief
les mécanismes de destruction du revétement. A I’aide d’analyses de plusieurs autopsies de cuves,
Sgrlie ef coll. montrent qu’une part importante des dommages au revétement se produit lors de la
mise en opération, bien que les effets n’en seront visibles que beaucoup plus tard.

En effet, les fissures dans les blocs cathodiques de méme que les espaces entre les blocs et la
pate monolithique permettent une pénétration rapide de bain ou de métal dans le revétement. Une
grande quantité de bain en contact avec les réfractaires produit des réactions chimiques incontrdlées
qui peuvent transformer complétement les briques et méme permettre 1’attaque des isolants sous-
jacents ; lorsque cela se produit, leur conductivité thermique augmente dramatiquement, et I’équilibre
thermique de la cuve en est gravement perturbée. De la méme fagon, toute pénétration de métal
dans le revétement dérange 1I’équilibre thermique de la cuve en agissant comme une “mise 2 la terre
thermique”. S’en suivront des difficultés d’opération dues a un bloc cathodique froid, donc un moins
bon rendement et un entretien accru. Pire encore, les réactions prenant place dans le revétement
continueront lentement, refroidissant de plus en plus le bloc cathodique, ce qui pourrait mener au
gel de sels fluorés en son sein. Ces sels, prenant de I’expansion en se solidifiant, poussent le carbone
perpendiculairement au front de gel, parfois jusqu’a fissuration. Le métal pourrait alors s’infiltrer
davantage et venir en contact avec les barres collectrices, les dissolvant et causant la mort de Ia cuve.

Toujours selon Serlie et coll., méme si le bloc cathodique demeurait suffisamment chaud pour
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éviter le gel des sels fluorés, il est possible que du carbure d’aluminium puisse se former en grande
quantité sous le bloc cathodique si un apport suffisant d’aluminium et de fluorures est maintenu. Le
carbure d’aluminium pousse le bloc cathodique vers le haut, avec les mémes conséquences que pour
la solidification des sels fluorés. Ces phénomenes, dits de “bottom heaving”, une fois enclenchés, sont
autogenes. Ils sont activés lorsque le caisson n’est pas suffisamment rigide : dans ce cas, ce dernier
se déforme en flexion, ce qui ouvre des espaces entre les blocs cathodiques et les joints latéraux de
pate monolithique, permettant a plus de bain et de métal de pénétrer dans le revétement. Par contre,
si le caisson est trop rigide, les blocs seront mis en flexion et ils pourraient fissurer. Ces phénomeénes
peuvent étre rapides ou plutdt lents, selon le taux d’infiltration, mais ils finiront par entrainer la mort
de la cuve un jour ou I’autre.

Une pénétration massive de métal dans le revétement peut aussi mener a une violente réaction
aluminothermique toute aussi massive, c’est-a-dire la conversion exothermique et autogéne de I’alu-
minium liquide en alumine par réaction avec la silice, selon la réaction décrite a I’équation (1.2).

4Alliquide + 3Si0501ide — 2A120§Oﬁde +3Sidissout +Ah (12)

Dans ce cas, I'isolation est completement détruite, sa conductivité thermique augmentant d’un
facteur d’environ 500, et la cuve devient vite inopérable. Sgrlie et coll. (1995) rapportent une vie de
seulement 5 jours pour une cuve ayant subi un tel phénomene.

Selon Bentzen et coll. (1991), il est impossible d’éviter complétement les petites fissures ou les
petits espaces entre les matériaux lors de la mise en opération d’une cuve. Par conséquent, il est
judicieux de considérer que le revétement de carbone ne forme en aucun cas une barriére imperméable
aux liquides. Ce constat doit étre gardé en téte lors de la conception d’une procédure de démarrage
d’une cuve.

11 faut aussi éviter que le bloc cathodique ne soit assez froid pour faire geler le bain lors de son
versement. Dans ce cas, le passage du courant devient difficile et trés localisé, ce qui peut gravement
endommager les blocs cathodiques. De plus, il est possible que la surface du bloc cathodique s’effrite
sous I’action de la pénétration de vapeurs de sodium dans le bloc cathodique. Tel qu’expliqué par
Sgrlie et @ye (1994, p.329-34), ce phénomene est plus marqué avec les blocs anthracitiques ayant un
faible contenu graphitisé, en raison de leur expansion sodique plus élevée ; le phénoméne consiste en
la microfissuration puis la macrofissuration du carbone sous I’action de 1’expansion locale, causée par
Pintercalation du sodium, et catalysée aux températures inférieures a 1’opération normale. Des éclats
et méme des galettes jusqu’a 4 cm d’épaisseur peuvent étre détachés au front de gel du bain sur le
bloc cathodique. A mesure que le bain redeviendra liquide, le front d’effritement progressera avec lui.
Une quantité importante de carbone peut ainsi étre perdue. Le probléme se pose par contre rarement
avec des blocs cathodiques graphitisés.

Ainsi, un préchauffage désastreux peut entrainer la mort de la cuve apres seulement quelques
jours, voire quelques heures. Un mauvais préchauffage, moins spectaculaire, pourrait tout aussi bien
priver la cuve de plusieurs années de vie.
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1.4.1.2 Objectifs du préchauffage

En regard des mécanismes de détérioration des cuves présentés plus tot, et bien que les opinions
divergent sur la fagon de s’y prendre, la plupart des chercheurs s’entendent sur les objectifs techniques
d’un “bon préchaunffage”. Tel que résumé par Bentzen ez coll. (1991), ils sont les suivants :

Eviter les fissures dans les blocs cathodiques en limitant les gradients thermiques ;
Eviter les chocs thermiques lors du versement du bain ;

Eviter la pyrolyse éclair de la péite monolithique ;

Eviter que le bain ne gele sur le bloc cathodique ;

Eviter les espaces entre la pate monolithique et les autres matériaux dus 2 leurs mouvements
ou leurs déformations au moment de verser le bain ;

hANE R A

6. Avoir une température de bloc cathodique suffisamment basse pour permettre au bain de sceller
les fissures et les espaces mineurs en gelant.

Il faudrait aussi ajouter qu’il est important d’éviter que la pate ne soit complétement cuite au mo-
ment de verser le bain, afin de lui permettre d’absorber une partie de I’expansion thermique des blocs
cathodiques. Ceci permettra d’empécher la mise en flexion des blocs, qui peut causer des fissures.

1.4.1.3 Types de préchauffage

1 existe plusieurs approches dans I'industrie pour mener  bien I’ opération de préchauffage, bien
résumées dans 1’ouvrage de Sgrlie et Bye (1994) :

“Crash Start”  Le bain liquide est versé directement dans la cuve. I n’y a aucun préchauffage.

Métal liquide  De I’aluminium liquide est versé dans la cuve, puis les anodes sont ajustées afin
d’étre presque en contact avec le métal ; le taux de chauffe est ajusté en variant
la position des anodes.

Thermique Des brileurs au gaz ou a I'huile sont utilisés pour chauffer les blocs cathodiques.

Résistif Un lit de carbone est placé sur le bloc cathodique et les anodes y sont déposées ;
la totalit€ ou une partie du courant de la série est forcée dans la cuve.

La méthode sans préchauffage n’est plus guére utilisée de nos jours, sauf pour des petites cuves
Soderberg. Les autres méthodes ont des avantages et des inconvénients. Encore une fois, 1’ouvrage
de Sgrlie et Dye (1994) est trés éclairant A ce sujet, et le tableau 1.1 en résume les principales conclu-
sions.
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Le préchauffage résistif (ou électrique) est le plus utilisé dans I'industrie, malgré les problémes
inhérents a cette méthode. L'utilisation de résistances paralleles (“shunts”) permet de controler la
fraction du courant de la série forcée dans la cuve. Ainsi, au cours du préchauffage, les résistances
paralleles sont enlevées les unes apres les autres selon une courbe précise de montée en régime.

Le préchauffage €lectrique est la seule méthode utilisée par I’ Alcan pour le démarrage de la P-
155 ; par conséquent, elle sera aussi la seule analysée dans le cadre de cette thése. On peut en voir la
configuration classique a la figure 1.4.

[

Bain i
concassé Fibre

isolante

Lit d‘f’ coke

Figure 1.4: Schéma d’une cuve de Hall-Héroult 2 anodes précuites en préchauffage électrique
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1.4.1.4 Aspects thermomécaniques du préchauffage électrique

La simulation d’un préchauffage électrique implique le passage du courant entre les électrodes
de carbone et les conducteurs d’acier ; dans I'industrie, le contact entre 1’acier et le carbone est géné-
ralement assuré par de la fonte. Tel que montré par Richard ez coll. (2000, 2001, 2003b), il s’agit en
réalité d’un probléme thermo-électro-mécanique couplé faiblement, i.e. les champs de température,
de potentiel €lectrique et de déplacement doivent &tre résolus ensemble, ou recouplés par itération.
On consultera le mémoire de maitrise de Richard (2000) et la these de Goulet (2004) pour de plus
amples détails.

Les principales caractéristiques thermomécaniques de la P-155, dont on peut voir un schéma du
revétement 2 la figure 1.5, sont les suivantes :

¢ Le revétement est composé de plusieurs matériaux au comportement tres différent. On retrouve
par exemple :
des isolants poreux ;
des réfractaires denses d’aluminosilicate ;
— du carbure de silicium ;
— un béton réfractaire isolant ;
— des produits carbonés précuits : blocs cathodiques, blocs d’anthracite et anodes :
~ un produit carboné vert : la pate monolithique ;
— de la fonte de scellement pour les anodes et les blocs cathodiques ;
— de Iacier pour les barres collectrices et les rondins anodiques ;
— du cuivre pour la tige anodique.
o Les matériaux du revétement sont déposés les uns sur les autres ; le revétement est en contact
avec le caisson.
e Certains joints sont faits de mortier, d’autres sont secs. Certains pourraient méme &tre cohésifs.
o Il existe un espace d’air entre le carbone et la fonte dans les anodes et les blocs cathodiques a
température ambiante,
e Le caisson d’acier n’est pas soudé aux berceaux sur la P-155; a température ambiante, ils ne
sont pas en contact.
e Le poids de la superstructure repose par quatre appuis sur le caisson.
e Lors du préchauffage, les anodes sont déposées directement sur le lit de coke.

Le comportement thermomécanique des matériaux carbonés est trés complexe, et les travaux de
D’ Amours (2004) a ce sujet seront pris pour acquis (voir aussi D’ Amours ez coll. (2003b)).

Les seuls chargements “mécaniques” sont donc le poids propre des anodes sur le bloc cathodique
et le poids de la superstructure. Les autres chargements sont principalement d’origine thermochi-
mique.
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Isolants

Béton
Réfractaire

Figure 1.5: Schéma du revétement d’une cuve P-155, reconstruit & partir de Dupuis et Tabsh (1994b)
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1.4.2 Travaux antérieurs sur la modélisation du préchauffage

1.4.2.1 Préchauffage électrique de cuves de Hall-Héroult

Les travaux sur la modélisation du préchauffage électrique d’une cuve de Hall-Héroult sont peu
nombreux, et ceux sur I’aspect thermomécanique, presque inexistants.

Dupuis et coll. (1993) font office de pionniers, ayant d’abord bati un modele thermoélectrique
tridimensionnel transitoire d’un quart de cuve. Puis, Dupuis et Tabsh (1994a) ont utilisé le champ
de température obtenu du modele thermoélectrique comme chargement pour un modele thermomé-
canique. Leur approche du probléme mécanique est trés simplifiée ; en dépit de la reconnaissance
du caractére incrémental de la solution mécanique df aux non-linéarités matérielles, leur modele est
quasi-stationnaire, donc le retrait volumique de la péte en cuisson a été négligé. En effet, le code
commercial ANSYS 4.4A utilisé comme plateforme de développement n’offrait pas cette possibi-
lité. Aussi, seuls la pate et les blocs cathodiques ont été analysés mécaniquement ; des conditions
aux frontieres ont €té posées pour remplacer les interactions avec les autres matériaux, malgré I’ af-
firmation des auteurs de la nécessité d’utiliser des éléments de contact aux interfaces. De plus, la
loi de comportement du carbone semble étre linéaire élastique, ce qui est clairement inadéquat, tel
que montré par Richard (2000), D’ Amours ez coll. (2003b) et D’ Amours (2004). Ainsi, le modele
ne peut donner que des bornes peu fiables sur les contraintes dans les blocs cathodiques ; il ne peut
renseigner ni sur les décollements possibles entre la pate et les autres matériaux, ni sur I’interaction
du revétement avec le caisson, ni sur 'impact du comportement des autres matériaux sur les blocs,
en particulier celui du béton réfractaire isolant. Il faut noter I’absence de validation expérimentale du
modele thermomécanique.

Plus tard, Mohammed et coll. (1997) de méme que Dunn et Galadari (1997) ont développé un
modele thermoélectrique bidimensionnel du préchauffage électrique. Dupuis (2001) montre par la
suite que des modeles thermoélectriques tridimensionnels d’un quart de cuve peuvent maintenant
€tre résolus sur un Pentium II & I’aide de ANSYS 5.3, par opposition aux années 1993-1994 ot des
super-ordinateurs devaient &tre utilisés.

Les travaux de Cross et coll. (2000) sur la modélisation multi-physique d’une cuve de Hall-
Héroult, basée sur la méthode des volumes finis, n’attaquent pas la simulation du préchauffage en tant
que tel. Cependant, leur code thermo-€lectro-magnéto-hydro-dynamique forme la base d’un noyau de
calcul auquel ils souhaitent ajouter I’analyse mécanique. Ils soulignent la nature élasto-viscoplastique
de plusieurs matériaux et I’importance des interfaces de contact sur la réponse thermomécanique.

Arkhipov et Pingin (2001) quant 2 eux, montrent des résultats de simulations thermomécaniques
stationnaires d’une cuve Soderberg basées sur le code commercial COSMOS/M 2.0. Il ne semble pas
y avoir de couplage entre la solution thermoélectrique et la solution thermomécanique : le gradient
de température dans les blocs est imposé. Les interfaces de contact sont liées par un matérian “équi-
valent” qui bizarrement peut étre fortement mis en traction. Aussi, aucune validation expérimentale
n’est présentée pour valider les hypothéses du modele.
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Sun et coll. (2003) ont développé un modele thermochimiomécanique bidimensionnel dans le
code commercial ANSYS, en tenant compte de la diffusion du sodium dans le carbone et de ses ef-
fets mécaniques. Les deux cents premiers jours de la vie de la cuve sont ainsi simulés. Cependant,
le comportement des matériaux est linéaire élastique, et le préchauffage est représenté en imposant
la température de la surface du bloc cathodique. La comparaison entre les résultats numériques et la
mesure expérimentale du déplacement d’un point sur un berceau semble indiquer que le revétement
est beaucoup trop rigide dans le modele ; en effet, la simulation prédit prés du double de la valeur
mesurée lors du préchauffage. Ceci est évidemment la conséquence de ’hypothése d’élasticité des
matériaux du c6té de la cuve. Ce modele a été étendu au cas tridimensionnel par Sun et coll. (2004) ;
bien que les auteurs reconnaissent I'importance du fluage dans le carbone, il n’est pas inclus dans
leur simulation, ce qui donne a certains moments des contraintes de 1’ordre de 40 MPa dans le car-
bone — bien au-dela de la limite de rupture en compression, soit généralement de 25 a 30 MPa selon
Sgrlie et Bye (1994).

Finalement, les travaux de Hiltmann et Meulemann (2000) semblent les plus intéressants du point
de vue mécanique. En effet, les températures obtenues d’un modele thermique tridimensionnel transi-
toire d’un quart de cuve calé sur des mesures expérimentales, sont appliquées comme un chargement
a un modele thermomécanique. On remarque 1’absence de couplage thermoélectrique et le modéle
thermique rudimentaire. Il semble que les interfaces de contact soient jointes ; en effet, les auteurs
définissent les zones de danger d’infiltration comme celles ol la pate n’est pas en compression 2 la fin
du préchauffage. De plus, aucun résultat concernant les autres matériaux n’est présenté. Par contre, les
propriétés de la pate semblent avoir ét€ adéquatement prises en compte. La validation expérimentale
du modele semble incompléte ; en effet, seule une mesure de la force globale exercée sur les berceaux
est comparée aux simulations, et la correspondance est loin d’&tre parfaite.

1.4.2.2 Travaux connexes

Poches de coulée pour Pindustrie de ’acier. Les nouvelles exigences des manufacturiers, en par-
ticulier ceux oeuvrant dans les transports, ont forcé les aciéries & produire de ’acier plus propre
(“Clean Steel”), c’est-a-dire avec moins d’inclusions, moins de défauts de surface et moins de car-
bone, de souffre, d’oxygene, de phosphore et d’hydrogene. Les aciéries ont donc mis en place des
pratiques permettant d’atteindre ces objectifs, entre autres en réalisant des opérations secondaires
alors que I’acier en fusion repose dans les poches de coulées. Ces poches (ou creusets) sont essentiel-
lement des caissons cylindriques d’acier dans lesquels sont disposés des isolants et des réfractaires ;
un schéma d’une poche de coulée typique est montré 2 la figure 1.6.

Ces creusets sont soumis a des températures élevées — plus de 1500°C pendant une vingtaine
d’heures selon Boggs e coll. (1992) — et par conséquent subissent des contraintes thermomécaniques
séveres, ce qui en diminue la vie utile. Certaines opérations sont ainsi devenues critiques ; par exemple,
Pacier en fusion étant coulé a pres de 1600°C, un bon préchauffage de la poche est nécessaire afin
d’éviter les chocs thermiques. On note que des modeles numériques purement thermiques visant &
prédire les pertes thermiques et la diminution de la température du métal ont fait I’ objet de plusieurs



CHAPITRE 1. INTRODUCTION 17

publications (voir par exemple Saha et coll., 1991; Mohanty et Satayayut, 1992; Fredman et Saxén,
1998).

Les effets thermomécaniques ayant une grande importance pour la durée de vie du revétement des
poches de coulée, ils ont par conséquent été étudiés des les années 1980 (voir entre autres Schacht,
1984; Wei, 1986; Schacht, 1987; Boggs et coll., 1992; Schacht, 1993; Russell et coll., 1993; Schacht,
1997). Les travaux de Schacht (1993) et Russell ez coll. (1993) seront examinés plus particuliérement.
D’apres ces auteurs, une grande partie des dommages au revétement apparait lors des opérations ol
de forts gradients thermiques sont ressentis, par exemple lors du préchauffage des poches.

Figure 1.6: Schéma d’une poche de coulée pour I’industrie de Iacier, tiré de Schacht (1984)

Russell e coll. (1993) ont construit deux modeles d’éléments finis thermomécaniques transi-
toires : un axisymétrique (vertical), et un bidimensionnel en déformations planes (horizontal). Ces
modeles comprenaient des €léments de contact noeud a noeud (“gap”) pour tenir compte de la pos-
sibilité de décollement entre les couches d’isolants et de réfractaires et entre les briques réfractaires
elles-mémes. Par contre, le mortier des joints a été négligé. Les déformations permanentes du re-
vetement semblent aussi avoir €t€ négligées ; cependant, les paramétres élastiques dépendent de la
température. De plus, le fluage 4 haute température a été considéré. Les résultats des simulations
indiquent que le fluage des réfractaires cause I’ouverture des joints entre les briques lors du refroidis-
sement, permettant les infiltrations de métal ; aussi, I’expansion thermique des réfractaires (chauds)
étant plus importante que celle des isolants (froids), les premiers sont poussés vers I’intérieur de la
poche, causant le décollement des deux couches. Les auteurs montrent ensuite qu’un taux de chauffe
plus faible réduit les dommages au revétement.
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Schacht (1993) a quant a lui comparé les résultats d’un modele d’éléments finis tridimension-
nel d’un secteur (“pointe de tarte”) représentatif avec des mesures de déformations in situ provenant
d’une poche de coulée instrumentée en préchauffage, d’une durée d’environ 16 heures. Les réfrac-
taires ont été modé€lisés par une loi de comportement élastoplastique ; le fluage a été négligé, puisque
la durée du préchauffage était trop courte pour qu’il soit suffisamment important. Les analyses de
I'auteur montrent que I’utilisation du module élastique mesuré par une méthode ultrasonique menait
clairement a des résultats farfelus. Par contre, en utilisant le module de Young provenant de mesures
de compression statique, les résultats sont sensiblement meilleurs. De plus, 1’auteur attribue la diffé-
rence entre les mesures expérimentales et les simulations numériques a Veffet des joints de mortier,
qui avaient €t€ négligés dans le modele. En effet, I’auteur rapporte que des mesures effectuées sur des
€chantillons de briques jointes par du mortier ont montré une réduction de la rigidité “équivalente”
d’environ 30%.

Réacteurs de gazification du charbon. L’ augmentation des besoins énergétiques a rendu plus at-
trayante la gazification du charbon dans les années 1980, ce qui a entrainé la recherche d’un procédé
de production de masse. Les réacteurs développés devaient pouvoir opérer entre 800 et 1600°C et a
haute pression. Essentiellement des caissons d’acier contenant un revétement de bétons isolants et
de réfractaires, ils s’apparentent donc aux poches de coulées mentionnées plus haut. Le modele ther-
mique en différences finies bati par Buyukozturk et Tseng (1983) nous apprend que I’effet isolant des
fissures perpendiculaires au flux de chaleur, soit celles causées par un choc thermique !, devait étre
pris en compte afin de reproduire les mesures in situ. Les auteurs affirment qu’en réalité, il s’ agit d’un
probléme thermomécanique fortement couplé, donc que le coefficient de transfert de chaleur devrait
étre réajusté selon les résultats de la simulation mécanique, au lieu d’étre calé a posteriori comme ils
avaient di le faire.

Chen et Buyukozturk (1985a,b) ont par la suite construit un modeéle thermomécanique, basé sur
la méthode des éléments finis, d’un réacteur de gazification du charbon ; cette fois, le revétement était
constitué de briques jointes par un mortier. L’effet de la température sur les propriétés des matériaux,
le fluage a haute température et la dépendance a I’histoire des chargements ont di étre considérés.
Un modele constitutif avec endommagement couplé a de la viscoélasticité (basé sur un modele rhéo-
logique simple) a été utilisé pour les milieux continus. Le comportement des joints de mortier a été
approché par une enveloppe de rupture de Drucker-Prager. Leurs conclusions permettent d’affirmer
que les contraintes dans le revétement proviennent a la fois des gradients thermiques et de I’effet de
confinement du caisson. Par conséquent, les coefficients d’expansion thermique influencent fortement
I’état de contrainte. D’ailleurs, ils montrent que I’ utilisation d’une couche compressible permet de ré-
duire considérablement les niveaux de contraintes dans les réfractaires de la face chaude. De plus, les
auteurs montrent que le taux de chauffe lors du préchauffage du réacteur détermine en grande par-
tie I'étendue des dommages pouvant €tre causés au revétement. Finalement, 1’expansion thermique
du caisson peut entrainer le décollement du revétement, de méme que les gradients de température
peuvent causer le décollement des réfractaires denses et des isolants, ce qui dans les deux cas est
catastrophique pour la dissipation thermique.

Yyoir Schacht (1997) pour une bonne explication de ce phénoméne.
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1.4.2.3 Synthése

Les points suivants méritent d’étre retenus des travaux existants, discutés 2 la section 1.4.2.1 :

Au minimum, un quart de cuve doit étre simulé ;

La simulation doit étre transitoire ;

Une approche de résolution incrémentale doit étre prise ;

Les interfaces de contact doivent &tre correctement prises en compte ;

L’ensemble des matériaux doit étre simulé afin de lever le probléme des conditions aux limites
“équivalentes™ ;

Le caisson et les berceaux doivent étre simulés ;

Le caractere visco-élastoplastique de certains matériaux doit étre correctement simulé ;

Une validation du modele numérique sur des mesures expérimentales doit &tre réalisée ;

La loi de comportement thermomécanique des matériaux doit étre adéquate.

De plus, les travaux connexes présentés dans la section 1.4.2.2 nous fournissent les pistes sui-
vantes :

Les chargements mécaniques sont principalement d’origine thermique : d’une part les contraintes
dues aux gradients thermiques locaux, et d’autre part, les contraintes dues au confinement du
revétement par le caisson d’acier ;

L’expansion thermique est une propriété critique et fondamentale pour la simulation thermo-
mécanique ;

Le taux de chauffe lors du préchauffage influence grandement les contraintes dans les maté-
riaux ;

e Le module de Young statique doit étre utilisé ;
¢ Les couches de matériaux peuvent se décoller lors du préchauffage ;
e Les joints entre matériaux semblables doivent &tre pris en compte, puisqu’ils peuvent avoir une

influence majeure sur la rigidité de I’assemblage ;

Les déformations permanentes doivent étre prises en compte, qu’elles soient d’origine vis-
queuse (fluage) ou dues au chargement mécanique (pseudo-élastoplasticité) ;

Leffet thermique des fissures perpendiculaires au flux de chaleur peut étre suffisamment im-
portant pour qu’il soit nécessaire de résoudre un probléme thermomécanique fortement couplé.

Ces pistes serviront maintenant  cerner plus précisément la problématique traitée dans cette thése.
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1.5 Problématique et objectifs

Cette these s’inscrit dans un programme de recherche plus large, le projet START-CUVE. Les
aspects suivants de la problématique générale du projet constituent les objectifs principaux de cette
these :

e Choix ou développement de lois de comportement thermomécaniques adéquates pour les ma-
tériaux non carbonés ;

e Implémentation et intégration de toutes les lois de comportement dans un code d’éléments finis,
FESh++;

e Identification des parametres des lois de comportement thermomécaniques 2 I’aide de la litté-
rature ou de résultats de laboratoire pour les matériaux non carbonés ;

e Validation du simulateur thermomécanique a I’aide de résultats expérimentaux.

Par représentation adéquate de la loi de comportement thermomécanique de tous les matériaux, il
+ faut entendre une représentation suffisante pour capturer I’essentiel du comportement du matériau en
contexte de préchauffage. Il est capital de comprendre que les matériaux du revétement sont contraints
par le caisson et les berceaux essentiellement de fagon latérale. En effet, rien n’empéche le revétement
de bouger vers le haut, hormis le poids propre des matériaux. Un rapide calcul nous apprend qu’une
pression maximale de I’ordre de 0.2 MPa sera appliquée sur le fond du caisson par gravité, ce qui est
trés négligeable par rapport aux efforts développés par les autres phénomeénes.

Par conséquent, afin de bien cerner les efforts transmis aux blocs cathodiques, il faut caractériser
précisément le comportement des matériaux du coté de la cuve, en particulier ceux faisant directe-
ment face aux blocs cathodiques. Les matériaux sous la cathode sont beaucoup moins importants
du point de vue mécanique. Ainsi, chacun des matériaux non carbonés présent dans une cuve P-155
(voir la figure 1.5) sera passé en revue au chapitre 2, son comportement analysé, et des hypotheses
simplificatrices raisonnables seront posées.

Du point de vue informatique, cela implique aussi la conception et la mise en oeuvre d’un cadre
informatique permettant I'implémentation aisée de lois de comportement variées et complexes, la
gestion adéquate de nombreux matériaux, la gestion efficace des variables internes, mais surtout, la
prise en compte des couplages entre les phénomenes. Ces aspects seront détaillés au chapitre 4.

Finalement, la validation du modele numérique sera présentée au chapitre 5, ot des résultats de
simulation sont comparés a des résultats expérimentaux.
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1.6 Aspects originaux

Tel que montré précédemment, I’aspect thermomécanique du préchauffage d’une cuve de Hall-
Héroult n’a été€ que peu étudié. Les aspects originaux de cette thése seront donc les suivants :

1. Représentation adéquate de la loi de comportement thermomécanique de tous les matériaux
non carbonés :
e Prise en compte des effets macroscopiques de changements microstructuraux irréversibles ;
o Prise en compte des effets cinétiques des changements microstructuraux ;
e Prise en compte des déformations permanentes induites par Ihistoire de chargement (fluage,
plasticité, etc.).
2. Représentation adéquate de I’assemblage des matériaux ;

3. Solution non linéaire incrémentale, tenant compte de 1’histoire du préchauffage :
e Prise en compte des non-linéarités géométriques et matérielles ;
e Prise en compte des couplages indirects entre phénomenes ;
o Intégration implicite des lois de comportement.

4. Intégration de tous ces aspects dans un méme code d’éléments finis ;
5. Mise en oeuvre numérique efficace, basée sur des concepts modernes de 1’élastoplasticité ;

6. Conception et implémentation informatique orientée-objet dans un contexte multiphysique :
e Basée sur les concepts de la thermodynamique ;
e Gestion des variables internes ;
e Gestion des matériaux ;
o Gestion des lois de comportement.

7. Validation expérimentale adéquate du simulateur thermomécanique.

1.7 Conventions

Voici une liste des conventions utilisées dans ce document :

e Les variables sont dénotées ainsi :

~

scalaires a,A vecteurs a
tenseurs de 2°ordre A tenseurs de 4°ordre A

e Le tenseur identité de deuxieéme ordre (delta de Kronecker) est dénoté 1, alors que le tenseur
identité de quatrieéme ordre est dénoté I ;

e Iatempérature est représentée par T et le temps, par ¢ ;

e Le tenseur des contraintes de Cauchy est dénoté par o, et celui des petites déformations, par € ;

e Le tenseur des contraintes de Piola-Kirchhoff de seconde espece (PK2) est dénoté par S, et
celui des déformations de Green-Lagrange, par E ;

o @ es invariants des tenseurs de second ordre sont définis a ’annexe A.1.



Chapitre 2

Matériaux non carbonés

2.1 Généralités

Tel qu’exposé a la section 1.4.1.4, les matériaux du c6té de la cuve — dans la ligne d’action de
I’expansion des blocs cathodiques — sont les plus importants 2 bien caractériser. En se référant 2 la
figure 1.5, on identifie les matériaux non carbonés suivants qui feront I’ objet d’une attention spéciale :

o Béton réfractaire isolant ;
e Isolants poreux cellulaires.

Les autres matériaux seront traités brievement 2 la section 2.4.

2.2 Béton réfractaire

2.2.1 Comportement thermomécanique

Un béton est un mélange composé d’un liant et de granulats. Dans le cas des bétons réfractaires
ordinaires, les granulats sont un mélange de silice (Si0;) et d’alumine (AL, 03), et le liant, du ciment
alumineux (aluminates de calcium). Tel que mentionné par Bray ef coll. (1982), les bétons réfrac-
taires sont des matériaux complexes qui ne répondent pas toujours aux théories “classiques” sur les
matériaux cimentaires.

Néanmoins, comme pour tous les matériaux de ce type, ils passent d’un fluide trés visqueux a un
solide par des réactions exothermiques d’hydratation. La température d’hydratation détermine aussi
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les especes d’hydrates qui seront formées. Il est connu que les propriétés mécaniques de ces maté-
riaux croissent avec leur degré d’hydratation. Cervera et coll. (1999a) soulignent que malgré 100 ans
d’étude, ces réactions — ou plutdt cette compétition de réactions thermoactivées — ne sont pas encore
trés bien comprises. Ainsi, il est d’usage de considérer une réaction d’hydratation “équivalente” pour
les applications d’ingénierie. Plusieurs modeles de maturation se retrouvent dans la littérature (notons
entres autres Cervera et coll., 1999a,b; Ulm et Coussy, 1995; de Schutter et Taerwe, 1996).

La recette de béton réfractaire étudiée est fortement sursaturée en eau, puisque le rapport eau sur
solide est de 60%, ce qui se traduit par un rapport eau sur ciment supérieur a 2. Dans une cuve d’élec-
trolyse, le béton réfractaire aux agrégats fins est mis en place a température ambiante, séché a I’ air
pendant huit heures, puis recouvert de pate a brasquer vibrocompactée en place. Environ une semaine
plus tard, la cuve est mise en préchauffage. Le béton repose sur de I’alumine granulaire, entre le car-
bone des blocs cathodiques, des isolants poreux cellulaires et des briques isolantes d’aluminosilicates.
Une partie de I’eau contenue dans le béton lors de sa mise en place migre vers les matériaux isolants,
modifiant ses conditions d’hydratation. La figure 2.1 illustre bien ce propos. Ce phénomeéne semble
&tre moins important du c6té€ du carbone.

Bois

(a) Montage d’hydratation (b) Interface isolant poreux cellulaire - béton

Figure 2.1: Montage d’hydratation du béton, images tirées de Parent (2001)

Selon Cervera et coll. (1999b), un béton normal peut prendre de 5 a4 7 jours pour atteindre son
hydratation maximale en conditions adiabatiques, et jusqu’a 90 jours en conditions isothermes. Dans
le cas du béton réfractaire, la prise est beaucoup plus rapide ; on peut normalement considérer qu’il
est complétement hydraté aprés une semaine. Par contre, dans une cuve, étant donné les conditions
d’hydratation complexe, on peut supposer que le béton présentera une distribution non homogéne de
propriétés.

I1 faut aussi noter que le béton prend du retrait lors de I’hydratation, ce qui fait apparaitre un
espace d’air entre les matériaux, visible a la figure 2.1(b). Cet espace a une grande importance quant
aux charges et a la chaleur transmises au caisson par le carbone des blocs cathodiques.
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De plus, les analyses de Buyukozturk et Tseng (1983) montrent que I’effet des fissures perpen-
diculaires au flux de chaleur doit &tre pris en compte afin de reproduire les mesures de température
in situ dans une fournaise de gasification du charbon. Ce type de fissures apparait lorsqu’il y a un
gradient thermique important entre la face chaude et la face froide du revétement, par exemple lors
du préchauffage ou du refroidissement de la fournaise. Un couplage thermomécanique fort pourrait
donc exister pour ce matériau. Les essais sur le béton réalisés par Parent (2001) ont aussi montré que
des fissures importantes sont déja présentes au coeur du béton, tel que 'illustre la figure 2.2.

(a) Eprouvettes carottées (b) Dessous du béton

Figure 2.2: Fissures internes dans le béton du montage d’hydratation, tiré de Parent (2001)

En cours de préchauffage, la température du béton augmente graduellement. L’eau libre dans les
pores du béton se vaporise lorsque le béton est chauffé au-dela de son point d’ébullition, puis en
continuant de chauffer, ¢’est la microstructure méme du béton qui se modifie de fagon irréversible
(voir entre autres Gajda et McGee, 1997; Nonnet et coll., 1999). Par exemple, entre 200°C et 350°C,
presque toute 1’eau li€e (hydratée) est déliée, puis vaporisée. Les différentes especes d’hydrates se
décomposent suivant une cinétique précise. D’aprés Schmitt ez coll. (2000), on peut les identifier par
les crétes de vitesse de perte de masse lors d’un essai de thermogravimétrie ; les résultats d’un tel essai
réalisé par Akande (2003b) sur un échantillon de béton réfractaire isolant sont montrés a la figure 2.3.
La figure 2.3(b) nous permet d’identifier cinq de ces crétes. D apres la littérature (voir par exemple
Das et coll., 1996), et en utilisant la notation suivante, soit

A pour Al,O3, H pour H,0, C pour CaO et X pour Cj2A7 +CA+CA; +CA7 +A,

elles s’expliquent selon les réactions montrées au tableau 2.1.
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Tableau 2.1: Réactions chimiques lors d’un essai de thermogravimétrie

fig 2.3(b) (1) Décomposition d’hydrates métastables C,AHg — AH3 +C3AHg

fig 2.3(b) (2) Evaporation de I’eau libre
fig 2.3(b) (3) Déshydratation de AH;
fig 2.3(b) (4) Déshydratation de Cy,AHg

fig 2.3(b) (5) Déshydratation de AH
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Figure 2.3: Essai de thermogravimétrie 4 13°C a ’heure

Contrairement aux bétons traditionnels, d’autres réactions prennent place dans les bétons réfrac-
taires chauffés a de hautes températures, outre la déshydratation : ils forment des liens réfractaires.
Les résultats de compression a chaud de Akande (2003b) indiquent une remontée de la résistance
en compression au-dela de 350°C, ce qui ne peut évidemment pas étre la conséquence de la déshy-
dratation. Le taux de vitesse de perte de masse obtenu lors des essais de thermogravimétrie, dont un
exemple est donné a la figure 2.3(b), montre qu’il n’y a effectivement plus de réaction impliquant
de I'eau dépassé les 350°C. De plus, les essais de dilatométrie libre réalisés par Akande (2003b)
montrent que I’échantillon continue sa contraction au-dela de 350°C, alors que la déshydratation est
pratiquement complétée. Par conséquent, il est probable que d’autres changements microstructuraux
sans perte de masse soient subis par le matériau. En dépit du manque d’analyse microstructurale, ces
changements seront attribués au frittage, dans une optique phénoménologique.
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Du point de vue mécanique, la déshydratation du béton entraine la diminution de rigidité et de
sa résistance mécanique ainsi qu’un retrait volumique irréversible, tel que montré par les travaux
de Buyukozturk et Tseng (1982). De plus, comme le rapportent Khoury ef coll. (1985b,a), I’expan-
sion thermique du béton ordinaire lors de la premiére chauffe semble étre partiellement - ou méme
completement - empéchée par I'application d’une charge. Selon les auteurs, il semble que la pate
de ciment ordinaire chauffée flue énormément et trés rapidement ; cette déformation accrue est par
ailleurs irréversible. L’expansion thermique sous contrainte du béton réfractaire n’a pu étre trouvée
dans la littérature. Des essais réalisés par Akande (2003a) permettront d’analyser ce comportement
pour le béton réfractaire isolant.

De plus, il est connu que le béton est un matériau qui flue. Par contre, cela se produit sur une
longue période de temps aux températures habituelles. Dans le cas de bétons réfractaires a des
hautes températures, Buyukozturk et Tseng (1982) et Buyukozturk et Sarwar Shareef (1985) consi-
derent qu’il doit étre inclus dans la simulation. Des essais réalisés par Akande (2003a) sur le béton
réfractaire isolant confirment ce fait.

En lui-méme, le comportement mécanique du béton ordinaire isotherme est passablement com-
plexe (voir par exemple Feenstra et de Borst, 1996; Caner et BaZant, 2000). D’abord, sa limite élas-
tique en traction est beaucoup plus faible que celle en compression. Lorsque chargé en traction, il
montre une courbe d’adoucissement apreés la limite élastique. Ensuite, en compression uniaxiale,
il montre aussi une dégradation au-dela de la limite élastique, en plus de subir une plastification
volumétrique ; en effet, pour des chargements en compression au-dela de la limite élastique, il y a
d’abord apparition de microfissures, puis coalescence en macrofissures. 1.’ état de contrainte triaxial
influence aussi sa limite de rupture. La limite de rupture en cisaillement est donc dépendante de 1’état
de contrainte hydrostatique.

En résumé, les aspects suivants du comportement thermomécanique du béton réfractaire mis en
place dans une cuve P-155 doivent étre considérés :

e Distribution non homogene des propriétés au début du préchauffage ;
— Distribution de rigidité et de résistance mécanique ;
— Distribution de teneur en eau libre ;
— Retrait d’hydratation irréversible (décollement des autres matériaux et contraintes résiduelles) ;
— Fissures internes au début du préchauffage.
— Distribution de propriétés thermophysiques.
* Modification irréversible de la microstructure lors du chauffage par décomposition d’hydrates,
déshydratation et frittage ;
— Evolution de la rigidité et de la résistance mécanique ;
— Retrait volumique irréversible ;
— Perte de masse importante ;
~ Evolution des propriétés thermophysiques.
e Fluage “instantané” irréversible selon la température et I’état de contrainte ;
¢ Micro et macro-fissuration (endommagement) ;
— Evolution de la rigidité et de la résistance mécanique ;
— Déformations irréversibles ;
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— Evolution des propriétés thermophysiques.
¢ Fluage et relaxation.

Devant une telle complexité, il apparait évident que des hypothéses simplificatrices devront &tre
posées, tout en gardant A I'esprit qu’il faut pouvoir représenter adéquatement les phénomenes phy-
siques importants.

2.2.2 Travaux antérieurs

2.2.2.1 Aspects mécaniques

Tel que I’explique Jirdsek (2001), le comportement mécanique des matériaux quasifragiles soumis
a de fortes sollicitations se caractérise par la localisation des contraintes et des déformations au sein
de zones restreintes (microfissures), puis par le développement graduel de surfaces libres (macrofis-
sures). Au cours des vingt derni¢res années, la recherche a mené 2 trois grandes familles de modeles
de comportement de ces matériaux, basées sur leur représentation du champ de déplacement, soit :

Discontinue Les fissures sont discrétes ;
e Mécanique de la fissuration linéaire (“Linear Fracture Mechanics™).
e Fissures ou zones cohésives (“Cohesive Crack™).

Continue par morceaux Les fissures sont distribuées dans un volume représentatif. La loi de com-
portement est respectée d’une fagon forte, i.e. en tous points ;
e Fissuration diffuse (“Smeared Crack™).
e Pseudo-élastoplasticité.

Continue Les fissures sont distribuées dans un volume représentatif ;
e Fissuration non locale (“Non-local, Gradient-Dependent, Cosserat Continuum”). La loi de
comportement est respectée d’une facon faible, i.e. globalement.
e Microplans (“Microplane”). La loi de comportement est formulée en termes de vecteurs
selon des plans arbitraires, et I’intégration de la contribution de chacun des plans doit donner
le tenseur “local”.

Outre pour I’analyse d’énormes structures, comme un barrage par exemple, la mécanique de la
fissuration linéaire n’est pas appropriée pour les matériaux quasi-fragiles. De plus, I’utilisation d’un
champ de déplacement discontinu au sein d’un matériau nécessite I’ utilisation d’éléments de contact
et d’une loi de comportement d’interface. De fagon générale, les endroits d’initiation et le chemin de
propagation des fissures ne sont pas connus ; par conséquent, un remaillage doit étre fait continuelle-
ment, ce qui explique pourquoi les modeles de fissures ou de zones cohésives sont difficiles & mettre
en oeuvre dans un code d’éléments finis.

D’un autre coté, afin de s’assurer de la continuité du champ de déplacement, un milieu continu
“enrichi” doit etre utilisé, c’est-a-dire que des degrés de liberté supplémentaires doivent étre inclus
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dans la simulation. De nombreux travaux ont déja été publiés sur I’application de ce concept a la mo-
délisation du béton (notons entre autres les travaux de de Borst et Miihlhaus, 1992; de Borst et Pamin,
1996; de Borst et coll., 1999). Cependant, tel que montré par Jirdsek (2001), des formulations spé-
ciales doivent &tre utilisées afin d’éviter des oscillations dans la solution des contraintes et des défor-
mations, et le maillage doit étre suffisamment raffiné pour saisir le développement de I’endommage-
ment. Les développements de ce type de modeles sont encore loin d’étre stabilisés.

Les modeles microplans, tel que le M4 de BaZant et coll. (BaZant et coll., 2000c; Caner et BaZant,
2000; BaZant ez coll., 2000b,a), ceux de Brocca (1999), ou celui de Kuhl et coll. (2000), présentent
des caractéristiques intéressantes. Entre autres, la loi de comportement est formulée en terme de vec-
teurs, ce qui €évite I’expression des enveloppes d’écoulement et de rupture en termes des invariants des
tenseurs ; cela garantit I’objectivité de la loi de comportement, en plus de faciliter I’'implémentation de
I’adoucissement avec la déformation. De plus, la combinaison de la réponse de plusieurs plans permet
de représenter adéquatement le comportement du matériau, méme si la loi de comportement sur un
plan est linéaire. Par contre, le prix a payer est ’augmentation du temps de calcul des contributions

€lémentaires et de stockage d’au moins un ordre de grandeur.

L’approche par fissuration diffuse consiste & répartir I’effet de la fissuration sur une bande de ma-
tiere de taille /. La microfissuration en compression est toutefois généralement modélisée par de la
pseudo-€lastoplasticité. Notons I’article de de Borst (1987) sur la combinaison de la fissuration dif-
fuse avec d’autres non-linéarités. Cette méthode a toutefois tendance 2 rendre la solution dépendante
du maillage utilisé, méme si une normalisation par I’énergie de fissuration est mise en place ; une for-
mulation spéciale d’élément peut cependant résoudre ce probléme (Jirdsek, 2001). Par contre, en char-
gement biaxial, soit lorsque la pseudo-élastoplasticité et la fissuration diffuse sont actives en méme
temps, des problemes de convergence numérique apparaissent. L’ approche en pseudo-€lastoplasticité
(voir par exemple Feenstra et de Borst, 1995, 1996; Etse et Willam, 1996; Kang et Willam, 1999) per-

met d’éviter ces difficultés, en plus de rendre les algorithmes beaucoup plus robustes.

2.2.2.2 Aspects thermomécaniques

Lorsque les effets thermomécaniques s’ajoutent 2 un modele mécanique essentiellement iso-
therme, les choses sont loin d’étre simples.

Les travaux de Buyukozturk et Tseng (1982) et Buyukozturk et Sarwar Shareef (1985) sur la mo-
délisation des bétons réfractaires utilisent entre autres une loi de comportement hypoélastique ortho-
trope modifiée ; selon les auteurs, la précision de la loi est limitée dans le cas de chargements non
proportionnels. Les déformations permanentes et I’effet de I'endommagement sont modélisés par une
logique qui détermine la courbe a suivre selon le chargement ou le déchargement. Le fluage est mo-
délisé par un €lément de Maxwell. Le “fluage instantané” de I’expansion thermique sous contrainte
n’est pas pris en compte. Par contre, le retrait volumétrique est pris en compte par une expansion
thermique modifi€e. Les propriétés du béton sont fournies comme des fonctions explicites de la tem-
pérature. L'implémentation numérique de tous ces phénomeénes semble complexe, et la cohérence
thermodynamique du modele n’est pas démontrée.
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Afin de prendre en compte le “fluage instantané” de I’expansion thermique sous contrainte, les
travaux de Thelandersson (1987) tentent d’exprimer I’expansion thermique (réversible) comme dé-
pendant a la fois de la température et de I’état de contrainte. Cependant, cette approche ne reproduit
que partiellement les résultats expérimentaux, et néglige le caractere irréversible de ce phénomene.

Ensuite, les travaux de de Borst et Peeters (1989) tentent d’ajouter le “fluage instantané” de 1’ex-
pansion thermique sous contrainte et ’expansion thermique classique A un modele de fissuration
diffuse. Ils reprennent a cette fin la formulation de Thelandersson (1987). Tel qu’ils le mentionnent,
Papproche de fissuration diffuse classique ne peut fonctionner, puisqu’elle ne peut étre combinée a
d’autres non-linéarités. Ils proposent donc une nouvelle formulation de fissuration diffuse négligeant
la déformation plastique en compression, donc valide uniquement & des sollicitations modérées. Le
retrait volumétrique irréversible est par ailleurs négligé. Les propriétés du béton sont fournies comme
des fonctions explicites de la température. Leur modele semble reproduire adéquatement les résultats
expérimentaux de Thelandersson (1987).

Dans le cadre de I’analyse de I'incendie du 18 novembre 1996 dans le tunnel sous la Manche,
Ulm et coll. (1999b,a) présentent une formulation radicalement différente. En effet, ils considerent
le comportement du béton ordinaire soumis a de hautes températures comme étant le phénomene
inverse de I'hydratation du béton jeune, qu’ils avaient traité comme un probléme thermo-chimio-
mécanique (Ulm et Coussy, 1995, 1996); en hydratation, le développement de la résistance et de
la rigidité avec le degré d’hydratation est traité comme un écrouissage chimioplastique. Ainsi, la
déshydratation devient un adoucissement chimioplastique. Leur modele a été développé dans le cadre
de la thermodynamique des milieux poreux réactifs fermés tel que posé par Coussy (1995). Ainsi,
dans I’analyse de I'incendie du tunnel, le béton se déshydrate avec 1’augmentation de la température.
La formulation permet d’inclure I'expansion thermique réversible, les retraits irréversibles ainsi que
Pévolution de la rigidité et de la résistance mécanique. Par contre, ni I’endommagement purement
mécanique ni le fluage “instantané” de I’expansion thermique sous contrainte n’ont été inclus dans
leur modéle.

2.2.3 Modéele de comportement

2.2.3.1 Aspects thermodynamiques

Ainsi, aucune formulation existante ne semble pouvoir reproduire tous les phénomenes rapportés
dans la littérature. Nous proposons un modele dérivant d’un potentiel thermodynamique défini par
une énergie libre. Certaines hypotheses de base sont posées.

H 1 Le milieu est isotrope ;
H 2 Les déformations sont petites ;
H 3 Le tenseur de Green-Lagrange ( E ) est utilis€ comme mesure de déformation ;

H 4 Les déformations sont additives ;



CHAPITRE 2. MATERIAUX NON CARBONES 30

H 5 Les réactions d’hydratation sont représentées par une réaction équivalente ;

H 6 Les réactions de frittage sont représentées par une réaction équivalente et instantanée ;

H 7 Le frittage est une réaction irréversible. Selon les données fournies par le manufacturier, la
résistance en compression est maximale autour de 750°C, puis redescend 2 plus haute température ;
cette hypothése limite donc la plage & un maximum d’environ 800°C;

H 8 Les réactions d’hydratation n’entrainent pas de retrait d’auto-dessication, le béton étant forte-
ment sursaturé en eau;

H9 Les réactions de déshydratation sont représentées par une réaction équivalente ;

H 10 11y a une teneur en eau libre massique, évaporable et chimiquement inerte en tout point de la
matiere ;

H 11 Le transport de I’eau libre sous un gradient thermique et/ou un gradient de concentration est
négligeable, I’eau se vaporise localement ;

H 12 La structure poreuse est telle que I’eau déliée par la déshydratation et I’eau libre vaporisée
s’évacuent sans causer de pression dans les pores ;

H 13 La chaleur latente de déshydratation comprend la chaleur latente de vaporisation de I’eau dé-
lice ;

H 14 La déshydratation, la vaporisation de I’eau libre initiale et le frittage sont des phénomenes
mutuellement exclusifs ;

H 15 L’aspect mécanique n’influence pas les réactions de vaporisation de 1’eau libre, d’hydratation,
de déshydratation et de frittage ;

H 16 Le flux de chaleur suit la loi de Fourier, soit § = —K grad [T] ;

H 17 I’endommagement et la localisation de la fissuration sont négligés ;

H 18 Les déformations permanentes mécaniques sont traitées par I’élastoplasticité classique.

Les développements suivants se basent sur les principes de thermodynamique des processus ir-
réversibles et de la mécanique des milieux poreux continus, tel que posé par Coussy (1995). Ainsi,
en se basant sur les explications de Khoury e coll. (1985a) sur le fluage “instantané”, sur les travaux
de Ulm et Coussy (1995, 1996) et de Ulm et coll. (1999b) & propos de la déshydratation du béton et
sur ceux de Sercombe ef coll. (2000a,b) sur le fluage du béton projeté, il est proposé de définir la
déformation selon I’équation (2.1).
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élastique  pseudo-plastique  thermique chimique séchage

e = ~~ ~ =
E= E¢ + EP + Eth + Ech + Edess +

frittage  fluage primaire irrévesible  fluage primaire réversible
~=

, A A~
E/"# E’ + E° 2.1

Une déformation réduite E* est définie suivant I’équation (2.2).

E*=E—-E’-E" —E* 2.2)

Deux hypothéses supplémentaires sont faites quant a I’écrouissage.
H 19 11 existe une énergie reliée a I’écrouissage qui n’est ni dissipée en chaleur ni récupérable lors
d’un déchargement ;
H 20 L’énergie d’écrouissage n’est dépendante que du degré d’hydratation &, du degré de frittage ¢
et de I’écrouissage mécanique ¥ ;

On peut donc écrire une énergie libre d’Helmholtz ¥ selon 1’équation (2.3).

énergie libre énergie bloquée

e N —N—
‘P(T7E7EP7EV7Eaa§7W7¢a%) =¥ (T7E_EP—EV _Ea7§7w7¢) + U((t:?q))%)

=" (T,E",&,w,0) + U (§,9,X) (2.3)

Il faut noter qu’une transformée de Legendre-Fenchel permet d’exprimer ce potentiel ¥ en fonc-
tion des forces thermodynamiques conjuguées ; ce potentiel complémentaire se dénote maintenant Y
et permet d’associer les contraintes S aux déformations plastiques E” et aux déformations visqueuses
E¥ et E°.

Il est important de comprendre que des lois d’évolution complémentaires devront étre fournies
pour les variables internes ; de plus, la loi de comportement sera développée dans le cadre des cou-
plages linéaires entre les phénomeénes, ce qui se traduit par les symétries de Maxwell et les relations
de réciprocité d’Onsager-Casimir (voir Haase, 1990).

Les variables considérées sont résumées au tableau 2.2.
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Tableau 2.2: Variables considérées dans la loi de comportement

VARIABLE SYMBOLE NATURE FORCE THERMODYNAMIQUE
CONJUGUEE
Déformation totale E Observable Contraintes de PKII, S
Déformation plastique E? Interne Contraintes de PKIIL, S
Déformation visqueuse permanente EY Interne Contraintes de PKII, S
Déformation visqueuse réversible E? Interne Contraintes de PKII, S
Ecrouissage X Interne Force d’écrouissage, Z
Température T Observable Entropie, s

Degré d’hydratation £ Interne Affinité chimique, Ag
Degré de frittage 0 Interne Affinité chimique, A

Teneur en eau libre inerte w Interne Affinité chimique, A,,

2.2.3.2 Degré d’hydratation

Laffinité chimique Ag est la force thermodynamique poussant les réactions d’hydratation et de
déshydratation ; sa forme incrémentale est montrée a I’équation (2.4).

L
-B To
0*P* PP+ ¥ R g R *U
=——=: (dE") - ar — dc— — — —=dy .
=355 B 3 T~ 3 e e s ™ aEa X (24)
0
2\px
Par ’hypothése H 15, le terme 3 #(dE*) , ce qui est valable si et seulement si les déforma-

2
tions sont petites (H 2) ; aussi, par les hypotheéses H15 et H 17, 0 (;C,J)Z . De méme, par I’hypothése

2 0 0
* 2
H 14 les termes Sé%wd/w et o \I;)dq).

En introduisant ces hypothéses dans I’équation (2.4), on obtient I’équation (2.5).

Pv L
Ay =~ S dE + ?j dT @2.5)
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Il faut maintenant poser une équation d’évolution complémentaire pour relier le degré d’hydra-
tation et sa force thermodynamique, soit exprimer £ comme dépendant de Ag. Une évolution linéaire
est postulée, tel que montré a 1’équation (2.6).

E=A Fat 2.6
Ngs = AeeXp [*"R—T‘ (2.6)

11 faut maintenant pouvoir faire évoluer le degré d’hydratation pour représenter  la fois I’hydra-
tation et la déshydratation du béton. Il faudra donc poser deux régimes cinétiques.

Selon Ulm et Coussy (1996), I'effet de la température sur I’affinité d’hydratation peut &tre négligé
en premicre approximation ; I'effet de 1’eau libre sera aussi négligé, le mélange de béton réfractaire
étant visiblement sursaturé.

H 21 L’effet de la température sur I’affinité d’hydratation est négligeable ;
H 22 L'effet de la teneur en eau libre sur I’hydratation est négligeable, le béton étant fortement

sursaturé en eau ;

En introduisant ces deux hypothéses dans la cinétique de réaction d’hydratation (équation (2.6)),
on obtient I’équation (2.7).

. E
Hyd a,&,Hyd
= Ag” exp [— —~—] 2.7

Une forme Iégerement modifiée de 1’équation présentée par Hellmich ef coll. (1999) et montrée i
I’équation (2.8) sera retenue pour 1’affinité chimique en hydratation.

A—?yd —a 1 —exp[~ba(€ —&o)]

2.
1+ Al @9

Les paramétres ag, ba, ca, da et &y pourront étre identifiés A I’aide de la simulation d’un essai de
calorimétrie quasi-adiabatique.

En se basant sur les estimations de Ulm ez coll. (1999b), I’échelle de temps de microdiffusion de
I’eau déliée est de I’ordre de la seconde a 100°C, du dixieéme de seconde 2 300°C et de la microseconde
a 700°C; dans un cas ob le taux de chauffe est suffisamment lent — ol son échelle de temps est
beaucoup plus grande que celle de la microdiffusion — on peut considérer que la déshydratation est
essentiellement instantanée. Une hypothese supplémentaire est donc faite.

H 23 La déshydratation est un phénoméne instantané ;
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De cette maniere, la cinétique de déshydratation se réduit a I’équation (2.9), olt 7™ est la tem-
pérature maximale atteinte localement.

§=8&(T™) (2.9)

Cette fonction pourra étre identifiée a partir des essais de compression uniaxiale a haute tempéra-
ture. La transition entre les deux régimes se fera lorsqu’une température critique — 2 identifier — aura
été atteinte.

2.2.3.3 Evaporation de I’eau libre

L’affinité chimique doit représenter I’évaporation de I’eau libre et sa vaporisation lorsque la tem-
pérature du squelette solide atteint son point d’ébullition. I1 est implicite ici que la température de
I’eau libre est la méme que celle du squelette. Aprés dérivation, cette force thermodynamique s’ex-
prime selon I’équation (2.10).

Ly
-C Ty
R PP ¥ PY* Y
dA,, = ——=: (dE*) — dT — dc— dw— d 2.10
*="owek ) ar T S T e T awag™? (210
0
B 0 R 2
L’hypothese H 15 implique que C - {dE*)" , alors que I'hypothése H 14 entraine §d§ et
0
Y T TR
d¢. En effectuant ces simplifications dans (2.10), on obtient I’équation (2.11).
dA, =2 ar az\y*d (2.11)
v TO 8w2 o )

On peut maintenant poser une cinétique linéaire en w selon I’équation en (2.12).

: Ea w
w= —exp [— : ] (2.12)
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En premiére approximation, la relation (2.13) est proposée pour I’affinité chimique.

& o o (T) @.13)

M

La forme particuliére de I’équation (2.14) est posée.

Au(T) =y +b, (T —Tp)° (2.14)

La cinétique devient donc telle que montrée a I’équation (2.15).

Ea w
w= —w (aw + by (T — To)3> exp [—— ﬁ] (2.15)

En réalité, le taux de vaporisation de I’eau libre ne devrait pas dépendre de sa teneur si on pose
I'hypothése que le taux d’humidité dans les pores est constant. Par contre, d’un point de vue numé-
rique, il est plus facile de considérer une cinétique telle qu’en (2.15) qui évite un brusque changement
de régime lorsque w tend vers zéro.

Les constantes a,, et b,, ainsi que I’énergie d’activation E,, sont a identifier.

2.2.3.4 Frittage

Laffinité chimique doit représenter 1’évolution du frittage avec la température ; la force thermo-
dynamique Ay s’exprime selon I’équation (2.16).

Ly
-D Ty
e P+ ¥ *¥ >p*
=~ (dE") - - - - .
=500k )~ 557 9T ~ 559E%  37 1~ 20 Y (216
0

S I 0 X Ry

L’hypothése H 15 implique que D - (4E*}" , alors que I’hypothése H 14 entraine §d§ et

0
PP
3 dw. En effectuant ces simplifications dans (2.16), on obtient 1’équation (2.17).

L *¥
dAy = T:dT—aT)Z—dQ) (2.17)
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La réaction de frittage ayant été posée instantanée (par I’hypothése H 6), la cinétique de frittage
se réduit a I’équation (2.18), ot T2 est la température maximale atteinte localement.

O =¢(T™") (2.18)

Cette fonction pourra étre identifi€e a partir des essais de compression uniaxiale & haute tempé-
rature. De manieére phénoménologique, la différence entre la résistance mécanique expérimentale et
celle prédite par la déshydratation du matériau sera attribuée au frittage.

2.2.3.5 Bilan d’énergie

Apres avoir introduit la dérivée du potentiel montré & 1’équation (2.3) et la loi de Fourier (H 16)
dans le bilan d’énergie, on obtient I’équation en (2.19).

PCp Ly Ly Ly Ly
—N— ——— e —_—— ——
ke PP, o Y PP

W-—T()

“Toggr T~ Togrge &~ PTogps,, arae * ~ 5708 &)

source volumique _
r —div[-Kgrad[T]]+ S : E*+S: B’ +S: E*+ {X + AcE+Aw w +4 46
(2.19)

Des hypotheses supplémentaires sont faites quant a I’importance relative de chacun des termes :

0
. 0 00 R
H 24 Les taux de déformation sont faibles, z.e.»S*.’EP,' S-E" K7, = E );

H 25 Les dissipations causées par I’hydratation, la déshydratation, et I’évaporation de ’eau sont

O o
négligeables par rapport a leur chaleur latente Lg et Ly, , i.e. é{g AW/WY,
0

H 26 La dissipation due au frittage est négligeable, i.e M
0

Xy
H 27 La chaleur latente de frittage est négligeable, i.e. Ty 70 9
0

2

H 28 La dissipation due & I’écrouissage est faible, i.e. Q{

H 29 Il n’y a pas de source de chaleur autre que celles déja incluses, i.e. /VEO
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En posant les hypothéses H 24 2 H 29 dans I’équation (2.19), le bilan d’entropie s’exprime main-
tenant selon 1’équation (2.20).

Accumulation ~ Hydratation/déshydratation  vporisation de ean libre Diffusion
: ~ P — —
pC, T — Le§ - pL,w + div[-Kgrad[T]] =0 (2.20)

Suivant Ulm et coll. (1999b), la capacité calorifique C,, du béton sec peut étre considérée comme
pratiquement constante. En effet, bien que sa capacité apparente change avec la température, il s’agi-
rait plut6t d’une conséquence de la chaleur absorbée par la réaction de déshydratation et de I’évapo-
ration de I’eau libre. Aussi, les chaleurs latentes L,, et Lg peavent étre considérées comme constantes.

Cependant, I’effet de la teneur en eau libre n’est pas négligeable sur la densité apparente et la
capacité calorifique du béton humide. Par conséquent, la forme montrée a I’équation (2.21) est pro-
posée.

béton sec ean libre
—~ —
pCp = pCpsk +PWCp,0 (2:21)

Par contre, le cas de la conductivité thermique s’avere plus complexe. En cours d’hydratation,
lorsque le béton est saturé d’eau libre, sa conductivité s’approche de celle de I’eau. Une fois I’eau
libre évaporée, sa conductivité est celle du squelette hydraté. De plus, les macrofissures apparaissant
au coeur du matériau ne peuvent étre négligées, ce qui induit une anisotropie locale. Ainsi, a priori,
il faut penser le tenseur K comme étant K(7,w, EF £, ¢).

2.2.3.6 Contraintes

En posant les hypotheéses H 1 a H 3 ainsi que H 12, la forme incrémentale de 1’équation des
contraintes s’exprime par I’équation (2.22).

H —A -B -C -D
e O R b L R G P O
—_— . _ P __ v _ a
ds = =g (dE —dE” — dE’ — dE°) + SEOT dT + SEFE d&+ SEow dw+ 530 ddp (222

En isolant les déformations E dans (2.22), on obtient I’équation (2.23).

a b c d
—N —~N —— ——
dE=9{"":dS+H 'AdT + 5 'BdE +H'Cdw + 2 'Ddp +dE” + dE’ + dE* (2.23)
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L’équation (2.23) peut se réécrire selon (2.24).

. s e
déformation élastique, expansion thermique, dEth expansion de déshydratation, dECh expansion de séchage, dEdess

/—_ﬁ —— = ~ =
dE = H . dS + adT + bdg + cdw
expansion de frittage, d Ef Tt déformation plastique  déformation visqueuse permanente  déformation visqueuse réversible
‘ . P v a
+ dd¢ - dE + dE + dE
(2.24)

On remarque que I’expansion thermique, 1’expansion de déshydratation, I’expansion de séchage
(dessication) et I’expansion de frittage sont représentées par le produit d’un tenseur de deuxieéme
ordre et d’un scalaire. D’un point de vue physique, cela ne peut &tre vrai que si ces phénomenes sont
sphériques, c’est-a-dire s’ils sont reliés au changement de volume de matériau.

LD’expansion thermique se distingue des autres retraits/expansions par son caractére réversible ;
elle doit aussi €tre séparée de ces autres déformations lors de I’analyse d’un essai de dilatométrie.
Ainsi, la forme montrée a I’équation (2.25) est proposée.

a= o)1 (225)

Le tenseur b représente le retrait d’hydratation et de déshydratation du béton ; étant donné le
changement de régime cinétique, les formes montrées a I’équation (2.26) sont proposées.

_JBr(®)1 en hydratation 026
" | Ba(E—E40)1 en déshydratation .

Notez que &4 est I’état d’hydratation au moment oi1 la déshydratation s’amorce.

Le tenseur ¢ représente quant  Iui le retrait de dessication du béton ; la forme montrée 4 I'équation
(2.27) est proposée.

c=—yw)1 (2.27)

Le tenseur d représente de son coté le retrait de frittage du béton ; la forme montrée 2 I’équation
(2.28) est proposée.

d=—o(¢)1 (2.28)
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Les fonctions 0/(&) Br (§), Ba (§—&a0), Y(w) et ®(0) sont 2 identifier 2 I’aide d’essais de dilato-
métrie libre.

Le tenseur #{ représente le tenseur d’élasticité de quatrieme ordre classique ; dans le cas isotrope
(hypothese H 1), et en posant qu’il ne dépend que de 1état d’hydratation, il se réduit A I’expression
en (2.29).

(0) = K& 910142660 (1-3101) 2.29)

Notez que K est le module de compressibilité défini par (2.30) et que G est le module de cisaille-
ment défimi par (2.31).

E

T30 @30
E

6= 507v) 2.31)

Les quantités E et v sont respectivement le module de Young et le coefficient de Poisson ; les
fonctions E(§,9) et v(§,¢) sont donc 2 déterminer. D’aprés Ulm et coll. (1999b), la rigidité du béton
est directement proportionnelle au volume d’hydrates au-dela d’un certain seuil de percolation ; une
relation linéaire avec le degré de frittage est aussi postulée. On peut donc poser les formes montrées
en (2.32) et (2.33).

E(E,9) = Ec(§) +E4(9) (2.32)

v(€,90) =Vvo (2.33)

Les fonction E¢(§) et Ey(9) et le coefficient de Poisson constant vy sont 2 identifier.

2.2.3.7 Fluage primaire

Les déformations visqueuses E® et E” sont poussées par la méme force thermodynamique S —
les contraintes de Piola-Kirchoff de seconde espece. Ces deux déformations visqueuses sont donc
couplées ; leur €volution est donnée par deux équations différentielles ordinaires en temps. Il existe
une infinité de manieres de coupler ces déformations. La maniére la plus populaire est d’utiliser
une analogie avec un modele rthéologique, construit en combinant des ressorts et des pots visqueux.
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Cependant, ces modeles sont uniaxiaux, ce qui pose un probléme dans le calcul des déformations
transverses. Par conséquent, un modele de type Burger généralisé tensoriel, tiré de Fafard et coll.
(2001) et détaillé a I’annexe B.2, est adopté. Le systéme d’équations résultant est donné a 1’équation

(2.34).

G 1 B4 E°=§
g—l,v ZEV =8 (234)

Notez que g%, #? et G” sont des tenseurs de quatridme ordre définis positifs. La figure 2.4 en
illustre schématiquement I’équivalent rhéologique.
-1

a

I L
v

S S
—AAA—
Ha
| | . |
E’ E? E°+

Figure 2.4: Représentation rhéologique du modele de fluage de Burger généralisé

On pose I’hypothése en H 30.

H 30 Les tenseurs G*~!, 7% et G»~! ont la méme forme que le tenseur d’élasticité 7/ ;

Les comportements sphérique et déviateur peuvent ainsi &tre dissociés, tel que le montre I’équa-
tion (2.35).

k.
&
)

N’

6 (50,71 = Ka(, 0, T 11+ 2Gra(E,0,T) (z -

IH (&0, T)" = Ka(E, 0, T)1® 1 +2Ga(E, 0, T) (1 _

Wi W= W=
[y
®
S
N’

6 (50,7)"" = x,(&, 0, T)1@1+2G,(,0,T) (1 - 1@1) 235)

Les modules de “compressibilité visqueuse” k, et K, et de “cisaillement visqueux” G, et G, sont
définis respectivement par les équations (2.36) et (2.37).
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— Eva . . Ea . . Ev
ST 32, T 3—avy T 30-2w) (236)
Ey E, E,
T 2(14v) Ga 2(1+v,) YT 2(14 ) (237)

Les coefficients E,,, E, et E, — les modules de Young visqueux — et v,,, v, et v, — les coefficients
de Poisson visqueux — sont des parametres 2 identifier par des essais de fluage ou de relaxation. A
priori, ils peuvent varier selon le degré d’hydratation, le degré de frittage et la température.

L’intégration numérique de ces déformations temporelles sera traitée au chapitre 4 et 3 I’annexe
B.2.
2.2.3.8 Ecrouissage

La force thermodynamique d’écrouissage ne dépend que de I’énergie bloquée U, tel que montré
a I’équation (2.38).

€ Ak X
% g 99
U *U 02U
=———df{—== —== 2.3
dg P dy e d§ 590 dé (2.38)
On obtient donc I’équation (2.39).
écrounissage plastique écrouissage chimioplastique d’hydratation écrouissage chimioplastique de frittage
~2 —_2 =
~ ¢ _ aC aC
dC = ’ai ay + ég d& + % do
(2.39)

Par I'hypothese H 15, P'aspect mécanique n’influence pas les réactions chimiques, ce qui nous
permet de considérer un couplage unidirectionnel ; dans ce cas, le matériau est considéré comme
“chimiquement inerte”, tel qu’expliqué par Ulm et Coussy (1996). Ainsi, les variables sont évaluées
au degré d’hydratation et de frittage courant et toutes les contributions en d& et d¢ sont nulles. De
cette manicre, les changements d’hydratation et de frittage au cours du pas n’interviennent pas dans
I’évolution de I’écrouissage mécanique, et les algorithmes classiques d’intégration de la plasticité
peuvent donc étre utilisés.

Notez que I’évolution de %, la variable d’écrouissage mécanique, sera traitée 2 la section 2.2.3.9.
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2239 Elastoplasticité

z

Il faut maintenant adjoindre une loi d’évolution des déformations plastiques au modéle de com-
portement. Rappelons les postulats de I’élastoplasticité classique, & savoir I’existence d’une surface
de plasticité f, d’un potentiel d’écoulement g et d’un potentiel d’écrouissage h. La loi d’écoulement
s’écrit selon les équations (2.40) et (2.41) (voir A.2).

dg
P — —
dEF = d) < (2.40)
dy = d o (2.41)
o

Dans le cas le plus simple, f = g = h; par contre, pour les matériaux granulaires, le plus souvent
'f # g = h afin de bien représenter la dilatance. 11 faut donc maintenant choisir les surfaces f et g ainsi
que la forme fonctionnelle de la force d’écrouissage { (§, 9, %). Cette force d’écrouissage doit pouvoir
rendre compte de la diminution de la résistance avec la déshydratation ainsi que de I’écrouissage, puis
de I'adoucissement purement mécanique observé dans le béton. Ainsi, f et g dépendent directement

de §(&,9,%0)-

Un modele de béton adapté par D’ Amours (2004) pour les matériaux granulaires ductiles, a été
choisi. Il s’agit d’un modéle non associé 2 la fois en écoulement et en écrouissage, et dont la ductilité
dépend de la pression hydrostatique. Les paramétres de ces fonctions peuvent dépendre explicitement
de I’état d’hydratation, de maniére analogue au comportement de la pate  brasquer, tel que montré
par D’Amours (2004). Les détails des enveloppes f et g ainsi que les fonctions d’écrouissage et
d’adoucissement sont présentés a I’annexe A.4. L’ intégration numérique des déformations plastiques
sera discutée en détail & I’annexe A.2.2, et I'implémentation informatique sera présentée  la section
4.6.3.2.

Suivant Ulm et Coussy (1995), I’évolution de la résistance en compression uniaxiale avec I’état
d’hydratation est posée linéaire. De plus, I’effet du frittage étant supposé indépendant de I’hydrata-
tion, la forme montrée a I’équation (2.42) est donc postulée pour la résistance en compression.

Fe(§0) =Efeo+ 0 oo (242)



CHAPITRE 2. MATERIAUX NON CARBONES 43

2.2.4 Validation du modéle de comportement

2.2.4.1 Hydratation

Afin de s’assurer de la validité de 1’approche choisie, deux montages expérimentaux ont été simu-
1és ; d’abord, une cellule de calorimétrie quasi-adiabatique a été utilisée afin d’extraire les parametres
de la cinétique de réaction du béton. Par la suite, un montage représentatif d’hydratation, congu pour
obtenir les échantillons nécessaires aux essais mécaniques, a été simulé avec les mémes parameétres
(voir la section 2.2.1). Cette simulation visait & valider les paramétres obtenus précédemment. Ces
travaux ont d’ailleurs été présentés par Richard et coll. (2003a).

Ainsi, le montage montré aux figures 2.5(a) et 2.5(b) a été instrumenté de thermocouples de type
K avant que du béton ne soit versé dans le creuset de graphite. Un maillage de 2000 hexagdres 2 8
noeuds a €t€ construit en exploitant la double symétrie du probleme (figure 2.5(c)) ; des conditions
de convection naturelle équivalentes, prenant en compte le rayonnement (voir I’annexe C), ont été
appliquées sur les surfaces exposées, tel que montré 4 la figure 2.5(d).

Les températures expérimentales ont été comparées aux températures obtenues aux mémes en-
droits dans le modele numérique, par le biais de jauges numériques. Les propriétés du béton ont été
ajustées manuellement pour reproduire le plus fidelement possible les données expérimentales. La
figure 2.6 illustre les meilleures courbes obtenues.

Bien que la température demeure sous le point de vaporisation de I’eau, I’évaporation est néan-
moins suffisante pour faire changer significativement la capacité calorifique du béton, tel que le
montre la comparaison des figures 2.6(a) et 2.6(b), particulidrement en phase de refroidissement.
Cela s’explique par le fait que la capacité thermique de 1’eau se situe autour de 4186 kJ /kg K et celle
du béton, autour de 800 kJ/kgK (voir I’équation (2.21)). De plus, la température du laboratoire a
changé au cours de I’expérience, tel que I’illustre I’évolution de la température dans I’isolant (figure
2.6(c)).
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(a) Creuset de graphite et isolation. (b) Acquisition de données.

(c) Maillage. (d) Surfaces

d’échange.

Figure 2.5: Montage de calorimétrie quasi-adiabatique
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Figure 2.6: Evolution de la température dans un montage de calorimétrie quasi-adiabatique
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Par la suite, le montage représentatif d’hydratation, montré a la figure 2.1, a été instrumenté 2
I’aide de thermocouples de type K, puis discrétisé a Paide de 5000 hexagdres a 8 noeuds. Ceite fois,
une seule symétrie du probleme a pu étre exploitée (figure 2.7(a)) ; des conditions de convection na-
turelle équivalentes, prenant en compte le rayonnement, ont été appliquées sur les surfaces exposées,
tel que montré a la figure 2.7(b).

(a) Maillage. (b) Surfaces d’échange.

Figure 2.7: Discrétisation d’un montage représentatif d’hydratation du béton

Les parametres obtenus a I’aide du montage de calorimétrie quasi-adiabatique ont été utilisés pour
encore une fois résoudre le probleme avec et sans le terme d’évaporation de I’eau libre, qui prend ici
tout son sens. En effet, il est évident que I’ajout de I’effet thermique de 1’évaporation de I’eau libre
est indispensable, puisque les résultats montrés 2 la figure 2.8(a) sont carrément farfelus. De plus,
la figure 2.8(b) illustre bien I'impact de n’utiliser qu’une seule réaction d’hydratation; une erreur
importante est présente lors des premiéres heures.

Evidemment, les résultats numériques sont loin de coller parfaitement aux résultats expérimen-
taux, mais dans le contexte ol la simulation de P’hydratation ne sert qu’a déterminer les conditions
initiales du béton lors du préchauffage, et en considérant la relative simplicité du modele présents, les
résultats du modele semblent tolérables.
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Figure 2.8: Evolution de la température au centre du béton dans un montage représentatif d’hydrata-

tion du béton

2.2.4.2 Déshydratation et frittage

Les simulations présentées a la section 2.2.4.1 permettent d’obtenir I’état d’hydratation moyen
d’un échantillon carotté & 7 jours ; la résistance en compression obtenue a température ambiante par
Akande (2003b) nous permet donc de calculer la résistance 2 I'infini Je,0 de I’équation (2.42). A partir
des résultats de résistance en compression uniaxiale a chaud avant frittage de Akande (2003b), I’état
d’hydratation peut ensuite étre calculé a I’aide de la méme équation, en simulant un essai au méme
taux de chauffe de 13°C a I’heure.

La température critique est donc identifiée ainsi que la fonction de déshydratation & (7™ (voir
I’équation (2.9)) ; la forme montrée a I’équation (2.43) est proposée.

ag
E(T™) = +dg (2.43)

1.0+exp|——
c

La comparaison des résultats numériques et expérimentaux d’un essai de chauffage suivi d’un
refroidissement — tous deux au taux de 13°C a I’heure — est montrée 2 la figure 2.9.

En posant le frittage maximal a 750°C (par I’hypothése H 7) et nul 4 350 °C, la forme montrée 2
I’équation (2.44) est posée pour la fonction ¢ (7™2*) de I’équation (2.18).

O(T™) = ay — byexp [~cy (T™)%] (2.44)
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Figure 2.9: Comparaison des résultats expérimentaux tirés de Akande (2003b) et des résultats numé-

riques de 1I’état d’hydratation du béton

Finalement, la différence entre la résistance prédite par I’état d’hydratation et les résultats expéri-
mentaux de Akande (2003b) au-dela de 350°C est attribuée entierement a 1’évolution du frittage. Le
paramétre f. ¢ de 1’équation (2.42) peut donc étre identifié. La comparaison des résultats numériques
et expérimentaux d’un essai de chauffage suivi d’un refroidissement — tous deux au taux de 13°C &
I’heure — est montrée 2 la figure 2.10.
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Figure 2.10: Comparaison des résultats expérimentaux tirés de Akande (2003b) et des résultats nu-

mériques de la résistance en compression uniaxiale

2.2.4.3 Elastoplasticité

Un ensemble de paramétres pour le modele élastoplastique présenté A ’annexe A.4 a été obtenu
d’essais triaxiaux pour un béton a température ambiante, pour un béton traité a2 250°C et pour un béton
trait€ a 750°C. Les surfaces de charge obtenues sont montrées a la figure 2.11.
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Figure 2.11: Surfaces de charge obtenues des essais triaxiaux de Akande (2003b)
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Les parametres sont par la suite exprimés selon I’état d’hydratation & et de frittage ¢. En premigre
approximation, I’écoulement est posé€ associ€. Le module €lastique de 1’équation (2.32) s’exprime
maintenant selon I’expression (2.45).

E(5,0) = Ee(£) + Ea(¢) = ‘e bdptenfS (2.45)

-b
1.0+exp [— - E
E

Les paramétres ay, by et my s’expriment selon les équations (2.46) a (2.48) ; les parametres Of et
Br sont gardés constants.

aqf
1.0+exp __Tfaf
apf
by (E,0) = S +dprt+eprd (2.47)
_ Vb
1.0+exp ey
amf
my(€,0) = - +dpf+emsd (2.48)
1.0+exp [ — . mf]
L mf

La fonction de ductilité dj, est représentée par un polyndme de 9™ ordre en pression hydro-
statique p, pondérée par une fonction de gain selon I’hydratation § et le frittage ¢, tel que montré a
I’équation (2.49).

dn(€,0) = | agm&l® +ca— (8% +8lnp+--+g P’) (2.49)

La comparaison des résultats numériques et expérimentaux pour des essais de compression uni-
axiale a différentes températures est montrée 2 la figure 2.12.
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2.2.4.4 Dilatométrie

Les travaux réalisés par Akande (2003b) sur le béton réfractaire isolant permettent de mettre en
évidence les déformations réversibles et irréversibles dues 2 I’expansion thermique, la perte d’eau
libre et la déshydratation. En effet, les échantillons ont été chauffés A différents taux jusqu’a une cer-
taine température, puis refroidis. Ces essais ont été simulés numériquement, en prenant les conditions
initiales pour la teneur en eau libre et 1’état d’hydratation du modéle présenté 2 la section 2.2.4.1. Le
coefficient d’expansion thermique instantané selon I’état d’hydratation du béton a été estimé 2 partir
des résultats en refroidissement de Akande (2003b).

Essai jusqu’a 110°C

D’abord, un essai o1 la température maximale était de 110°C a été simulé 2 des taux de chauffe de
6°C, 13°C et 30°C a I’heure, en utilisant la cinétique d’évaporation d’eau libre développée 2 la section
2.2.3.3. Cette cinétique permet I’évaporation complete de I’eau 2 la fin de I’essai pour les taux de 6°C
et de 13°C a I’heure, alors qu’il subsiste une teneur résiduelle pour le taux de 30°C  ’heure.

La fonction de contraction y(w) (voir I’équation (2.27)) a été calée a I’aide de I’équation (2.50).

Y(w) =0 (wo—w)™ (2.50)

Notez que Yo et n,, sont des constantes, alors que wy est la valeur initiale de la teneur en eau libre.
I faut aussi savoir que les déformations maximales mesurées sont assez faibles, de 1’ordre de 1X1073,
alors que la précision de I'instrument de mesure est estimée & environt 1X10~4. La comparaison entre
les simulations numériques et les données expérimentales est montrée 2 la figure 2.13.

Pour les taux de chauffe modérés de 13°C et 30°C a I’heure, correspondant aux figures 2.13(c)
et 2.13(d), les résultats numériques et expérimentaux collent. Par contre, pour le taux de chauffe
lent de 6°C a I’heure, correspondant 2 la figure 2.13(a), le modele ne semble pas bien fonctionner ;
il faut cependant noter que les résultats d’un seul essai sont comparés. Néanmoins, dans le modele
numérique, il ne reste pratiquement plus d’eau a évaporer une fois les 90°C atteints & ce taux de
chauffe lent, alors que les résultats expérimentaux semblent indiquer qu’il y encore une grande perte
d’eau. Pour pallier a cette lacune, une cinétique 1égérement modifiée est proposée pour les taux de
chauffe lent, avec un nouvel ensemble de paramétres Yo et ny; la courbe dilatométrique simulée
obtenue est montrée a la figure 2.13(b). Cette fois, I’évaporation est concentrée au-dessus de 85°C
grace a I'utilisation d’une fonction de Heaviside dans la cinétique.

Tel que montré par Akande (2003b), la teneur en eau libre mesurée par le traitement des échan-
tillons & 100°C pendant 48 heures dans un four est plus grande que la teneur en eau libre qui doit étre
utilisée dans le modele numérique. Selon Witasse (2000), I’eau évaporable est constituée de 1’eau
libre — libre des forces superficielles — de 1’eau capillaire — répondant aux lois de la capillarité — et
de I’eau physiquement adsorbée — retenues par des forces de van der Waals. Il semble probable que
le taux de chauffe lent de 6°C 2 I’heure permet au moins a P'eau capillaire de migrer dans les pores
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Figure 2.13: Comparaison des résultats expérimentaux tirés de Akande (2003b) et des résultats nu-

mériques d’un essai de dilatométrie jusqu’a 110°C pour le béton
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avant d’€tre évaporée. Par conséquent, la pertinence de la définition de I’eau libre et de sa cinétique
d’évaporation utilisées dans le modele proposé se limite aux taux de chauffe modérés. Pour raffiner le
modele, des variables internes supplémentaires pour I’eau capillaire et 1’eau adsorbée physiquement
ainsi que leur cinétique correspondante pourraient étre ajoutées.

Essais jusqu’a 500°C et 600°C

Ensuite, un essai ol la température maximale était de 500°C et un autre o la température maxi-
male était de 600°C ont ét€ simulés & un taux de chauffe de 13°C a I’heure, en utilisant la cinétique
d’évaporation d’eau libre développée a la section 2.2.3.3 et d’hydratation / déshydratation de la sec-
tion 2.2.3.2. Une forme cubique est posée pour les paramétres B, et B, (voir I’équation (2.26)). La
comparaison entre la simulation numérique et les données expérimentales est montrée 2 la figure 2.14.
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Figure 2.14: Comparaison des résultats expérimentaux tirés de Akande (2003b) et des résultats nu-

mériques d’essais de dilatométrie jusqu’a 500°C et 600°C pour le béton
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En ajoutant la déformation de frittage de 1’équation (2.28) aux déformations déja prises en compte,
une meilleure représentation des résultats expérimentaux peut étre obtenue, comme le montrent la
comparaison des figures 2.14(a) et 2.14(b) et celle des figures 2.14(c)) et 2.14(d). La fonction o() de
P’équation (2.28) est posée cubique.

2.2.4.5 Fluage

Trois essais de fluage ont €té simulés en utilisant le modeéle de Burger montré 2 la section 2.2.3.7,
soit a 25°C, 375°C et 750°C. Les éprouvettes ont toutes été chargées une premidre fois, déchargées
pendant un certain temps, rechargées de nouveau a une charge supérieure, et finalement déchargées.
Les contraintes correspondantes sont montrées au tableau 2.3.

Tableau 2.3: Contraintes appliquées lors d’essais de fluage pour le béton

TEMPERATURE ("C) CONTRAINTE 1 (MPa) CONTRAINTE 2 (MPa)

25 0.75 1.88
375 0.76 1.83
750 1.03 2.56

Afin d’éliminer I'effet de la variabilité des propriétés élastoplastiques — évidente 2 la section
22.4.3 — la composante instantanée a été retranchée des résultats expérimentaux. Leur comparai-
son avec les résultats numériques est montrée a la figure 2.15. Notez que les déformations ont été
normalisées.

Les coefficients de Poisson visqueux ont été considérés comme étant identiques au coefficient de
Poisson instantané, puisque les déformations transverses n’ont pas été mesurées pendant les essais de
fluage. Les modules visqueux E,g, E, et E, (voir les équations (2.36) et (2.37)) ont quant a eux été
calés sur les résultats expérimentaux. Etant donné le mangque de données sur le fluage & froid d’échan-
tillons ayant ét€ chauffés, les paramétres E,,, E, et E, ont été exprimés selon la température par un
polyndme. Finalement, bien que simple, le modéle de Burger permet de représenter relativement bien
le comportement temporel du béton.
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2.3 Isolants poreux cellulaires

2.3.1 Comportement thermomécanique

Dans la cuve P-155, deux types d’isolants poreux sont employés : des panneaux de silicate de
calcium et des briques isolantes d’aluminosilicates. Ces matériaux sont caractérisés par leur faible ré-
sistance mécanique et une faible expansion thermique, tel que confirmé par Greenwood et Uru (1990)
pour les panneaux isolants sous les cathodes d’une cuve de Hall-Héroult. Tel que le mentionne Allaire
(1992), les panneaux du c6té de la cuve peuvent étre comprimés de 25 & 50% lorsque la cuve est en
opération. Allaire rapporte aussi que la conductivité des panneaux comprimés de 40% pouvait aug-
menter d’environ 41%.

Tabereaux (1982) nous apprend que les panneaux de silicate de calcium utilisés dans les cuves
de Hall-Héroult ont une microstructure de type mousse a cellules ouvertes, comprenant environ
91% de porosité. Les travaux de Gibson et coll. sur ce type de matériaux (Gibson et coll., 1982b,a;
Maiti et coll., 1984a; Gibson, 1989; Gibson et Ashby, 1997) ont montré qu’ils présentent une micro-
structure de poutres connectées de fagon a former des cages.

Figure 2.16: Structure d’une mousse réfractaire a cellules ouvertes

Dans le cas de matériaux fragiles, Gibson et coll. expliquent qu’ils présentent trois phases, mon-
trées a la figure 2.17(a), lorsque chargés en compression volumétrique, soit :

2, . . . . N 1
Elastique Flexion des poutres, coefficient de Poisson typiquement de 3-

Affaissement plastigue  Rupture en cascade 2 contrainte constante des poutres, sans
déformation transverse, i.e. le coefficient de Poisson tend vers zéro.

Ecrouissage plastique  Consolidation (“compactage”) des débris de poutres :
écrouissage exponentiel. Le comportement de la mousse en
compression tend vers celui du matériau parent.
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Les travaux de Dam et coll. (1990) sur les mousses fragiles d’alumine montrent un comportement
volumétrique un peu différent, tel que montré 2 la figure 2.17(b). 1l semble que leurs essais aient été
réalisés avec une presse asservie commandée en déplacement, ce qui laisse apparaitre une courbe
d’adoucissement apres la rupture, similaire 2 celle d’autres matériaux quasifragiles, tel le béton. IIs
insistent aussi sur 'importance d’utiliser une téte de chargement se conformant  1’échantillon afin
d’éviter I'effet de la taille de I'échantillon sur sa réponse mécanique.

3 £
§ - g Ecrouissage plasti
5 Ecrouissage plastique ‘g ge plastique
g S
U
L Rupture fragile 3 Rupture fragile
Elastique Flastique .
\ / Adoucissement
Affaissement plastique Affaissement plastique
Déformation volumique Déformation volumique
(a) Comportement en compression volumétrique (b) Comportement en compression volumétrique
d’une mousse a cellules ouvertes selon d’une mousse & cellules ouvertes d’alumine
Triantafillou et Gibson (1990b) selon Dam et coll. (1990)

Figure 2.17: Comportement en compression de mousses fragiles

D’un autre coté, le comportement en traction des mousses fragiles est trés différent de celui en
compression, tel que le montrent Maiti et coll. (1984b) et Huang et Gibson (1991) ; en effet, ils sont
a toutes fins pratiques élastiques fragiles.

L effet de la température sur le comportement du silicate de calcium doit aussi étre pris en compte.
Selon Tabereaux (1982), ce matériau subit une perte de masse importante avec la température, de
Pordre de 15% pour une exposition de 24 heures 4 800-900°C ; la contraction volumique correspon-
dante est d’environ 5%. 11 faut toutefois noter que la qualité des mousses de silicate de calcium s’est
beaucoup améliorée depuis cette publication. Ainsi, selon les ingénieurs de I’Alcan, il n’y a pas de
perte de masse avec la température ni de contraction volumique.

Par contre, la matériau subit du fluage ; la fiche technique du manufacturier rapporte une contrac-
tion linéaire de 0.4% aprés 50 heures 2 900°C et 0.1 MPa. Cependant, tel que mentionné précédem-
ment, ce matériau peut subir une déformation de I’ordre de 50% dans les cotés de la cuve ; il semble
donc justifié de négliger I’effet visqueux pour cette région.
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2.3.2 Travaux antérieurs

Triantafillou et Gibson (1990b) présentent une enveloppe de rupture pour ces matériaux, montrée
a la figure 2.18; de plus Triantafillou et Gibson (1990a) ont aussi développé un modele constitu-
tif incrémental élastoplastique valide en petites déformations, et ne comprenant pas d’écrouissage
plastique. Shreyer et coll. (1994) présentent quant 3 eux une loi de comportement incrémentale élas-
toplastique en grandes déformations (et petites rotations) avec écrouissage plastique linéaire pour la
consolidation volumétrique.

R
_—

Cisaillement

Y

Pression hydrostatique

Traction | Compression

Figure 2.18: Enveloppe de rupture des mousses fragiles dans le plan hydrostatique-cisaillement selon

Triantafillou et Gibson (1990b)

Le comportement de ce matériau a de petites déformations peut étre rapproché de celui de plu-
sieurs sols, en tout cas en ce qui a trait a sa surface de charge. Dans un premier effort de modélisation,

I’adaptation d’un modéle existant est séduisante.

2.3.3 Modeéele de comportement

Une loi constitutive thermomécanique peut étre dérivée de la méme maniére que pour le béton
réfractaire — voir la section 2.2.3.1 - a partir des principes de la thermodynamique des processus
irréversibles ; cependant, un modéle thermique standard sera postulé, i.e. le modele répond 2 la loi
de Fourier et il n’y a pas de changement de phase, et le modele mécanique sera adapté d’un modele
existant. Par conséquent, la cohérence thermodynamique sera considérée comme établie.

De plus, étant donnée la nature thermo-électro-mécanique transitoire du probléme 2 résoudre, le
pas de temps lors de la simulation du préchauffage électrique d’une cuve de Hall-Héroult sera dicté
par des considérations essentiellement thermiques. Les taux de chauffe typiques étant relativement
faibles pour cette méthode, les incréments de déformation 2 intégrer seront petits sur la base d’un
pas. Dans ces conditions, une formulation lagrangienne actualisée est valable, tel que montré par
Bourgeois (1997) pour la simulation d’un sol.
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La surface de charge montrée en 2.18 a le désavantage d’étre composite, et peut donc poser
un probléme pour la définition de la direction d’écoulement. Le choix d’un modele composite non
associé devient donc intéressant, d’autant plus que les mémes probleémes de dilatance plastique que
pour Je béton se posent ici. Par conséquent, un modele avec cohésion initiale simplifié composé d’un
cone et d’un cap hémisphérique, qu’il est possible de voir comme un cas limite du modéle de MRS-
Lade modifié tel que proposé par Pérez-Foguet (2000), a été choisi. En effet, le modéle est rendu
indépendant de I’angle de Lode 8 (donc de I'invariant J3); de plus, une consolidation plastique a
été ajoutée lorsque les déformations deviennent trés grandes. La définition compléte du modele est
détaillée a ’annexe A5, alors que la surface de charge et les vecteurs d’écoulement, reproduits de la
section A.5.1, sont montrés a la figure 2.19.
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Figure 2.19: Ecoulement non associé pour le modele Cone-Cap dans le plan pression-cisaillement

2.3.4 Validation du modéle de comportement
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Figure 2.20: Simulation d’un essai de compression uniaxiale d’un isolant poreux cellulaire
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Les parametres du modele ont été calés par rétro-ingénierie 2 partir d’un essai de compression
uniaxiale. La comparaison entre une simulation avec un seul élément et les données expérimentales
est montrée a la figure 2.20. Les paramétres du cap ont dii étre postulés, étant donné le manque de
données expérimentales.

2.4 Autres matériaux

Ici aussi, bien qu’une loi constitutive thermomécanique puisse étre dérivée pour chacun des maté-
riaux de cette section de la méme maniére que pour le béton réfractaire — voir la section 2.2.3.1 — soit
a partir des principes de la thermodynamique des processus irréversibles, un modele thermique stan-
dard sera postulé, i.e. le modele répond 2 la Ioi de Fourier et il n’y a pas de changement de phase, et le
modele mécanique sera adapté d’un modele existant. Par conséquent, dans chacun des cas suivants,
la cohérence thermodynamique sera considérée comme établie.

2.4.1 Réfractaires d’aluminosilicates

Les réfractaires denses se retrouvent 2 la fois dans la ligne d’action de I’expansion des cathodes,
et sous celles-ci tel que le montre la figure 1.5. Dans ce dernier cas, ils ne sont que peu chargés, et
une loi €lastique linéaire est proposée. Par contre, pour celles dans le c6té de la cuve, une loi plus
complexe devrait &tre considérée. A cette fin, I’examen de la littérature s’avére éclairant.

24.1.1 Comportement thermomécanique

Une littérature considérable existe sur les réfractaires, en particulier sur les aluminosilicates (voir
par exemple Carneglia et Barna, 1992). Selon Chien et coll. (1982), les réfractaires en général sont
des matériaux céramiques complexes, poreux, multiphases et multicomposantes. Par exemple, des
briques d’aluminosilicates pourraient contenir de la mullite, de la cristobalite, du quartz, des phases
vitreuses et des pores. Tel que mentionné par Peretz (1983), les aluminosilicates sont des composés
de silice (5i0,) et d’alumine (ou corindon, AL,03) ; de fagon similaire aux alliages métalliques, ces
composés forment différentes phases, selon leur répartition molaire et la température.

Ainsi, ils sont donc caractérisés par I’absence de point de fusion défini; ils présentent plutot
un ramollisement au-dela d’une certaine température critique. Il faut savoir qu’a haute température,
les réfractaires contiennent une proportion non négligeable de liquide au sein de leur structure. En
présence d’impuretés (K20, Nay O, Fe203, etc.), de nouvelles phases peuvent étre présentes, affectant
les propriétés thermophysiques, thermochimiques et thermomécaniques.

Selon Schacht (1995), les réfractaires sont des matériaux quasifragiles, au comportement mé-
canique s’apparentant & celui du béton. A température ambiante, ils sont plutét fragiles, mais ils
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démontrent une ductilité accrue a température élevée, et sont reconnus pour fluer énormément. La
température a laquelle ils commencent 4 montrer d’importantes déformations anélastiques augmente
avec le taux d’alumine. De plus, toujours selon Schacht, les briques pressées montrent une forte or-
thotropie (Schacht, 1987) Le comportement en compression uniaxiale typique d’une brique 2 faible
taux d’alumine (moins de 47.5%) est montré 2 la figure 2.21.
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Figure 2.21: Comportement en compression uniaxiale typique d’une brique réfractaire d’aluminosi-

licate a faible alumine, selon Schacht (1995)

2.4.1.2 Travaux antérieurs

Les travaux de Schacht (1984, 1987, 1993) sur la modélisation de poches de coulées utilisées dans
Pindustrie de I’acier ont montré qu’une loi de comportement élastoplastique associée classique avec
écrouissage isotrope et surface d’écoulement de von Mises, bien que ne permettant pas rigoureuse-
ment de tenir compte de ses caractéristiques, était suffisante pour bien représenter le comportement
en opération des briques d’aluminosilicates denses. Dans le cas de son comportement  court terme
(quelques heures), le fluage n’était pas sufisamment important pour ’inclure dans la simulation. Par
contre, d’apreés Schacht, I’écart entre ses résultats numériques et les mesures expérimentales est di
au fait qu’il avait négligé I’effet des joints de mortier entre les briques. II faut noter que les briques
réfractaires de ces poches sont a haute teneur en alumine (>70%), par conséquent, les phénomenes
visqueux prennent place 2 plus haute température que les briques 2 faible teneur en alumine utilisées
dans la P-155. Par contre, les températures atteintes dans les poches de coulées pour ’acier (1600°C)
dépassent largement celles vécues dans une cuve en préchauffage (800°C).
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24.1.3 Modele de comportement probable

Le choix le plus évident pour représenter le comportement des briques denses du c6té de la cuve
est de reprendre le modele élastoplastique pour les matériaux quasifragiles utilisé pour le béton ré-
fractaire, et dont la définition compléte est donnée a I’annexe A 4.

24.2 Acier

24.2.1 Comportement thermomécanique

Contrairement aux matériaux présentés précédemment, I’acier doux est passablement bien connu
et caractérisé. 11 y a deux applications principales pour I’acier dans une cuve d’électrolyse : le caisson
et les conducteurs des électrodes (cathodes et anodes).

Dans le cas du caisson, de nombreuses analyses numériques sur son comportement mécanique ont
€t€ réalisées. Les pionniers Toia et Soletta (1979) ont d’abord utilisé une loi de comportement linéaire
€lastique indépendante de la température. Cette approche a aussi été utilisée par Youhei et Shihuan
(1991), et par Megahed et coll. (1996). Cependant, tel que I’ affirment Dupuis et coll. (1991), I’élasto-
plasticité de I’acier doit étre prise en compte, afin de reproduire les mesures in situ sur le caisson d’une
cuve a 65 kA ; Megahed et coll. (1996) et Sayed et coll. (1997) ont eux aussi inclus cette non-linéarité
matérielle dans leurs modeles.

De plus, Asadi et Tomlinson (1995) montrent que la dépendance des propriétés de I’acier 2 la
température doit étre prise en compte ; dans le cas de caissons de seconde génération et plus — plus
d’une vie de revétement dans le méme caisson ~ le vieillissement de I’acier par sphéroidisation doit
aussi étre considéré. En effet, les zones du caisson soumises 2 des températures de plus de 300°C
pendant plusieurs années voient leur microstructure se modifier, ce qui en modifie passablement les
propriétés. De plus, ces zones pourraient aussi subir du fluage.

2.4.2.2 Modéle de comportement probable

Dans le cadre de START-CUVE, le caisson simulé sera neuf ; par conséquent, une loi de compor-
tement €lastoplastique avec écrouissage isotrope classique a été utilisée. Les propriétés seront définies
par des fonctions explicites de la température. Des mesures expérimentales de propriétés 4 court terme
de I"acier a haute température sont publiées dans un rapport de I’ASTM (Ward et Cross, 1955). Le
préchauffage étant une opération relativement courte, le fluage a été négligé.

D’un autre cdté, Pacier des barres collectrices et des rondins anodiques n’est pas soumis a de
grandes sollicitations. L’approche prise par Richard (2000) et qui consistait a utiliser une loi de
comportement €lastoplastique en J2 avec écrouissage cinématique classique (voir A.3), et dont les
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propriétés évoluent avec la température tel que publié par I’ASTM (Ward et Cross, 1955), a été rete-
nue. Compte tenu du fait que le chargement dans ces zones est monotone, un écrouissage isotrope a
cependant été utilisé.

2.4.3 Fonte

24.3.1 Comportement thermomécanique

La fonte grise est utilisée pour faire le joint thermoélectromécanique entre I’ acier des conducteurs
et le carbone des €lectrodes. Comme I’expliquent Barstow ef coll. (1997), les compositions de fontes
utilisées a cette fin contiennent du carbone, du silicium, du phosphore, du manganése et des impuretés
(vanadium, souffre, scandium, etc.). Le tout peut étre représenté par un diagramme de phase ternaire
Fe-C-Si. La microstructure de la fonte solidifiée entre le carbone et I’acier dans les électrodes dépend
d’un grand nombre de facteurs : composition chimique, température de coulée, température de I’acier
et du carbone a la coulée, de méme que la vitesse de solidification. Cette microstructure en détermine
les propriétés thermophysiques et thermomécaniques. Selon les travaux de Rendén et Rao (1998), des
compositions apparemment similaires peuvent donner des microstructures complétement différentes.

Le comportement mécanique isotherme de la fonte grise est relativement complexe (voir Walton,
1983). En effet, il présente un comportement différent en traction et en compression, ce qui s’explique
par la présence de lamelles de graphite précipité dans sa microstructure. De plus, son régime élastique
est non linéaire. I1 présente aussi une limite élastique dépendant de la pression hydrostatique.

2.4.3.2 Modele de comportement probable

N’étant soumis qu’a de relativement faibles sollicitations au cours du préchauffage, 1’approche
de Richard (2000) qui consistait a utiliser une loi de comportement élastoplastique non linéaire avec
€crouissage cinématique classique ne sera pas retenue ici. Une loi élastoplastique en J2 avec écrouis-
sage isotrope classique a plut6t été utilisée (voir A.3).

24.4 Cuivre

Le cuivre des tiges anodiques ne participant d’aucune fagon au comportement mécanique de la
cuve, il a été représenté par une loi linéaire élastique.
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2.4.5 Carbure de silicium

24.5.1 Comportement thermomécanique

Le carbure de silicium utilis€ dans la P-155 est li€ au nitrure de silicium, pour donner le composé
Si3Ny - SiC. Ce matérian démontre une forte résistance mécanique 2 haute température, une bonne
conductivité thermique, une excellente résistance a la propagation de fissure et a I’oxydation. Il tend
aussi & devenir plus résistant a haute température. Les propriétés du composé SisNy - SiC dépendent de
la fraction de Si3N4 présente ; en effet, ce dernier est beaucoup plus résistant que le SiC. Les travaux
de Dell (1985) montrent un comportement linéaire en flexion a 1350°C jusqu’a 300 MPa environ et
une rupture autour de 450 MPa, alors que les résultats publiés par Woodilla et coll. (1993) donnent
une limite en rupture entre 300 et 500 MPa pour le Si3Ny. Le composé Si3N; - SiC présente un module
de rupture en flexion de Iordre de 45 4 75 MPa, tel que le montrent les mesures effectuées par
Reddy et Mukerji (1991) et Zhao et coll. (2000).

24.5.2 Modele de comportement probable

Dans une cuve d’électrolyse en préchauffage, le carbure de silicium ne sera soumis qu’a des
températures inférieures a 300°C. Les sollicitations seront aussi passablement faibles, n’étant pas
dans la ligne d’action de ’expansion des cathodes. Par conséquent, une loi linéaire élastique a été
utilisée.

2.5 Conclusion

Au risque de se répéter, il est important de bien représenter le comportement des matériaux du
cbté de la cuve — ceux qui sont dans la ligne d’action de I’expansion des blocs cathodiques. Beaucoup
d’efforts ont été consacrés a la caractérisation et la modélisation du béton réfractaire, dont le compor-
tement complexe a €t€ détaillé a la section 2.2. Une loi de comportement relativement simple, incluant
pourtant les phénomenes les plus importants, a pu étre dégagée. Cependant, un manque de données
expérimentales, découlant de contraintes budgétaires, a limité le travail dédié aux autres matériaux
complexes,  savoir les réfractaires denses et les isolants poreux cellulaires.

Les réfractaires denses se rapprochent d’un béton réfractaire précuit et fritté dans des conditions
tres contrdlées. Par conséquent, des essais multiaxiaux selon la température devraient étre réalisés afin
d’adapter le modele élastoplastique pour les matériaux granulaires détaillé a I’annexe A.4. De plus,
des essais de fluage & chaud devraient aussi étre réalisés pour caractériser le comportement visqueux
de ces matériaux.

D’un autre c6té, des essais multiaxiaux devraient étre réalisés sur les isolants poreux cellulaires,
particuli¢rement dans la région du cap. En effet, le calage présenté 2 la section 2.3.4 en postule
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la position et I’écrouissage, étant donnée I’absence de données. De plus, tel que visible 2 la figure
2.1(b), cet isolant poreux cellulaire absorbe une partie de I’eau contenue dans le béton. Ainsi, 1’effet
de cette eau sur les comportements mécanique et thermique devrait étre étudié.

De plus, bien que I’approche simpliste de modélisation des aspects hydriques dans le béton ré-
fractaire se soit révélée acceptable pour des taux de chauffe modérés a rapides, il serait important
d’un point de vue scientifique d’explorer un modele plus complexe ; en effet, une approche multi-
constituantes, i.e. distinguant les différents types d’eau évaporable (libre, capillaire et physiquement
adsorbée), prenant en compte la consommation d’eau par la réaction d’hydratation ainsi que les phé-
nomenes de transport, pourrait étre étudiée.

Finalement, le caractere prédictif d’un modle numérique étant intimement lié 2 la description du
comportement matériel de ses constituantes, un travail d’analyse de sensibilité devrait &tre mené a
I’aide d’'un modele de cuve de Hall-Héroult, afin de guider les efforts de caractérisation i venir.



Chapitre 3

Formes variationnelles et discrétisation

3.1 Généralités

La méthode des €léments finis est celle qui a été retenue pour résoudre les équations différentielles
partielles qui représentent le probleme thermo-électro-mécanique que nous voulons résoudre. Cette
méthode est maintenant mature, et se passe de présentation ; les ouvrages suivants pourront cependant
étre consultés pour plus de détails : Bathe (1996), Batoz et Dhatt (1992), Dhatt et Touzot (1984) ou
encore Crisfield (1991, 1997).

Le probleme thermo-€électro-mécanique peut étre résolu de maniére découplée avec recouplage
itératif. Dans le cas du béton réfractaire, cela implique cependant de converger une solution thermo-
chimique. En effet, I’évolution des variables internes a un effet important sur le champ de température,
de par la nature endo- ou exothermique des réactions chimiques. Nous présenterons donc les formes
variationnelles discrétisées et leur linéarisation pour le probléme thermochimique et pour le probl2me
mécanique.
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3.2 Probleme thermochimique

3.2.1 Forme faible

Rappelons brievement I’équation différentielle obtenue pour le probléme thermochimique (équa-
tion (2.20)).

Accumulation ~ Hydratation/désydratation v, 5cation de Ieau libre Diffusion
pC, T — Le§ - pL,W +div[-Kgrad[T]] =0

La méthode des résidus pondérés, jumelée & une approximation nodale de la température, sera
utilisée pour obtenir la forme variationnelle de cette équation. Une approximation du domaine par
€léments finis nous permet d’écrire I’'intégrale sur le volume comme étant la somme sur tous les
¢léments des intégrales €lémentaires. Ainsi, la forme intégrale forte de I’équation (2.20) s’exprime
donc pour un élément selon (3.1). Notez que W* représente le travail virtuel sur un élément.

We = /V" ST (pCpT — Le& — pL,w -+ div [~ Kgrad [T]]) av (3.1

Le terme de diffusion peut étre intégré par parties afin de permettre !’ introduction des conditions
aux frontieres, ce qui nous permet d’obtenir I’équation (3.2).

we — /V or (pc,,T —LeE— prw) av
+ / (grad [0T|K grad [T])dV
e
- /S (8TKgrad[T]) -7ids (3.2)

Lintégrale de contour sur S° peut étre identifiée 2 la fois 2 une sollicitation surfacique par un flux
gs et aux conditions de rayonnement ou de convection, caractérisées selon les équations (3.3) et (3.4).

Geonv = heony (Ts — Too) (3.3)
Gray = Praa (T} = T2) (3.4)
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Ces conditions naturelles s’expriment donc selon (3.5).

—Kgrad[T]-n=g-n (3.5)

Ainsi, en distinguant les surfaces S, sujettes a un flux gy, S¢ sujette 3 la convection et S¢ soumise
a un rayonnement, on obtient la forme variationnelle montrée en (3.6).

We = /V 8T (pcpT ~ Lk pLWw) av
+ /V (grad [5T] K grad [T]) 4V

— [ sTqas— / ST hoony (T — T) dS — / 8T yaa (T3 — T2) dS (3.6)
se se se

q

3.2.2 Discrétisation

On introduit maintenant des approximations nodales des températures et des températures vir-
tuelles sur un élément, définies aux équations (3.7) et (3.8).

T = (NY{T} (3.7)
8T = (NY{8T} (3.8)

ol T représente les températures nodales, et (N), les fonctions de forme. Ces approximations sont
maintenant appliquées a I’équation (3.6), ce qui nous permet d’obtenir I’équation (3.9).

We=T) [ N (Cyg; (WHID) = L pLow) v
+(8) | lerad (V) Klgrad NI{T }av
~67) [ Wasas
~(O7) [ ¥} b (WP~ T2) S

~(87) | {V}haa ((N){TY* - 72) a5 39)
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L’équation (3.9) doit étre valide pour toute variation de température 8T . De plus, une discrétisa-
tion du temps doit étre faite pour évaluer les termes en taux de variation temporelle ; la discrétisation
des taux choisie pour la température est montrée en (3.10).

%f— = {NN(T) (3.10)

Les variables internes & et w sont discrétisées en temps de la méme maniere, selon les équations
(B.11) et (3.12).

8 _Gi1—8& _ A& 3.11)
ot the1 — 1y Atn+1 '
QY _ Wnt1 “an Awy 11
ot 1 —1Iy Atn—H

(3.12)

En introduisant ces relations dans I’équation (3.9) on obtient (3.13).

W= (1) | (NG, ) {T}av

7 AE.on-H
—(8T / N Lg—-4dV
(o7) ve{ } §Atn+1

~7) [ (Mot Lav

Atn-}—l
HOT) [ (BT (KIB{ T}V
~(57) [ {M}guds
~(87) | {(V}heom (N){Tos} - 1) d

~(57) [ (M (W) Foa ) - 72) a8 G.13)

Notez que la matrice [B] représente I’ opérateur gradient, et qu’elle est obtenue & partir des dérivées
des fonctions de forme.
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3.2.3 Intégration locale des variables internes

Les variables internes § et w sont régies par une cinétique similaire (voir les équations (2.6) et
(2.12)) généralisée selon la forme montrée en (3.14).

_ E
® = Ay (T, w)exp [——k%"l] (3.14)

ol A, (T, ) est une affinité chimique. Cette équation différentielle ordinaire est non linéaire et
doit étre résolue numériquement. Ainsi, en utilisant la discrétisation temporelle introduite aux équa-
tions (3.11) et (3.12), on construit le résidu montré a I’équation (3.15).

. - E,
R(O) = A®ny1 — Atny1Ap (Trt1, Ong1) EXP [- kT—"’;J =0 ' (3.15)
n+

Les travaux de Hellmich et coll. (1999) semblent indiquer qu’il est difficile d’utiliser une mé-
thode de Newton-Raphson standard pour résoudre cette équation ; une méthode sécante semble bien
fonctionner selon eux. La construction de 1a matrice tangente du probleme thermochimique deman-

dera I’évaluation des dérivées g)—; elles seront identifiées & partir du résidu présenté a I’équation
(3.15). En effet, toujours selon Hellmich ez coll. (1999), elles doivent étre béties & partir du probléeme
discrétisé pour conserver le taux de convergence quadratique de 1’algorithme de Newton-Raphson.
Cela constitue I’équivalent des matrices tangentes algorithmiques en élastoplasticité (voir entre autres
Simo et Taylor, 1985). Ainsi, la dérivée algorithmique est obtenue par I’équation (3.17).

R(0) = %%duw 3—?47" -0 (3.16)
do IR [IR\ !

3.2.4 Linéarisation

Afin de résoudre le probléme thermochimique non linéaire présenté précédemment, on construit
un résidu d’équilibre 2 Pitération k et au pas de temps n+1 par une expansion en série de Taylor
tronquée au premier terme, telle que montrée en (3.18).

matrice tangente
N
OR¥(T)

ST ATE =0 (3.18)

%k(Tm) +
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Le terme AY;:‘:II représente la correction de Newton 2 apporter a la solution T, 1. Le résidu
RK(T, T,11) est donné par la forme variationnelle discrétisée présentée en (3.13) ; la matrice tangente
est construite en dérivant chacun des termes de (3.13) par rapport 2 la température 7;,,1. On a donc
I’équation (3.19).

0
accumulation hydratauon/dhéshydratauon eau libre dlffuswﬂ flux surfaciqlie  convection  Tayonnement
ace W i conv Tay
K= &+ K] + I + K + + &) + &™) 3.19)

Les contributions 2 la matrice tangente sont données par les équations (3.20) a (3.25).

ace J (/Ve {N}oCp <N>{T}dV)
(K] = T
:/ {N}aPCP (N) {T} dV+/ {N}XPCP(N) 620

)= (st )

0T, 1
g (8), o
{N}p LWAWnJrl
K] = — (s = ")
/ N}oLug— (ZVTV) (N)Yav (3.22)

[kei] = 3 (Jye[BI” [KIBI{ 71 V)

0T,41
= [, 1B KiBlav + [ 1817 SR ) T} (M)av (3.23)
[KEOM] = — (fsi{N}hw"V (E() >{Tn+1} - T.) dS)
T

ah() onv

_— / {NYcom(N)dS - / (N} ((NY{T41} — T) (V)dS (3.24)
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3 (Js AN ¥y (NY{To1}* — T2) )

K] =
[ 0T 41
- oh,, -
=~ [Ny (T} () S = [ )52 () {Toa )"~ T2) Vs
(3.25)
Le facteur A provient du schéma d’intégration en temps utilisé ; il est égal 4 pour Euler

Int1

implicite, et pour Gear. La thése de Goulet (2004) peut étre consultée pour plus de détails a

. 2Atn+1
ce sujet.

3.3 Probléeme mécanique

3.3.1 Formulation variationnelle incrémentale

Rappelons brievement I’équation d’équilibre mécanique dans un milieu continu V et les condi-
tions sur ses frontieres S, et S;, qui peut s’exprimer selon les équations (3.26) a (3.28).

Forces de volume

~~
div [o] + £ =0 (3.26)
4 = Wimposé sur S, 3.27)
f=c-A=f sur S; (3.28)

Notons que u représente les déplacements et G, les contraintes de Cauchy. L’ouvrage de Holzapfel
(2000) pourra par exemple &tre consulté pour plus de détails sur les développements suivants, corres-
pondant a une formulation lagrangienne totale.

En appliquant le principe des puissances virtuelles, la forme intégrale faible pour un élément
devient donc, apres intégration par parties du terme de divergence, I’équation en (3.29).

e ooV o~
w ——/ [BN ]dV—{-/ v f,dV — Sfﬁv-tdS (3.29)

o~

o8V
Le terme —= représente le tenseur gradient de vitesse virtuelle SL.

=



CHAPITRE 3. FORMES VARIATIONNELLES ET DISCRETISATION 74

11 est souhaitable de transformer I’intégrale de volume sur V (dans configuration actuelle C;) en
une intégrale sur Vp (dans la configuration initiale Cp) en utilisant la relation dV = JdVj. 1l est possible
de réécrire (3.29) selon (3.30).

W= / tr L] dVy + / f,JdVo— | SFTTIdS, (3.30)
144 174

e
0 S(),t

Le tenseur OL est ramené dans la configuration initiale selon (3.31).

3L = %%%‘1 = 8FF~! (3.31)

En utilisant les propriétés de I’opérateur tr [], on réarrange I’équation (3.31) pour obtenir 1’équa-
tion (3.32).

B S

| 5

We = / tr |SFTFF' 7 | avp+ / &7, JdVe — / S F-TTJdS,
f v 5,

0

[ SE
=/ l(éil'«“TFJrFTésF):s avo + / & f, JdVy — / SFT17dsSy
ve |2 Ve S5,
= | tr[3E:8S]dVp+ / SV f,JdVy — / SFT7I1dSy =0 (3.32)
V(f V()e S&,

Cette équation en taux de déformation doit maintenant étre intégrée sur un pas de temps fictif afin
d’obtenir une forme incrémentale compatible avec la résolution numérique. Ainsi, entre les temps ¢
etz dt, elle peut maintenant s’exprimer selon (3.33).

W =dt / tr [8E : S] dVo +dt / 8u f, JdVy — dt / SuF~T1JdS,
Vi v§ St

1]

We = / tr [3E : S]dVo + / St f, JdVy — / SiF 77 dS) (3.33)
vs vs 550
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3.3.2 Linéarisation

La formulation variationnelle incrémentale montrée a 1’éguation (3.33) doit étre linéarisée afin de
pouvoir étre résolue numériquement. Une expansion en série de Taylor tronquée au premier terme de
la forme variationnelle a I’itération k nous permet d’obtenir I’équation (3.34).

W (ﬂ’“) AW (ﬁk,Aﬁ") —0 (3.34)

La linéarisation par rapport & un champ vectoriel (%) implique une dérivée directionnelle par
rapport a un incrément du champ (A), dite dérivée de Gateaux, notée D | ]. La linéarisation du premier
terme de (3.33) s’exprime donc maintenant selon 1’équation (3.35).

AWE, = /V (D [SE] ;S + SED S]]V (3.35)

0
La dérivée de Gateaux des contraintes s’exprime quant a elle selon I’équation en (3.36).
oS

D[Sl = 55 1 DBElz=C :D[Ely (3.36)

Le tenseur de quatrieéme ordre ¢ est I’opérateur tangent local. La dérivée de Gateaux du tenseur
de Green-Lagrange est donnée a I’équation (3.37).

D [E] ;= sym [F Grad[A]] = % [(FTGrad (A7])" +FTGrad [Aa]] (3.37)

La dérivée de Géteaux du tenseur de Green-Lagrange virtuel SE est quant 2 elle donnée par
I’équation (3.38).

|(Grad[47) " Grad [8]) " + Grad A7 ] T Grad [817]]
(3.38)

D [5E]; = sym [Grad [A7] T Grad [57]] = %

En remplagant les équations (3.36), (3.38) et (3.37) dans (3.35), I’équation (3.39) peut €tre obte-
nue apres réarrangement, en utilisant les propriétés de 1’opérateur trace, et en considérant la symétrie
des contraintes S.

AWE, — /V (Grad[A] Grad[8i7] : S+F7Grad[5] : ¢ : T Grad [AR1]) dVp (3.39)
0



CHAPITRE 3. FORMES VARIATIONNELLES ET DISCRETISATION 76

En utilisant les propriétés des opérateurs A et 3 et la définition du tenseur E, I’équation (3.39) peut
se réécrire selon I’équation (3.40).

AWif;tz/w (A(SE): S+ 8E : C : AE)dV, (3.40)
0

3.3.3 Discrétisation

Les formes discrétes correspondant aux sollicitations étant bien connues (voir par exemple I’ou-
vrage de Batoz et Dhatt (1992)), elles ne seront pas détaillées ici. La partie interne du travail virtuel
présenté a I’équation (3.33) est montrée a 1’équation (3.41).

R = / «[SE : S]dVo (3.41)
vs

On introduit maintenant des approximations nodales des déplacements et des déplacements vir-
tuels sur un élément, définies aux équations (3.42) et (3.43).

= (NY{i} (3.42)
8= (N){du} (3.43)

oll # représente les déplacements nodaux, et (N}, les fonctions de forme. Il est facile de montrer
que les tenseurs des déformations de Green-Lagrange et celui de Green-Lagrange virtuel sont donnés
par les équations (3.44) et (3.45).

E

i

[[BL] + % [BNL]] (i (3.44)
SE = (B + [Bwul| {37} (3.45)

La matrice [By ] correspond a I’ opérateur permettant d’ obtenir le tenseur des petites déformations,

alors que ~ [Byy] correspond 2 I’opérateur ajoutant la non-linéarité géométrique i ce tenseur, ce qui
permet d’obtenir le tenseur de Green-Lagrange.

Le travail interne de I’équation (3.41) s’exprime donc maintenant selon 1’équation (3.46).

We = (87) /V e [[BL] + [BNL]] " sav (3.46)
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Il est possible d’exprimer sous forme de produits matrice-vecteurs la premiére partie de la li-
néarisation du travail virtuel AW, donné par I’équation (3.35). D’abord, il faut calculer les tenseurs
gradient de déformation virtuelle F et incrément de gradient de déformation AF comme des vec-
teurs, soit respectivement selon les équations (3.47) et (3.48).

{8F} = [Bg] {5 u} (3.47)
{AF} = [Bg] {Au} (3.48)

L’ opérateur [Bg), permettant d’obtenir le gradient de déformation, est obtenu 2 partir des dérivées
des fonctions de forme. Ensuite, le tenseur des contraintes S est utilisé pour contruire la matrice [S]q,,
telle que définie a I’équation (3.49).

S
(Sl = S (3.49)

Finalement, la linéarisation du travail interne donnée 2 I’équation (3.35) devient donc, dans sa
version discrete, telle que montrée a 1’équation (3.50).

AW = (87) [

0

( Bo)” [S]p [Bo] + [[BL] + [BNL]] i [[BL] n [BNL]] ) ave (3.50)

Les formes explicites des opérateurs By, [By1] et [Bo] sont données par Fallah ef coll. (2000).

3.4 Conclusion

Les formes variationnelles discrétisées sont la base de la méthode des éléments finis. Une forme
consistante avec I’algorithme de Newton-Raphson utilisé pour la résolution globale du probléme non
linéaire a été présentée pour les sous-problémes thermochimique et mécanique. Du point de vue
informatique, I’implémentation de ces formulations a €té réalisée dans le code FESh++, telle que
détaillée par Goulet (2004).



Chapitre 4

Aspects numériques et logiciels

4.1 Généralités

Tel que mentionné par Archer et coll. (1999), les logiciels d’analyse par éléments finis basés sur
la programmation procédurale — de type FORTRAN - sont en général énormes et complexes, ce
qui les rend difficiles  lire, & maintenir et & porter sur de nouvelles plateformes. Selon les auteurs,
Pexpérience a montré que ces logiciels présentaient les désavantages suivants :

e Une connaissance profonde du code est nécessaire pour n’y apporter ne serait-ce qu’un chan-
gement mineur ;

e La réutilisation de lignes de code est presque impossible ;

e Un petit changement dans une portion du logiciel peut avoir des conséquences insoupgonnées
ailleurs ;

e Les interdépendances entre les portions du logiciel sont cachées et difficiles A déterminer (code
“spaghetti”) ;

o L’intégrité des données n’est pas assurée.

La complexité de ces logiciels étant une caractéristique intrinséque, le paradigme de programma-
tion Orientée-Objet a donc suscité un intérét toujours croissant ces dernidres années (voir par exemple
Archer et coll., 1999; Beall et Shephard, 1989, pour une revue de littérature plus exhaustive). En ef-
fet, cette approche permet de découper un probléme complexe selon des concepts abstraits, issus
d’un modele mathématique ou du monde réel, pour former des objets. Ces structures informatiques
contiennent les données nécessaires a leur bon fonctionnement (les attributs) et les fonctions qu’elles
peuvent utiliser (les méthodes). Ces objets sont développés et validés séparément, ce qui en facilite
énormément la mise en oeuvre. Il devient donc possible de faire interagir des objets sans se soucier
de leur fonctionnement interne.
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Dans le cadre de START-CUVE, un logiciel Orienté-Objet, FESh++, a donc été développé en
C++ (voir Stroustrup, 1991). Cette décision a été prise en raison de la complexité du probleme a
résoudre, notamment son caractére multiphysique et les relations indirectes que cela suppose. Par
exemple, les parametres d’une loi de comportement mécanique peuvent dépendre de la température
(degré de liberté) ou encore de I'état d’hydratation du béton (variable interne scalaire). Le partage
d’information efficace entre phénomeénes est donc primordial.

L’examen de la littérature sur le domaine révélera le besoin de concevoir et d’implémenter des
structures originales et flexibles permettant une gestion efficace des variables internes, des matériaux
et des lois constitutives.

4.2 Etat actuel des connaissances

L’examen de la littérature récente sur la conception Orientée-Objet de logiciels d’analyse par é1é-
ments finis nous montre que la gestion des lois constitutives et des matériaux a d’abord été calquée sur
la structure classique des codes procéduraux, i.e. ot presque tout est inclus dans I’élément (voir par
exemple Dhatt et Touzot, 1984). C’est le cas de Kong et Chen (1995) qui ont développé un logiciel
en C++ on les €léments sont construits par héritage multiple d’une physique et d’une géométrie. La
physique comprend la loi de comportement et les parametres, alors que la géométrie regroupe I’in-
terpolation, le schéma d’intégration numérique et 1’élément de référence. Les variables internes sont
quant a elles gérées directement dans 1’élément. L’ inconvénient majeur d’une telle structure est la
nécessité de créér un élément par combinaison de physique et de géométrie. Dans le cas de logiciels
multiphysiques, cela méne rapidement a une gigantesque librairie d’éléments, tel que 1’attestent la
plupart des logiciels commerciaux. Les objectifs de faciliter la maintenance et les nouveaux dévelop-
pements ne sont donc pas vraiment remplis.

Les logiciels d’éléments finis multiphysiques Orientés-Objet semblent plutét rares dans la litté-
rature. Notons cependant Eustache ez coll. (1996), ot il n’y a aucune information sur les matériaux
ou les lois constitutives, et Mai et Henneberger (2000), ot les lois constitutives sont incluses dans les
formulations. Par contre, ces derniers ont inclus une classe générique, MatProp, qui permet de gérer
des ensembles d’éléments ayant différents ensembles de paramétres.

En grandes transformations, notons entres autres Bao (1999) et Zabaras et Srikanth ( 1999a,b) qui
ont développé un logiciel thermomécanique basé sur Diffpack ; les lois constitutives y sont forcé-
ment thermoélastoplastiques, et lient un état de déformation a un état de contrainte. Un objet indépen-
dant est utilisé pour Iintégration de la loi mécanique. Il n’y a pas non plus de gestion des variables
internes en tant que telles, définies spécifiquement dans la loi de comportement, et les parametres
doivent y étre entrés directement.

De fagcon générale, les logiciels décrits dans la littérature sont purement monophysiques. Par
exemple, notons entre autres les travanx de Archer (1996) et Archer et coll. (1999), ot les lois consti-
tutives uniquement mécaniques lient des objets Action (contraintes) i des objets Deformation. Les
matériaux fournissent les parametres nécessaires aux lois de comportement. Il n’y a pas de gestion des
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variables internes en tant que telles, elles sont définies spécifiquement dans la loi de comportement.
Le code présenté par Patzak et Bittnar (2001) et celui présenté par Commend et Zimmermann (2001)
implémentent la loi de comportement directement dans le matériau. L utilisation des patrons de classe
(“templates”) a ét€ explorée par Bittencourt (2000). Cette fois, les lois constitutives sont directement
implémentées dans le matériau, de nature obligatoirement mécanique, et les paramétres sont passés
comme un vecteur de valeurs réelles, ce qui s’apparente 2 une approche FORTRAN.

Les travaux de Besson et Foerch (1997) et Foerch et coll. (1997) sont par contre beaucoup plus
intéressants dans la mesure o, basée sur des considérations thermodynamiques, une distinction forte
est faite entre les variables internes, les parametres externes et les variables d’état. Aussi, des lois de
comportement génériques relient un £1ux & un grad. Ces lois sont définies dans un objet BEHAVIOR,
qui fait office de matériau. Des objets utilitaires représentant le critére de plasticité, la surface d’écou-
lement et la force d’écrouissage sont aussi détaillés. Par contre, une approche par vecteur d’objets
est utilisée, ce qui rend moins évident les couplages indirects ; il faut en effet connaitre ’indice de la
variable d’intérét dans le vecteur, indice qui peut changer selon la loi de comportement particuliere.
De plus, bien que les lois de comportement puissent étre de n’importe quelle nature, il n’y a qu’une
seule méthode d’intégration, donc un couplage de phénomenes semble difficile 4 implémenter. Par
exemple, un comportement thermoélectrique résolu de maniére découplée doit pouvoir représenter
tour a tour la loi de Fourier et la loi d’Ohm.

En résumé, aucune structure trouvée dans la littérature ne permet de satisfaire tous nos besoins.
Qui plus est, aucun des codes présentés plus haut ne permet de traiter les réactions chimiques telles
que celles prenant place dans le béton réfractaire (voir la section 2.2.3.2). Cependant, I’approche
rationnelle de découpage des concepts a partir de la thermodynamique, ainsi que certaines bonnes
idées présentées par Foerch et coll. (1997) ont été retenues lors des développements présentés plus
loin.
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4.3 Concepts et structures

Dans le logiciel FESh++, les contributions élémentaires sont assemblées par des formulations
(FEShFormulation), qui elles-mé&mes contiennent des termes de formulation (FEShFormTerm). Ces
derniers représentent des termes de I’intégrale de la forme variationnelle. Par exemple, prenons le
résidu élémentaire d’une formulation thermochimique, obtenu 2 partir de 1’équation (3.13), qui s’ex-
prime selon I’équation (4.1).

Terme de formulation

= | AVoc, () {T)ave

Terme de formulation

_/Ve{N}L AE""“dVe

Atn+ 1
Terme de formulatlon

- et

Terme de formulation
-

+ [ 1B KB (T Jave
... 4.1

o Slntl gye

Prenons par exemple le terme de diffusion, montré en (4.2).

‘twion = | B KIBHTo1Yave = [ 1B {Q({TowiD)}ave 42

ot {T'} est le vecteur de températures nodales, [B] est I'opérateur gradient, K est le tenseur de
conductivité thermique et {Q} est le flux thermique.

Il est possible de démontrer que le terme de formulation de diffusion est presque identique pour
d’autres phénomenes de méme nature, par exemple la conduction électrique ou le transfert de masse ;
la seule vraie différence réside dans le calcul du flux [Q]. De la méme manigre, pour une certaine
cinématique, 1’évaluation du résidu mécanique est toujours la méme, la différence entre les modgles
de comportement étant la fagon particuliere de calculer les contraintes. Ainsi, il semble évident qu’une
structure bien congue pour le calcul au point d’intégration permettra la réutilisation maximale du code
et facilitera I'implémentation de nouveaux modeles de comportement.

Suivant Foerch et coll. (1997), la thermodynamique des processus irréversibles et la mécanique
des milieux continus ont été prises comme cadre théorique pour concevoir la structure informatique
Orientée-Objet. Les définitions suivantes ont été adoptées :
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Variable interne
Variable définissant I’état énergétique d’un milieu, mais dont I’évolution ne peut étre déduite
des équations d’équilibre, d’un bilan d’énergie ou d’un bilan d’entropie ; une loi d’évolution
doit donc leur &tre adjointe.

Variable d’état

Variable définissant I’état €nergétique d’un milien et dont I’évolution est déduite des équations
d’équilibre, d’un bilan d’énergie ou d’un bilan d’entropie. Il y a deux types de variables d’état :
les forces thermodynamiques et les flux thermodynamiques ; le lien entre les deux est assuré par
une loi de comportement. Les variables d’état n’étant pas des degrés de liberté du milieu, elles
seront traitées par les mémes objets que les variables internes, pour des raisons de stockage et
d’acces informatique ; c’est le cas des contraintes, calculées par loi de comportement, et des
déformations, calculées a partir de degrés de liberté.

Loi constitutive
Ensemble d’équations reliant un flux 2 sa force thermodynamique conjuguée.

Loi d’évolution
Ensemble d’équations permettant de mettre a jour une variable interne ; n’existe pas chez
Foerch et coll. (1997).

Matériau
Regroupement de lois constitutives, de lois d’évolutions et des parametres nécessaires 2 leur
définition compleéte ; n’existe pas chez Foerch et coll. (1997).

Les lois d’évolution pour les variables internes tensorielles, par exemple certaines composantes
de déformation, sont en général intimement liées au calcul du flux thermodynamique, dans ce cas
les contraintes. Pour cette raison, les lois d’évolution sont spécialisées au cas des variables scalaires
seulement, devenant ainsi des cinétigues.

Ces concepts se traduisent de manigre informatique par les objets abstraits suivants :

FEShISV Variables internes et d’état ;

FEShCstvLaw Lois constitutives ;

FEShIVKinetics Lois d’évolution pour les variables internes scalaires (cinétiques) ;
FEShCapacity Capacités (par exemple la capacité thermique) ;

FEShMaterial Matériaux.

Ainsi, les variables internes sont associées aux éléments, ce qui leur permet d’étre accessible de
partout. A chaque élément est associé un matériau, par I'intermédiaire d’une étiquette informatique.
De plus, les matériaux contiennent les lois constitutives, les cinétiques et les capacités. Ces objets
interviendront lors du calcul sur un point d’intégration.

A un niveau plus élevé, les formulations contiennent un maillage (constitué des éléments et de
leurs noeuds) sur lequel cette formulation s’ applique. Pour assembler leur contribution 2 un probleme
donné, elles bouclent sur les éléments de leur maillage, et pour chaque élément, elles bouclent sur
leurs termes de formulation. Du point de vue algorithmique, le calcul de la contribution d’une formu-
lation s’ effectue donc selon I’algorithme 4.1.
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Algorithme 4.1: Algorithme de calcul de la contribution d’une formulation

Pour Chaque élément
Construit une matrice et/ou vecteur élémentaire 2 partir de I’élément courant
Demande le matériau correspondant a I’élément courant
Pour Chaque terme de formulation
Calcule la contribution du terme :
Demande la loi constitutive et/ou la capacité et/ou la cinétique nécessaire(s) au matériau
( Demande les variables internes de I’élément si nécessaire )
Pour Chaque point d’intégration
Calcule le flux a I’aide de la loi constitutive OU
Calcule la capacité a I’aide de la capacité OU
Utilise la cinétique pour mettre a jour une variable interne
Calcule la contribution requise pondérée par le poids d’intégration
Fin Pour
Ajoute la contribution dans le vecteur et/ou la matrice élémentaire
Fin Pour
Assemble la contribution élémentaire dans le vecteur global et/ou la matrice globale.

Fin Pour

Avec ceci en téte, les structures de ces objets seront maintenant examinées en détail.
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4.4 Variables internes et d’état

Les variables internes et d’état doivent &tre facilement accessibles par tous les phénoménes phy-
siques ; par exemple, le degré d’hydratation d’un béton, calculé par la formulation thermochimique,
détermine 2 la fois son domaine d’élasticité et sa rigidité mécanique. De plus, dans un processus ité-
ratif de résolution d’un probléme non linéaire, il est nécessaire de conserver au moins deux valeurs
historiques : la derniére valeur convergée et la valeur en cours de calcul. Aussi, étant donnée I’intégra-
tion numérique sur un élément par le biais de calcul en un point d’intégration, les variables internes
doivent donc €tre définies en ces points. Finalement, les variables internes peuvent étre de plusieurs
natures, par exemple scalaire ou tensorielle. Notez que les tenseurs bidimensionnels sont distincts des
tenseurs tridimensionnels pour des raisons d’efficacité du stockage.

FEShISVManager

(.

‘createlSV(...)
reqISVSet(Element&,...)
updateISV(ID&,...)

)\

FEShISVSet

map<ID,ISV*> aMapISV

addISV(...)
ISV* reqISV(ID&)

A

FEShISV
<<abstract>>

i
| | | |

FEShISVScalar FEShISVTensor FEShISVTensor2D FEShISVLayer

(..) (.. (...) (..)

Figure 4.1: Structure des objets de gestion des variables internes et d’état

Pour toutes ces raisons, I’objet de variable interne stocke un tableau de valeurs, c’est-a-dire une
valeur pour chaque point d’intégration et chaque valeur historique. Les variables internes sont iden-
tifiées par une chaine de caracteres, ce qui permet d’en ajouter dans un probléme sans avoir & re-
compiler la librairie. Toutes les variables internes d’un élément sont maintenues par un conteneur,
le FEShISVSet. Par conséquent, en ayant en main le FEShISVSet, on a accés A foutes les variables
internes de I’élément, rendant possible facilement le couplage indirect entre phénomenes. Ces conte-
neurs sont créés, mis a jour, manipulés et détruits par un gestionnaire, le FEShISVManager. Cette
structure differe totalement de celle de Foerch et coll. (1997), ot le tout est maintenu dans un vecteur
de variables. Le diagramme de classe de la librairie est montré schématiquement 3 la figure 4.1.
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Le terme de formulation a donc un pointeur sur le gestionnaire de variables internes et d’état,
auquel il demande le conteneur pour I’élément en cours de calcul ; il peut ensuite demander la variable
interne qui I’intéresse a partir d’un identificateur.

Par ailleurs, I’allocation des variables internes est confiée aux formulations. En effet, ces derniéres
contiennent le gestionnaire et lui demande d’allouer les variables internes ou d’état dont elles ont
besoin pour travailler, par exemple les contraintes et les déformations totales pour une formulation
en mécanique ; elles demandent aussi aux matériaux les variables supplémentaires qu’elles doivent
allouer, telles que les déformations plastiques par exemple, et demandent donc au gestionnaire de les
allouer seulement pour les éléments associés a ce matériau. Cet aspect sera traité en détail 2 la section
4.7. Cela permet entre autres de traiter I’élasticité et 1’élastoplasticité avec la méme formulation, ce
qui maximise la flexibilité et la réutilisation du code, en plus d’éviter de stocker des variables inutiles.

11'y a plusieurs fagons de mettre a jour une variable interne ou d’état. En général, ce sont les lois
constitutives qui intégrent les variables internes. Les variables d’état, par exemple les déformations
totales, sont quant a elles mises a jour par un terme de formulation. Par contre, la mise  jour peut étre
confiée 2 un objet représentant la cinétique associée a cette variable lorsqu’il s’agit de Pintégration
temporelle d’une variable interne scalaire. Dans ce cas, ¢’est la formulation qui demande I’ intégration,
puisqu’il faut s’assurer que la valeur de la variable est bien celle de Pitération courante afin que
les termes de formulation soient thermodynamiquement cohérents. La section suivante s’attarde
expliquer le fonctionnement de ces objets cinétiques.

4.5 Cinétiques

Tel que mentionné précédemment, les variables internes scalaires sont intégrées temporellement
en utilisant un objet de cinérique. Ces objets sont congus pour représenter une réaction chimique
prenant place dans un corps. Elles ont un effet thermique de par leur chaleur latente de réaction.En
général, elles peuvent €tre exprimées en termes d’une ou d’un ensemble d’équations différentielles
ordinaires. Par exemple, rappelons I’équation (3.15), qui représente le résidu discrétisé en temps selon
un schéma de différence finie avant, et intégré selon un schéma de Euler implicite, d’une cinétique
thermoactivée de type Arrhénius :

. _ E,
R(®) = A®ut1 — At 1140 (Tri1, Ony1) €Xp [“‘ Ta’ol)] =0 (4.3)
n+

ot @ est la variable interne elle-méme, A est I’affinité chimique poussant la réaction et Egy ) est
I’énergie d’activation normalisée.

Ceci a été implémenté dans la classe FEShIVKArrheniusStd. Les réactions d”hydratation peuvent
etre représentées de cette maniére (voir la section 2.2.3.2 et les travaux de Hellmich ez coll. (1999)).
La comparaison entre I’intégration analytique et numérique par cette classe est montrée 2 la figure
42.
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Figure 4.2: Intégration d’une variable interne scalaire par une cinétique d’ Arrhénius, cas isotherme

tiré de Hellmich et coll. (1999)

4.6 Lois constitutives

4.6.1 Structure de base

FEShCstvLaw
<<abstract>>
reqISV(...} =0
[ ? 1
FEShCstvLawScalar | | FEShCstvLawTensor | | FEShCstvLawTensor2D
<<abstract>> <<abstract>> <<abstract>>

evalCrossTangent(...)= 0
evalFlux(..)=0
evalTangent(..) =0

evalFlux(...)=0
evalFlux(... ,pTangent) =0

evalFlux(...)=0
evalFlux(... ,pTangent) =0

Figure 4.3: Structure de base des lois constitutives

Rappelons qu’une loi constitutive relie un flux a une force thermodynamique. Une structure plus
complexe que celle de Foerch et coll. (1997) a été congue, en raison de la nature multiphysique et de
la possibilité de résolution couplée ou découplée du probleéme 2 traiter. Ainsi, de facon générale, on
peut distinguer des lois scalaires, reliant un vecteur au gradient d’un champ scalaire — Fourier, Ohm,
Fick, etc. — et des lois tensorielles, reliant un tenseur a un autre tenseur — Hooke, élastoplasticité,
etc. La structure informatique choisie respecte ceci, tel que montré 2 la figure 4.3. Notez que les lois
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tensorielles 2D sont distinguées des lois 3D en raison de leur nature spécifique ( contraintes planes,
déformations planes ou axisymétrie ).

La classe abstraite de base FEShCstvLaw a une méthode virtuelle reqISV(...) qui ne fait rien
du tout, mais qui peut étre redéfinie dans les classes dérivées. C’est 1a Pastuce permettant d’obtenir
les variables internes supplémentaires qui doivent &tre allouées dans la formulation. Par exemple, une
loi élastoplastique en J2 retournerait une variable tensorielle pour les déformations plastiques et une
variable scalaire pour la déformation plastique équivalente.

4.6.2 Lois scalaires

Les lois classiques de Fourier, Ohm et Fick sont toutes dérivées de la classe abstraite de base
FEShCstvLawScalar (voir la figure 4.3). Leur implémentation est relativement aisée, si ce n’est une
légere subtilité qui apparait dans le cas de phénomenes fortement couplés. En effet, la linéarisation
du terme de diffusion électrique (voir I’équation (4.2)) par rapport au champ de température est non
nulle, tel que montré a 1’équation (4.4).

ASRE (T) :/‘; [B]T a[Q(g‘;/:H-l })] dve

= [ 187 55 BT} ave ;, @)

o {V} est le vecteur des voltages nodaux, T, la température et G, la conductivité électrique.
La méthode evalCrossTangent (.. .) est donc congue pour calculer le terme d[Q(A)] /9B, oii A et
B sont des champs scalaires distincts. Cette possibilité de couplage fort, bien qu’elle soit simple 2
implémenter du point de vue informatique, n’est pas prévue pour le cas des lois tensorielles, en raison
de la grande complexité des développements mathématiques que cela suppose.

4.6.3 Lois tensorielles

La complexité des modeles de comportement permettant de relier les contraintes aux déforma-
tions implique une conception plus élaborée. Dans le contexte de problémes multiphysiques, plu-
sieurs composantes de déformations supplémentaires doivent étre prises en compte ; elles sont reliées
a des champs scalaires (expansion thermique), des variables internes scalaires (expansions/retraits
chimiques) ou encore au temps (fluage). Cependant, les lois constitutives mécaniques relient toujours
les contraintes & la déformation mécanique, et la classe FEShStrainKeeper, montrée 2 la figure 4.4, a
donc été créée pour gérer ces composantes de déformation supplémentaires, selon I’équation en (4.5).
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FEShStrainKeeper

Vector<StrainComponent>

addStrainComponent(...)
reqISV(...)
Tensor2Sym sumStrainComponent()

A

FEShStrainComponent
<<abstract>>

Tensor2Sym evaluate() = 0

Tensor2Sym evallncrement() = 0
Tensor2Sym evalTangent() = 0

i)

| |

FEShStrainThExpansion | |FEShStrainChemSwelling FEShStrainlSV

Figure 4.4: Diagramme de classe du gestionnaire de composantes de déformation

Gérée par FEShStrainKeeper

Déformation mécanique P t—
! ) I - dditi 1k
E™ = E* (—}-EP 4. ) — ETota _ Z Eia itionnelle (4.5)

i=1

La classe FEShStrainThExpansion représente une composante sphérique de déformation liée
a un champ scalaire (analogue a la déformation thermique), la classe FEShStrainChemSwelling
représente une composante sphérique de déformation liée 4 une variable interne scalaire, alors que
la classe FEShStrainISV est une composante générique dont la valeur est directement celle d’une
variable interne tensorielle. L utilité de cette classe sera montrée un peu plus loin.

Ainsi, une classe de base pour les lois constitutives mécaniques intégrant des contraintes a été
créée par héritage multiple, tel que montré a la figure 4.5.

Avec cette structure, les couplages indirects sont ajoutés a une loi constitutive existante, a I’aide
de la méthode addStrainComponent (...). Tout dépendant de la nature totale ou incrémentale de
la loi constitutive, la somme des déformations supplémentaires ou la somme des incréments de ces
déformations peut étre obtenue du parent FEShStrainKeeper. Leur contribution a 1’ opérateur tangent
local peut aussi étre ajoutée. Par conséquent, les mémes termes de formulation sont utilisés a la fois
pour des problémes monophysiques et pour des problémes couplés indirectement.
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FEShCstvLaw

<<abstract>>

‘F

FEShCstvLawTensor FEShStrainKeeper

<<abstract>>

FEShStressPredictor T

<<abstract>>

evalCurrentFlux(...) = 0
[ [e ]
FEShCstvLawHooke FEShCstvlLawElastoPlastic)J2

Figure 4.5: Diagramme de classe de ’intégrateur de contraintes

4.6.3.1 Aspects temporels

Tel que discuté a la section 2.2.3.7, le comportement temporel des déformations doit aussi étre pris
en compte. Le cas idéal du point de vue informatique serait évidemment d’ajouter ce comportement
a une loi existante. C’est ce que permet la structure de prédicteur de contrainte présentée plus haut.

Rappelons d’abord I’expression du modele de Burger généralisé tiré de Fafard et coll. (2001) et
exprimé en relaxation, tel que présenté a I’équation (4.6).

G he E® 9 E =S
GV E =8 (4.6)

Ensuite, il peut étre démontré (voir I’annexe B.2.2) qu’une fois discrétisées en temps par un
schéma de différence finie avant, les équations en (4.6) peuvent étre exprimées selon (4.7).

6144 Ar (}[a“}) Ao { AES, ,, } B { AtS—Arsto: ES }
At 3 GV AL H e ArS
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n
Q ar . Total P additionnelle v a
St+At =4 : (EH—At (_Et+At - ) - ZEi,t+At _Et “Et)
i=1

=9 : (E" (—Ef\p —-) —E]—Ef) @7

tel que S représente les contraintes évaluées 2 I’état courant des composantes de déformation, i.e. sans
intégration et avec les deux composantes visqueuses du dernier pas de temps convergé, et # repré-

sente le tenseur d’élasticité courant. Ces deux quantités sont calculées par la méthode evalCurrentFlux(. . .)
du prédicteur de contraintes de la figure 4.5.

La classe FEShCstvLawViscousBurger est dérivée directement de la classe de base abstraite
FEShCstvLawTensor ; en effet, elle n’intégre pas de contraintes, mais prédit plutdt 1’évolution de
deux variables internes tensorielles, E* et E”. Les contraintes sont calculées par un objet de pré-
dicteur de contraintes, représentant %, et pouvant tenir compte de composantes de déformation ad-
ditionnelles en série — expansion thermique, déformation plastique, etc. Comme la nouvelle classe
FEShCstvLawViscousBurger ajoute deux composantes de déformation de type FEShStrainISV
(voir la figure 4.4) a son attribut prédicteur de contraintes, le comportement visqueux est effecti-
vement ajouté a n’importe quelle loi prédisant des contraintes.

De plus, I’opérateur tangent consistant local, défini par les équations (4.8) a (4.14), est construit
a partir de ' opérateur tangent du prédicteur de contraintes, ce qui permet de conserver le taux de
convergence quadratique de I’algorithme global de Newton-Raphson.

Xo= G~ +Ar (ﬂ“+y}) (4.8)
X=6 WA 4.9
Xoa =X, — (A1) 9f x 7V of (4.10)
Xay = Xg— (A1) 3£ X7V 3t (4.11)
Xog =1 —AtH x]! 4.12)
Xpy=1—AtH x,! 4.13)
C=C—At3 (X, Xaa+ X5 X)) C (4.14)
C~C—AIC (X7 Xaa+ X5 X) € 4.15)

avec C I'opérateur tangent total, et C, I’opérateur tangent du prédicteur de contraintes (voir I’an-
nexe B.2.2). L'intégration temporelle des déformations visqueuses est faite par un schéma d’Euler
implicite, en résolvant itérativement le systéme d’équations en (4.7). L algorithme de résolution uti-
lisé est détaillé a I’algorithme 4.2.
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Algorithme 4.2: Algorithme d’intégration des déformations visqueuses permanentes et réversibles de

la classe FEShCstvLawViscousBurger
Répete
Evalue # et § avec evalCurrentFlux (...) del'intégrateur de contraintes  (avec E¢ et EY);

Evalue x, (équation (4.8));

Evalue x, (équation (4.9));

) Xa A3
Evalue [X] = - ;
AtH X,
Inverse [X];
) AtS— At E?
Calcule le vecteur de droite {RHS} = - ;
AtS

AEa
Calcule T — [X]7 {RHSY ;

AV

Evalue les contraintes & Iaide de Pintégrateur de contraintes  (avec E¢ s CLEL A

‘rzzew,t-{—At "E?)Id,t+Atn ”E‘r)zew,t+At _E‘;ld,t+At ” )

NESia, 1+ael ’

’

E
Calcule 1a norme = max I v
IlEold,t+At||

Tant que norme > tolérance

11 sagit donc dans les faits d’un algorithme itératif de prédiction viscoélastique des composantes
de déformation visqueuses avec rabattement subséquent des contraintes. Cette prédiction est donc en
retard d’une itération sur le calcul des contraintes, ce qui implique qu’une simulation viscoélastique
linéaire convergera en deux itérations au lieu d’une seule. Cela semble étre un inconvénient mineur
en regard de la flexibilité de cette approche.

Ainsi, pour construire une loi avec un comportement visqueux de type Burger, il s’agit d’allouer
un objet de la classe FEShCstvLawViscousBurger, puis de lui assigner n’importe quel intégrateur de
contraintes. 1l est possible de faire la méme chose avec d’autres modeles de comportement visqueux.
Par exemple, un modele a une seule chaine de Maxwell a aussi été implémenté (voir I’annexe B.1).
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4.6.3.2 Ontils élastoplastiques

Suivant Foerch et coll. (1997), une structure d’obijets utilitaires a aussi été mise en place afin de
faciliter I'implémentation de lois de comportement élastoplastiques. Rappelons les postulats de I’élas-
toplasticité classique, & savoir I'existence d’une surface de plasticité f, d’un potentiel d’écoulement g
et d’un potentiel d’écrouissage & (voir A.2.1). Les notions de potentiel plastique ( surfaces de charge,
d’écoulement et d’écrouissage ) et de force d’écrouissage ont été représentées par des objets abs-
traits, soit respectivement FEShPlasticPotential et FEShPlasticHrdngForce. Par ailleurs, notez
aussi qu’une classe utilitaire, nommée FEShPlasticWillamWarnke, a été crée afin d’encapsuler la
fonction de Willam-Warnke (voir par exemple Etse et Willam, 1994) et le calcul de ses dérivées.

Les potentiels contiennent donc une ou plusieurs forces d’écrouissage leur permettant de détermi-
ner leur état courant. A chaque force d’écrouissage, notée {, est associée une variable d’écrouissage
scalaire, que nous noterons ici X. La loi d’écoulement pour les déformations plastiques E” et la va-
riable d’écrouissage ), de méme que le module d’écrouissage A, détaillés A ’annexe A.2.1, s’écrivent
selon les équations (4.16) a (4.18).

98
P—-— —
dE —d?&as 4.16)
oh
__9f 35 on
= 3¢ 9y T (4.18)

Rappelons aussi la construction de I’opérateur tangent élastoplastique local algorithmique consis-
tant, expliqué a I’annexe A.2.3, et qui s’écrit selon I’équation (4.22).

_of
n=< (4.19)
dg
m= £ (4.20)
g1
Xop = [1 +d\at 58—%] 4.21)
C =3 Xop— H Xep :mm : H X,p @.22)

n:H Xep:m+A

Les potentiels plastiques doivent donc pouvoir fournir leurs dérivées par rapport aux contraintes
eta la force d’écrouissage, ainsi que leur dérivée seconde par rapport aux contraintes (hessien). Quant
a elles, les forces d’écrouissage doivent aussi pouvoir fournir leur dérivées par rapport a leur variable
d’écrouissage. Les structures informatiques montrées aux figures 4.6 et 4.7 ont donc été adoptées.
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FEShPlasticHrdngForce

<<abstract>>

evaluate(...) =0
evalTangent(...) =0

reqISV(..) =0
reset(...) =0
update(...) =0

}

FEShPlasticHrdngIsoWork

FEShPlasticHrdngEtseWillam

(..

Figure 4.6: Diagramme de classe des forces d’écrouissage (tronqué)

FEShPlasticPotential
<<abstract>>

evaluate(...) =0
evalHessian(...)=0
evalTangent(...) =0
evalTangentHardening(...) = 0
reqHardeningForce(...) = 0
reqISV(..)=0
resetHardening(...) =0
updateHardening(...) =0

!

[

l

FEShPlasticPVonMises

FEShPlasticPConeCap

FEShPlasticPQuasiBrittle

(.0

(..)

(.)

Figure 4.7: Diagramme de classe des potentiels plastiques (tronqué)

Ces deux diagrammes sont incomplets, dans la mesure ot seulement deux ou trois classes dérivées

sont données en exemple.
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Il est possible de démontrer (voir A.2) que les algorithmes d’intégration des contraintes sur un pas
sont indépendants du modele particulier. Il est donc intéressant de développer une loi constitutive élas-
toplastique générique, telle que celle implémentée dans la classe FEShCstvLawElastoPlasticStd.

Cet objet est un intégrateur de contraintes. Il a été congu pour travailler avec les objets abstraits de
potentiels plastiques et il encapsule les algorithmes d’intégration des contraintes. Il contient donc un
tenseur de quatrieme ordre représentant # , le tenseur d’élasticité, ainsi que trois objets de potentiels
plastiques — f, g et h. Le diagramme de classe est montré 2 la figure 4.8.

FEShCstvLaw

<<abstract>>

I

FEShCstvLawTensor FEShStrainKeeper

<<abstract>>

FEShStressPredictor

<<abstract>>

I

FEShCstvLawElastoPlasticStd

TensordSym aH

PlasticPotential* af
PlasticPotential* ag
PlasticPotential* ah

integrateFullBackwardEuler(...)
integrateUsingSomeMethod(...)

Figure 4.8: Diagramme de classe de la loi élastoplastique standard

Cette classe redéfinit la méthode reqISV(...) du patriarche FEShCstvLaw (figure 4.3), en de-
mandant a ses potentiels les variables supplémentaires a allouer (figare 4.7) — qui eux le demande-
ront a leur(s) force(s) d’écrouissage (figure 4.6) — puis en ajoutant une variable tensorielle pour les
déformations plastiques. Tel qu’expliqué 2 la section 4.6.1, cela permet donc d’utiliser les mémes
formulations pour I’élasticité et pour Iélastoplasticité, puisqu’il n’y a que la loi de comportement qui
change.

Ainsi, différents algorithmes d’intégration des contraintes sont implémentés 2 I’aide de méthodes
de type integrateXXX(...), et laméthode désirée est choisie grice & un pointeur de méthode. Il est
donc facile d’ajouter des méthodes d’intégration 2 mesure que le besoin s’en fait sentir. L algorithme
4.3 illustre I’algorithme de Euler implicite.
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Algorithme 4.3: Algorithme d’intégration d’Euler implicite dans FEShCstvLawElastoPlasticStd

Calcule la déformation mécanique;  (ET,,, =E, 4 — sunStrainComponents(...));
Calcule les contraintes en b, par une prédiction élastique : Sp = %/ : (E't"Jr n—EF ) ;
Remet les forces d’écrouissage a leur derniere valeur convergée; (Pour f,
af->resetHardening(...) et ainsi de suite)
Calcule le critére f3  (fg = af->evaluate(...))
Si f > tolérance Alors
Calcule les dérivéesnetm;  (équations (4.19) et (4.20),
n=af->evalTangent(...), m=ag->evalTangent(...))
Demande la force d’écrouissage courante; (1HrdngForce = af->reqHardeningForce(...))
Calcule le module d’écrouissage A;  (€quation (4.18),
ldfdzeta = af->evalTangentHardening (...} ; ldhdzeta = ah->evalTangentHardening(...);

ldzetadchi = 1HrdngForce->evalTangent (...) ;A = ldfdzeta * ldhdzeta * ldzetadchi;)
IB )

n:H :m+A’

Calcule les contraintes tel que S¢ = S, .o, =Sp —dA% :m;

Calcule la premiere correction tel que dA =

Met a jour Fécrouissage; (ah->updateHardening(...));

Calculenetm;

Calcule le nouveau critére fo;  (fc = af->evaluate(...))
Répéete
Calcule le résidu tel que r =S¢ — (Sp —dA 7 :m);
Calcule le hessien om = azg ;  (ag->evalHessian(...))
T g

Calcule la matrice X,,;  (équation (4.21))

Calcule le module d’écrouissage A ;
Je—m:Xgp:r
n:Xepp:H m+A
Calcule les nouvelles contraintes tel que Sc+4- = X, 1 r+8dAX,p : # :m;

Calcule 1a correction 8dA =

Met a jour I’écrouissage ah->updateHardening(...);
Met a jour le mulplicateur plastique selon dA+ = §dA ;
Calcule les dérivées n et m ;
Calcule le nouveau critére f¢ ;
Tant que f¢ < tolérance
Met 2 jour les déformations plastiques tel que EF , = Ef + dAm;
Sinon
Sivar =8p;
Fin Si
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Cet algorithme est en fait I'implémentation de Ialgorithme de type Crisfield (1991), tel que pré-
senté en A.2.2, et il est réalisé dans la méthode integrateFullBackwardEuler(...) de la classe
FEShCstvLawElastoPlasticStd. Cette méthode permet d’exploiter au maximum les possibilités de
Vintégrateur de contraintes FEShStressPredictor, qui est un parent de la classe, ainsi que celles
des outils élastoplastiques présentés précédemment.

A Paide de cette classe, des comportements aussi différents que ceux d’un acier (J2 et associée),
d’un béton (voir A.4) ou d’un isolant poreux cellulaire (voir A.5) peuvent étre intégrés avec le méme
objet. En effet, la mise en oeuvre d’un nouveau modele de comportement élastoplastique implique
I'implémentation d’un ou de plusieurs potentiels plastiques, et d’une ou plusieurs forces d’écrouis-
sage, ce qui est une tache relativement simple.

Cependant, pour des soucis de performance, une classe spécialisée pour la plasticité en J2 et
associ€e, FEShCstvLawElastoPlasticJ2 a été créée. Son diagramme de classe est montré 2 la figure
4.9.

FEShCstvLaw
<<abstract>>

I

FEShCstvLawTensor .
<<abstract>> FEShStrainKeeper

FEShStressPredictor [r

<<abstract>>

’f

FEShCstvLawElastoPlasticJ2

Tensor4Sym aH
PlasticPVonMises* af

integrateFullBackwardEuler(...)
integrateRadialReturn(...)

Figure 4.9: Diagramme de classe de la loi élastoplastique en J2

L’algorithme d’intégration par retour radial, tel que détaillé en A.3.4, a été implémenté dans la
méthode integrateRadialReturn(...) En effet, la direction d’écoulement de la prédiction élas-
tique est la méme que celle une fois rabattue, puisque le crittre de von Mises est indépendant de
la pression et de I’angle de Lode. Cela se traduit par la résolution itérative d’un systéme algébrique
scalaire, ce qui est beaucoup plus rapide que la résolution tensorielle présentée dans 1’algorithme 4.3.
Sa mise en oeuvre est montrée a I’algorithme 4.4.



CHAPITRE 4. ASPECTS NUMERIQUES ET LOGICIELS 97

Algorithme 4.4: Algorithme d’intégration par Retour Radial dans FEShCstvLawElastoPlasticJ?2

Calcule la déformation mécanique ; (EY, 5, = Er4ar — sumStrainComponents(...));
Calcule les contraintes en b, par une prédiction élastique : Sp = 7/ : (E’t"+ N —EF ) ;
Remet les forces d’écrouissage a leur dernidre valeur convergée; (af.resetHardening(...))
Calcule le critére f5  (fp = af.evaluate(...))
Si fp > tolérance Alors

Calcule la dérivée n;  (équation (4.19)

n=af.evalTangent(...))

Demande la force d’écrouissage courante; (1HrdngForce = af.reqHardeningForce(...))

Calcule le module d’écrouissage A;  (équation (4.18),

A = lHrdngForce.evalTangent (...))

Calcule a—f TH % =3u (équation (A.43))
aSB ) ’ aSB =K 4 ’
Calcule la premiere correction tel que dA = /3 ;

3u+A

Calcule les contraintes tel que Sc =S, A, =Sp—dAH :n;
Met a jour I’écrouissage; (af.updateHardening(...));
Calcule la pression hydrostatique pg;  (équation (A.45))
Calcule le déviateur des contraintes S;;  (équation (A.46))
Calcule la contrainte équivalente gg;  (équation (A.37))
Calcule le nouveau critere fc; (fc = af.evaluate(...))
Répete

Calcule la pondération o0 = 1 — 3udh ;

qB
Reconstruit les contraintes S¢ = pg 1+ OLSj9 ;  (équation (A.48))

Calcule le nouveau critére fc;

Calcule le nouveau module d’écrouissage Ac ;

Jc

Calcule 'incrément du multiplicateur plastique 8d\ =
3ut+Ac

(équation (A.49))
Met a jour I’écrouissage af .updateHardening(...) ;
Met a jour le mulplicateur plastique selon dA+ = 3d\ ;
Tant que (84X /dA) < tolérance
Met 2 jour les déformations plastiques tel que EF, ,, = EP* + dAn;
Sinon
Si+a =Sp;
Fin Si
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4.7 Matériaux

4.7.1 Structure de base

Les matériaux servent ainsi de conteneurs de lois de comportement, de lois d’évolution pour
les variables internes et des parametres nécessaires a leur calcul. Ils sont aussi identifiés par une
chaine de caracteres. On leur fait donc la requéte de la FEShCstvLaw associée a un champ de cal-
cul FEShDOFField, de la FEShCapacity associée a un champ de calcul FEShDOFField, et de la
FEShIVKinetics associée a une variable interne.

FEShMatManager
)

createMaterial(...)
extractMatSet(...)
Material* reqMaterial(Element&)

A

FEShMaterial

<<abstract>>
(.

reqISV(..)=0

Msg initialize() = 0

Capacity* reqCapacity(...)
CstvLaw* reqCstvLaw(...)
IVKinetics* reqIVKinetics(...)

A

virtual virtual virtual
f ]

FEShMatThermal FEShMatElectrical FEShMatMechanical

<<abstract>> <<abstract>> <<abstract>>

) ) )

Figure 4.10: Structure de base des matériaux

Encore une fois, les opérations de création, de destruction et de stockage des matériaux sont
confiées a un gestionnaire, le FEShMatManager. Ce dernier contient des pointeurs de matériaux géné-
riques liés a une étiquette informatique. Lors de I'importation des éléments du maillage, une étiquette
représentant leur association a un matériau leur est assignée. La requéte du matérian associé 2 un é1é-
ment passe donc par le FEShMatManager. Il n’y a donc quun seul matérian en mémoire, peu importe
le nombre d’éléments qui lui fait référence.

La hi€rarchie des matériaux comporte des objets abstraits pour représenter un matériau thermique,
électrique, et mécanique, afin de forcer la méme interface ; la dérivation de ces classes est virtual
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pour permettre I’héritage multiple. Le virtual évite d’avoir deux instances de FEShMaterial et
€élimine ainsi les ambiguités a la compilation.

4.7.2 Spécialisation

La construction d’un matériau multiphysique se fait souvent par héritage muitiple, tel que le
montre cet exemple typique 2 la figure 4.11.

FEShMaterial

<<abstract>>

(.)

virtual 4 virtual
[ |
FEShMatThermal FEShMatMechanical
<<abstract>> <<abstract>>
(.) ()
FEShMatThermalStd FEShMatMechElastic
CstvLawFourier aFourier CstvLawHooke aHooke

1

?

I

FEShMatThMechElastic

(..)

Figure 4.11: Matériau thermoélastique

Lanouvelle classe FEShMat ThMechElastic est un matériau thermique autant qu’elle est un maté-
riau mécanique ; elle peut donc moduler son comportement, par exemple en ajoutant une composante
de déformation d’expansion thermique a la loi de Hooke de son parent mécanique, puisque cette loi
est un prédicteur de contraintes (voir la figure 4.5). L’héritage multiple permet donc la résolution cou-
plée ou découplée d’un probléme multiphysique, puisque le matériau peut réagir comme n’importe
lequel de ses parents, ou comme lui-méme, i.e comme le couplage des deux.

Une autre caractéristique importante des matériaux est le fait qu’ils constituent ’interface aux
lois constitutives, aux cinétiques et aux capacités pour les termes de formulation et les formulations.
Par exemple, ils ont une méthode reqISV(...) qui permet d’assembler les variables internes supplé-
mentaires a allouer pour ce matériau en demandant tour a tour aux lois constitutives, aux capacités et
aux cinétiques stockées par le matériau. Au risque de se répéter, cela permet I’ utilisation des mémes

formulations et termes de formulation, peu importe les détails de comportement.
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Finalement, une grande variété de matériaux peut &tre créée a partir d’un petit nombre de lois
constitutives, de cinétiques et de capacités. Des phénomeénes peuvent étre facilement ajoutés 2 un
matériau existant. Le matériau constitue donc un véritable modéle de comportement.

4.7.3 Couplage par variables internes

Il est possible de spécialiser encore plus un matérian. Par exemple, a partir d’un matériau de type
FEShMatThermalStd on dérive un matériau réactif, i.e avec une cinétique et une variable interne,

nommeée M. Le diagramme de classe est montré 2 la figure 4.12.

La classe dérivée contient un objet de type FEShIVKArrheniusStd, qui correspond 2 la cinétique

détaillée a la section 4.5.

Afin de permettre le calcul correct de la matrice tangente, il importe de bien calculer les dérivées

FEShMaterial

<<abstract>>

(.

?virtual

FEShMatThermal

<<abstract>>

(...)

1

FEShMatThermalStd

CstvLawFourier aFourier

virtual evalThCondTangent(...)
virtual evalDensity Tangent(...)
virtual evalSpecificHeatTangent(...

i

FEShMatThReactiveStd

FEShIVK ArrheniusStd aReaction

virtual evalThCondTangent(...)
virtual evalDensityTangent(...)
virtual evalSpecificHeatTangent(...

Figure 4.12: Matériau thermoréactif standard
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des paramétres des lois de comportement. Par exemple, rappelons I’équation (3.23), qui présente la
contribution élémentaire du terme de diffusion.

] _ 2l BT, v
T 41

= [ IBIKiglave+ [ 87 S (BH T} )ave

Ainsi, on considere a priori que la conductivité thermique dépend a 1a fois de la température et de
la variable interne ®. Comme o dépend indirectement de Ia température par sa cinétique, la dérivée
compléte est donc montrée en (4.23).

K 9K IKdo

ﬁ_ﬁ—*—%ﬁ (4.23)

dw . o .
Le terme 7 est une dérivée algorithmique obtenue de la cinétique correspondante (voir par
exemple I'équation (3.17) pour une cinétique d’Arrhénius standard). La dérivée “algébrique” de la
conductivité thermique par rapport a la température ne nous donne pas tous les termes, puisque seul

le matériau peut savoir que ® dépend aussi de la température. Afin de pallier i cette lacune, des
méthodes virtuelles ont été introduites dans FEShMat ThermalStd :

virtual evalThCondTangent(...};
virtual evalSpecificHeatTangent(...);

virtual evalDensityTangent(...);

Ces méthodes calculent la dérivée “algébrique” dans le parent FEShMat ThermalStd. Elles sont

SFins , . .. . .. OoKdw
redéfinies dans I’enfant FEShMat ThReact iveStd, qui ajoute la contribution — — 2 celle du parent.

00 dT

L'utilisation du virtuel dans FEShMat ThermalStd permet donc de conserver I’encapsulation des
données : en aucun cas FEShMatThReactiveStd n’a acces aux attributs de son parent. Le calcul des
tangentes est donc confié au matériau, et les lois constitutives les utilisent bétement. Par conséquent,
en assignant directement les tangentes a la loi de Fourier et 2 la capacité thermique, on évite d’avoir &
créer de nouvelles classes de lois constitutives a chaque fois qu’une nouvelle combinaison de variables
internes est utilisée par un matériau.

Encore une fois, un nouveau phénomeéne est gjouté a un matériau existant, ce qui permet de
maximiser la réutilisation du code et de faciliter I’entretien du logiciel.
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4.8 Conclusion

Des librairies de gestion des variables internes, des lois constitutives et des matériaux ont été
congues puis implémentées avec succes dans le code FESh++. Des concepts rationnels issus de la
thermodynamique ont guid€ le processus de conception, menant a la création de structures maximi-
sant la réutilisation de code et permettant [’gjout de couplages ou de phénomenes 2 des objets déja
existants.

En particulier, des objets de cinétiques, permettant de faire évoluer temporellement une variable
interne scalaire, ont été€ créés. Cet aspect est original vis-a-vis la littérature sur le sujet.

De plus, la séparation des lois constitutives et des matériaux permet de traiter efficacement les
problemes multiphysiques de maniére couplée ou découplée, contrairement 2 la structure présentée
par Foerch et coll. (1997) qui fusionne ces deux concepts. En effet, dans le code FESh++, les matériaux
agissent comme des conteneurs intelligents de lois constitutives, de cinétiques, de capacités, et de
leurs paramétres, ce qui leur permet d’ajouter les bons couplages a ces objets. Par le fait méme, les
matériaux constituent de réels modeles de comportement multiphysique construits a partir d’objets
existants. Cela constitue aussi un aspect original.

Finalement, la flexibilité des structures proposées a été démontrée ; les concepts d’intégrateur de
contraintes et de composantes de déformation permettent d’utiliser les mémes lois constitutives dans
un contexte multiphysique en tenant correctement compte des couplages indirects entre les phéno-
menes. Limplémentation du comportement visqueux de Burger en est un exemple frappant ; la simu-
lation d’un comportement visco-élastique et visco-élastoplastique a partir du méme objet est montrée
a I’annexe B.2.3. Le développement du modele de Maxwell est quant 2 lui détaillé 3 I’annexe B.1, et
des exemples de simulation sont illustrés a I’annexe B.1.3.



Chapitre 5

Validation du modele numérique

5.1 Généralités

Tout modele numérique doit étre confronté a des résultats expérimentaux afin de s’assurer de sa
validité dans un contexte industriel ; cette étape permet d’éprouver ses limites et de révéler certaines
pistes d’amélioration. Ceci étant admis, la difficulté d’instrumentation in situ — particuliérement la
mesure du déplacement relatif entre les matériaux — d’une cuve industrielle, ainsi que la taille pré-
sumée du maillage d’un quart de cuve, ont mené 2 la réalisation d’un exercice de validation 2 petite
échelle pour les fins de cette thése.

Le banc d’essai BERTA — Banc d’Essai de Résistance Thermomécanique Alcan, voir Allaire
(1993, 1994) — a donc été mis a jour et modifié de maniére & en améliorer la précision. Il s’agit es-
sentiellement d’un systéme de mise en charge dans le plan horizontal, via des poutres en I d’acier,
reliées par des tiges filetées de fort calibre. Entre ces poutres, un arrangement de matériaux peut étre
installé dans I’enceinte expérimentale ; un four est ensuite placé sur ceux-ci, afin de fournir un chauf-
fage unidirectionnel et perpendiculaire 2 I’axe de chargement mécanique, simulant ainsi le mode de
transmission de la chaleur dans une cuve de Hall-Héroult. Une vue d’ensemble du banc en opération
est montrée a la figure 5.1, ol le chapeau contenant le four et les tiges de chargement sont visibles.

Ce chapitre sera donc entierement consacré & I’analyse d’un essai de validation dans le banc
BERTA.
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Figure 5.1: Banc d’essai BERTA, vue d’ensemble tirée de Even (2003)

5.2 Présentation du montage de validation

5.2.1 Banc d’essai BERTA

FLUX THERMIQUE
(imposé par le four)

q” q” q” q” ;q” ?q” ;q“ /a4
A ;
¥ ¥ ¥ v v

Cellule de force

/

P4 7 7 "‘S"
_F. F
= -
N S - \ Ecrous
F “F de serrage
F F /
_ -
] P
Poussoir /
mobile

Figure 5.2: Banc d’essai BERTA, schéma cinématique tiré de Even (2003)

Le schéma cinématique du banc est montré a la figure 5.2. Le chargement est imposé en serrant
manuellement les écrous de serrage qui entrainent le poussoir mobile. Ce dernier repose sur des
glissiéres a roulements, éliminant ainsi le frottement dans 1’axe de chargement. Les forces de réaction
développées par les matériaux de I’enceinte ainsi mis en compression sont lues par deux cellules de
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charge en parallele. Le banc est d’ailleurs ancré au sol afin de prévenir les mouvements de corps
rigide.

La structure du banc est instrumentée de plusieurs thermocouples. Le four, contrdlé par un régu-
lateur électronique, a une puissance de 34 kW et peut atteindre prés de 1500°C.

5.2.2 Enceinte d’essais

Tel que le montre la figure 5.3, I’enceinte entre les poutres de chargement en I est remplie d’un
mélange de briques denses (BRO) et isolantes (BIL) dans I’axe de chargement, et de briques isolantes
sur les cotés (BIL) ; les briques denses servent a transmettre le chargement mécanique des poutres
en I aux matériaux testés. Le montage de validation en tant que tel est constitué d’un assemblage de
carbone (C), de pate monolithique (P) et de béton réfractaire (B).

Figure 5.3: Montage de validation dans I’enceinte de BERTA

Le béton, la pate a brasquer et le carbone sont instrumentés de thermocouples, comme le sont les
briques de I’enceinte. Les fils des thermocouples du béton et de la pate a brasquer sont visibles sur la
figure 5.3.

L’espace latéral entre les matériaux du montage et les briques isolantes du c6té est rempli de
laine isolante (figure 5.4(a)), puis de la laine isolante est posée sur le dessus des briques et de tous
les matériaux, excepté sur le carbone central, tel que le montre la figure 5.4(b). De cette maniére,
la chaleur du four est absorbée principalement par le carbone central, puis diffusera horizontalement
dans la péte et le béton réfractaire, ce qui correspond grossierement a ce qui se passe dans une cuve
de Hall-Héroult en préchauffage.
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(a) Laine isolante latérale (b) Laine isolante sur le dessus

Figure 5.4: Isolation dans I’enceinte de BERTA

Les matériaux de I’enceinte sont instrumentés de thermocouples de type K, selon le schéma mon-
tré a la figure 5.5. Pour chaque position A a P, trois thermocouples ont €té placés, soit a un pouce du
fond (25.4 mm), au centre (4.5 pouces ou 114.3 mm du fond) et & 8 pouces du fond (203.2 mm).

Cl P C2 B C3

oLl okl el e lls T
alls cllpe|lr ofu| 1w
S I

1.75" 1.00" 1.00" 1.00" 1.00" 1.50" 1.50" 1.75"

Figure 5.5: Positionnement des thermocouples dans le montage de validation, vue du dessus

La nomenclature des thermocouples suit la convention suivante : MATERIAU-POSITION-HAUTEUR.
Par exemple, les trois thermocouples dans le carbone de gauche (C1) a la position A sont dénotés
ainsi :

e ClAl
e ClA4.5
e C1A8
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5.2.3 Modele élément fini

Le modele élément fini de BERTA réalisé lors d’un stage de fin d’étude d’ingénieur par Even
(2003) a été utilisé comme base de départ. Le maillage de la structure d’un demi-banc, tenant donc
compte de la symétrie dans le plan perpendiculaire  celui de ’application de la charge et perpendicu-
laire au plancher, est montré 2 la figure 5.6. Ce modele d’environ 30 000 éléments a été validé autant
en thermique qu’en mécanique.

Figure 5.6: Maillage de la structure du banc BERTA, tiré de Even (2003)

A ce maillage s’ ajoute celui de P’enceinte, comprenant les briques de chargement (BRO / BIL) et
les briques d’isolation (BIL) ainsi que le carbone, la péte, le béton et la laine isolante (K). Le maillage
des briques a ét€ repris de Even (2003), alors que celui des matériaux du montage de validation y a
été ajouté dans le cadre de cette thése. Le maillage complet de I’enceinte est montré 2 1a figure 5.7(a).

Le comportement mécanique de la laine isolante et des briques isolantes latérales n’a pas été
considéré ; ces régions sont donc uniquement assemblées dans le probléme thermique (figure 5.7(b)).
Par contre, le béton, la péte, le carbone et les briques de chargement sont thermomécaniques (figure
5.7(c)). Les maillages des différents matériaux sont indépendants, afin de bien représenter la nature
de I’assemblage des matériaux du montage. Des éléments de contact thermique (figure 5.7(d)) et ther-
momécanique (figure 5.7(e)) ont donc été utilisés pour obtenir la continuité des flux et des contraintes
aux interfaces.
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(a) Complet

(b) Thermique (c) Thermomécanique

| n\

(d) Contact thermique (e) Contact thermomécanique

Figuare 5.7: Maillage de I’enceinte du banc BERTA pour le montage de validation
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5.2.4 Description de P’essai

Pour s’assurer de sa représentativité, le béton a été coulé dans un moule d’acier une semaine
avant le début de I’essai. Cela nous permet d’utiliser le calage de la loi constitutive présenté a la
section 2.3.4. Par contre, étant donnée 1’absence de pertes d’eau vers les isolants poreux cellulaires,
sa teneur en eau est susbstantiellement différente du béton coulé dans le montage d’hydratation. Les
thermocouples ont été€ insérés avec précision dans le béton encore visqueux.

Au moment de commencer I’essai proprement dit, les écrous de serrage ont été serrés afin d’im-
poser une précharge totale d’environ 13.42 kN sur les échantillons (ou 6711 N, étant donné que la
moitié du banc est simulée) ; de cette maniére, le contact est clairement établi entre les matériaux, et
les conditions initiales sont donc bien connues. Par la suite, le four est chauffé A un taux de chauffe
constant de 24°C par heure, jusqu’a 933.4°C; cette température est maintenue pendant 24 heures, puis
le four est refroidi a un taux de 24°C par heure jusqu’a la température ambiante. Durant I’essai, les
données de température et de charge sont échantillonnées par un systéme d’acquisition informatisé,
puis stockées sur disque.

5.2.5 Pertinence de I’exercice

Rappelons donc les caractéristiques de cet essai :

e Assemblage de matériaux déposés les uns sur les autres, reliés par contact ;

e Matériaux carbonés (pate a brasquer verte et carbone précuit, voir D’ Amours (2004)) ;

e Matériaux non carbonés (béton réfractaire en premiere chauffe, briques denses, briques iso-
lantes) dont les lois constitutives sont décrites au chapitre 2 ;

e Essai thermo-chimio-mécanique transitoire de validation.

De plus, le fait d’utiliser le code FESh++, détaillé au chapitre 4, implique les aspects numériques
et informatiques suivants :

e Pour la pate a brasquer et le béton réfractaire, lois constitutives tenant compte des modifi-
cations irréversibles de leur microstructure, de leur cinétique et de leurs effets thermiques et
mécaniques ;

Pour tous les matériaux, prise en compte adéquate des déformations permanentes instantanées
et temporelles ;

e Prise en compte des non-linéarités géométriques et matérielles ;

e Prise en compte des couplages indirects entre phénomenes ;

o Intégration implicite des lois de comportement ;

o Intégration de tous ces aspects dans un méme code d’éléments finis.

Par conséquent, la simulation du montage de validation permet de mettre en lumiére tous les
aspects originaux de la thése introduits 2 la section 1.6.
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5.3 Stratégie de simulation

5.3.1 Précharge

Dans un premier temps, une simulation purement mécanique a été réalisée afin de connaitre le
déplacement du poussoir mobile (illustré a la figure 5.2) & imposer pour retrouver la précharge appli-
quée.

Seul le maillage de I’enceinte a été utilisé, le banc étant beaucoup plus rigide que les matériaux de
I’enceinte. Les éléments solides considérés sont ceux de la figure 5.7(c) — soit environ 8000 éléments
— alors que les éléments de contact sont montrés a la figure 5.7(e).

Les conditions aux fronticres mécaniques sont montrées a la figure 5.8. De plus, un élément
de contact (a gauche sur la figure) correspondant a la surface du poussoir mobile a été ajouté ; un
déplacement axial est imposé en 25 pas sur ses noeuds, représentant ainsi le resserrement des écrous
de serrage. La pression de contact est intégrée sur I’interface représentant le poussoir mobile, ce qui
représente la force lue par I'une des cellules de charge, étant donné qu’un demi banc est simulé.

Figure 5.8: Conditions aux frontieéres mécaniques du maillage de I’enceinte du banc BERTA

Les briques de chargement BIL/BRO ayant déja servi dans d’autres expériences et les charges
lues par les cellules étant relativement faibles, il est raisonnable de présumer que leur comportement
sera €lastique durant notre essai.
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Un résoluteur direct a été utilisé (voir Balay ez coll., 2002) pour résoudre le systéme linéarisé.
Le contact mécanique est traité en pénalisation standard (voir Marceau, 2001) avec des constantes
de I'ordre de 1X10'2. La courbe force-déplacement (F-U) obtenue est montrée a la figure 5.9. La
précharge de 6711.7 N est donc obtenue 4 un déplacement de plateau de 1.1755 mm. Ce déplacement
du poussoir mobile devra donc étre maintenu tout au long de 1’essai de chauffage monotone. Fait &
noter, la pate a brasquer plastifie légérement.
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Figure 5.9: Courbe de précharge simulée de I’enceinte du banc BERTA

Afin de vérifier la pertinence de P'approche utilisée (U), le méme probléme a aussi été résolu
en imposant une pression uniforme en 25 pas sur la surface des briques en contact avec le poussoir
mobile (F). La courbe de précharge obtenue est 1égerement différente, tel que le montre la figure 5.10.
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Figure 5.10: Comparaison des courbes de précharge simulées de I’enceinte du banc BERTA selon le

mode de pilotage

Le déplacement axial obtenu sur la demi-largeur du poussoir mobile est comparé pour les deux
approches a la figure 5.11. Afin de maintenir une pression constante sur les briques en contact avec
le poussoir mobile, le déplacement axial de celles-ci aura tendance 2 leur faire prendre une forme
de “U” autour de I’axe vertical lors du contrdle en chargement (F). Ceci se traduit par I’introduction
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d’une flexion artificielle dans les briques de chargement ; une partie du déplacement supplémentaire
autour de I’axe vertical est transmise 2 la pate (figure 5.12(a)), ce qui provoque des efforts de flexion
additionnels (figure 5.12(b)).
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Figure 5.11: Déplacement le long du demi-poussoir mobile a la fin de la simulation de précharge de

I’enceinte du banc BERTA
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Figure 5.12: Résultats obtenus au contact carbone/pate 2 la fin de la simulation de précharge de I’en-

ceinte du banc BERTA

Par conséquent, une bonne représentation des conditions expérimentales doit absolument passer
par le controle en déplacement d’un contacteur représentant le poussoir mobile.
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5.3.2 Chauffage uniquement

Cette fois, le maillage complet du banc est utilisé, tel que le montre la figure 5.13.

Figure 5.13: Maillage complet du banc BERTA

Le chargement thermique consiste a augmenter graduellement la température ambiante vue par le
dessus du carbone et de la laine isolante, selon la température mesurée dans le four. Son évolution est
montrée a la figure 5.14(a). La température ambiante subie par les autres surfaces de convection est

montrée 2 la figure 5.14(b).
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Figure 5.14: Température de I’environnement du banc BERTA

Les coefficients d’échange entre le four et le dessus du carbone et de la laine isolante ont été
ajustés manuellement, & défaut d’avoir une mesure du flux entrant par ces surfaces. Pour les autres
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surfaces de convection, le coefficient d’échange a été estimé 2 5 W/ m2K ; étant donnée I’énorme ca-
pacité calorifique que représente la structure d’acier et les températures assez faibles mesurées sur
celui-ci, la sensibilité de ces coefficients sur la réponse dans I’enceinte est trés faible. Cependant, la
conductance de contact thermique entre les matériaux de I’enceinte a un impact majeur sur la distribu-
tion de température obtenue. Des valeurs raisonnables ont encore une fois été ajustées manuellement.

Aussi, le béton réfractaire ayant été coulé dans un moule d’acier, sa teneur en eau était susbstan-
tiellement différente du béton coulé dans le montage d’hydratation. Ainsi, sa teneur en eau libre a di
étre augmentée pour reproduire les températures enregistrées dans le béton lors de I’essai.

De plus, les conductivités thermiques et les chaleurs spécifiques a chaud des matériaux réactifs
de I’enceinte, soit le béton et la pate, sont mal connues. Des valeurs raisonnables ont donc di étre
calées manuellement ; évidemment, le fait d’avoir a ajuster a la fois les conditions aux limites, les
conductances de contact et la diffusivité des matériaux réactifs, rend I’exercice de validation difficile.
Par conséquent, les paramétres ont été ajustés jusqu’a ce que les résultats de simulation montrent les
mémes points saillants que les résultats expérimentaux, méme si on retrouve un écart de quelques -
degrés entre les deux.

En se rapportant a la figure 5.5 et aux explications de la section 5.2.2 pour la nomenclature des
thermocouples, les résultats de simulation sont comparés aux températures mesurées dans les maté-
riaux du montage de validation aux figures 5.15 2 5.19.
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Figure 5.15: Evolution de la température lors de essai de validation, carbone gauche C1
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Figure 5.16: Evolution de la température lors de I’essai de validation, pate i brasquer P

L’évolution de la conductivité de la pate étant mal connue, 1’équation (5.1) a été posée.

K(T,%,EP) = (k crue(T) + xkx) 1

5.1

La variable interne x représente le degré de cuisson de la péte, et son évolution est donnée par
D’ Amours (2004). La fonction & crye (T') est la conductivité de la pate verte, alors que k, constitue le
gain de conductivité di 4 la cuisson. La relation a été posée linéaire en premiére approximation.
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Figure 5.17: Evolution de la température lors de I’essai de validation, carbone central C2

L’ évolution de la température dans le carbone central est trés sensible a I’échange avec le four ; on
remarque que lors du plateau, il semble y avoir un effet transitoire mesuré plus important que ce que
prédit le modele, et ce, malgré la température constante du four (figure 5.14(a)). Il est possible que les
réfractaires du chapeau chauffant (figure 5.1) absorbent suffisamment de chaleur lors de la montée en
régime pour réduire I’échange effectif avec le carbone. Le comportement du four lui-méme n’a pas
été pris en compte lors de nos simulations. Par contre, un coefficient d’échange variable a été utilisé,
afin de représenter grossieérement 1’effet du rayonnement, selon 1’équation (5.2).

h(T) = 20.0 exp[T /300] — 20.0 exp [T'/300] H(T — 812.415) + 300 H(T — 812.415)

5.2)

ot H est la fonction de Heaviside. Cela fait varier le coefficient de 20 a2 300 W /m?K.
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Figure 5.18: Evolution de la température lors de 1’essai de validation, béton B

I est tout a fait évident que 1’évaporation de I’eau libre a un impact majeur sur I’évolution de
la température dans le béton, comme le montrent les plateaux mesurés a2 100°C. Le modele utilisé
amortit ce puits de chaleur sur une plage de température d’environ 20°C, ce qui explique la faible
pente positive du plateau numérique. Par contre, étant donnée la simplicité de ce modele, cela semble
étre une approximation valable. De plus, la diffusivité thermique du béton étant mal connue, les
résultats obtenus semblent encourageants.

La capacité calorifique utilisée est donnée par 1’équation (2.21). En premitre approximation, la
conductivité thermique quant a elle passe de la valeur obtenue au jeune Age (section 2.2.4.1) a la
valeur apres traitement thermique donnée par le manufacturier (ks) selon 1’équation (5.3).

K(T,W, EP, E.n ¢) ~ (ksk(T) +Wkw) 1 (53)
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Figure 5.19: Evolution de la température lors de I’essai de validation, carbone droit C3

Des thermocouples avaient aussi été placés dans les briques de chargement (BRO / BIL) ainsi
que sur une plaque d’acier sous le carbone central. Les résultats de simulation sont comparés aux
- températures mesurées 2 la figure 5.20(a) pour les briques et a la figure 5.20(b) pour la plaque d’acier.
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Figure 5.20: Evolution de la température lors de 1’essai de validation, revétement du banc BERTA

La répartition des pertes de chaleur entre le coté pate (BR4.5S0) et le coté béton (BR4.5SE)
n’est pas tout 2 fait exacte, comme le témoignent les températures dans les briques (BRO / BIL) de
la figure 5.20(a). Un ajustement plus fin des conductances de contact et des conditions aux frontiéres
serait nécessaire afin de caler ces températures. Par contre, la température simulée dans la plaque
d’acier sous le carbone central (figure 5.20(b)) est assez proche de celle mesurée — environ 20°C
d’écart — ce qui suggere que le flux simulé a cet endroit est raisonnable.
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5.3.3 Comportement de la pite a brasquer

Le comportement de la pate a brasquer est passablement complexe, tel que le montre D’ Amours
(2004). 11 est toutefois nécessaire d’avoir en téte certaines de ses particularités afin de bien interpréter
les simulations thermomécaniques complétes de la section 5.3.4.

La péte verte est un mélange d’agrégats de carbone et d’un liant & base de brai de goudron et
d’huiles carbochimiques. 11 s’agit donc d’un matériau réactif analogue a un béton jeune. Des réac-
tions chimiques transforment sa microstructure lorsqu’elle est chauffée. Par conséquent, sa résistance
a la rupture et sa rigidité augmentent selon son index de cuisson, tel que défini par D’ Amours (2004).
En effet, I’auteur utilise ce concept pour caractériser une réaction chimique équivalente au sens mé-
canique. L’index de cuisson évolue ainsi entre une valeur initiale donnée et un.

Les changements microstructuraux entrainent aussi des déformations chimiques irréversibles, tel
que le montre la figure 5.21. Notez que la déformation chimique a ét€ normalisée par le méme facteur
que pour la figure 2.15.

Strain/strain

0 N

N\

0.1 0.20.30.40.50.60.70.80.9 1
Baking index

Figure 5.21: Déformation chimique irréversible normalisée de la pate a brasquer selon D’ Amours

(2004)

11 apparait clairement a la figure 5.21 que la péte subit une forte expansion lorsqu’elle est la plus
malléable ; selon Sgrlie et @ye (1994), elle serait I’effet du dégagement de volatiles et d’hydrogeéne
ainsi que de la relaxation de contraintes résiduelles. Toujours selon Sgrlie et @ye (1994), 1a contrac-
tion chimique subséquente serait plutot causée par une réorganisation de la microstructure due 2 la
cokéfaction du liant.

La simulation thermique de la section 5.3.2 nous permet d’obtenir une carte de cuisson de la pate ;
I’évolution de I'index de cuisson dans le haut du bloc de pate est montrée a la figure 5.22. La courbe
x_EH correspond au c6té prés du carbone central C2 alors que la courbe x_OH correspond au c6té
pres du carbone de gauche C1. En se référant a la figure 5.21 on peut donc voir clairement que la pate
subit une augmentation nette de volume aprés chauffage, puisque sa cuisson demeure incompléte.
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Figure 5.22: Evolution de Iindex de cuisson de la péte 2 brasquer lors de I’essai de chauffage

5.3.4 Simulation thermomécanique compléte

La simulation compléte consiste maintenant a résoudre un probléme thermomécanique sur les
éléments de I’enceinte (figure 5.7(c)) et un probléme thermique sur les éléments du banc d’essai
(figure 5.7(b)). Le déplacement de mise en précharge est imposé en dix pas de 0.1 seconde, puis le
chauffage du four est démarré. Le probléme thermomécanique est résolu de maniere découplée avec
recouplage itératif sur la base du méme pas de temps, tel qu’expliqué par Goulet (2004). Les pas de
temps sont adaptés selon le nombre d’itérations souhaitées pour un pas, et un mécanisme de bisection
est utilis€ lorsque la solution d’un pas ne converge pas.

Deux simulations ont d’abord été réalisées : dans la premiére, tous les matériaux sont considé-
rés thermo-chimio-élastiques (TC-E) alors que dans la seconde, tous les matériaux sont considérés
thermo-chimio-élastoplastiques (TC-EP). Dans les deux cas, le fluage a donc volontairement été né-
gligé. La comparaison de I’évolution de la charge lue par la cellule du banc BERTA avec celle simulée
par éléments finis est trés révélatrice, tel que le montre la figure 5.23.

En effet, la distribution de I’index de cuisson final obtenue dans la pate indique une augmentation
nette de volume, tel que montré 2 la section 5.3.3; de plus, les températures atteintes dans le béton
(figure 5.18) n’entrainent pas de retrait suffisant pour compenser cette augmentation de volume. Cela
explique donc la charge résiduelle de la cellule de charge simulée (figure 5.23(a)) lorsque tous les
matériaux sont thermo-chimio-élastiques. Etant donné qu’en chauffage le volume total est donc tou-
Jours croissant, il est tout a fait normal de constater une augmentation constante de la charge pour ce
cas (toujours la figure 5.23(a)).

Lorsque le comportement élastoplastique des matériaux est ajouté (figure 5.23(b)), la charge simu-
lée augmente méme plus rapidement que pour le cas thermo-chimio-élastique, étant donné le caractére
dilatant de I’écoulement plastique pour la pate et le béton, ainsi que la phase d’écrouissage dans la-
quelle ils se trouvent. Ainsi, I’élastoplasticité ne parvient pas & expliquer la diminution de la charge
observée lors de I’essai. Cet effet ne peut &tre que la conséquence d’un mécanisme de relaxation des
contraintes.
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Figure 5.23: Evolution de la charge lors de I’essai de validation, sans les aspects visqueux

A cette fin, la pate a d’abord été considérée €lastoplastique (EP), le béton, visco-élastoplastique
(VEP), et le carbone, élastique (E) ; la charge simulée obtenue pour cette combinaison, dénotée (TC-
VEP1), est montrée a la figure 5.24.
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Figure 5.24: Evolution de la charge lors de ’essai de validation, avec les aspects visqueux : Béton

VEP, Pite EP, Carbone E

Le béton étant encore froid, son taux de fluage est faible, tel que montré 2 la figure 2.15(a).
Ainsi, la charge simulée est encore ascendante lors du chauffage. La seule explication possible de la
diminution de la charge observée réside donc dans le fluage de la pate a brasquer. Par conséquent, le
fluage de la péte est sans contredit le mécanisme dominant lors de I’essai étudié.

Malheureusement, étant données les difficultés expérimentales inhérentes aux essais a chaud sur
de la pate a brasquer — évolution d’hydrogéne, de HAP et d’hydrocarbures condensables — couplées
aux difficultés des essais de fluage a chaud — monopolisation d’un four durant de longues périodes,
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mesure du déplacement, etc. — un seul essai a pu étre réalisé par D’ Amours (2004). Attendu que Ia
pate verte est trés malléable et qu’elle devient semblable an carbone précuit des cathodes apres traite-
ment thermique, son taux de fluage est fortement dépendant de son état de cuisson ; les paramétres du
modele de Burger pour la pate ont donc été ensuite grossiérement ajustés manuellement pour s’appro-
cher de la charge mesurée. Les résultats d’une simulation avec la pate visco-élastoplastique (VEP), le
béton élastique (E) et le carbone élastique (E), dénotée TC-VEP2, sont montrés a la figure 5.25.
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Figure 5.25: Evolution de la charge lors de I’essai de validation, avec les aspects visqueux : Béton E,

Pate VEP, Carbone E

11 est frappant de constater que toutes nos simulations présentent une forte augmentation de la
charge résultante lors du début de la cuisson de la pate (figures 5.23, 5.24 et 5.25), en raison de sa
forte expansion chimique initiale (figure 5.21). La charge observée lors de I’essai ne présente pas ce
comportement, ce qui nous laisse perplexe quant aux mécanismes réels d’expansion chimique de la
pite.

Tel que mentionné a la section 5.3.3, la forte expansion chimique initiale serait causée par I’effet
des gaz alors que la pate est trés malléable. Il est plausible de penser qu’un confinement mécanique
puisse empécher partiellement ou méme totalement cette expansion, alors qu’il n’affecterait pas si-
gnificativement la contraction due 2 la réorganisation de la microstructure.

En effet, la littérature portant sur d’autres matériaux réactifs nous renseigne sur le couplage entre
la dilatation irréversible causée par un changement de microstructure et 1’état de contraintes. Par
exemple, tel que mentionné 2 la section 2.2.2.2, le béton semble présenter un “fluage instantané”
lorsque chauffé sous contrainte (voir par exemple Khoury et coll. (1985a,b)). De la méme maniére, la
mécanosorption est en fait une composante de déformation supplémentaire apparaissant lorsque des
changements d’humidité dans le bois sont vécus sous contrainte (voir par exemple Omarsson et coll.
(2002) ou encore Svensson et Toratti (2002)). 11 est possible que le méme effet soit présent dans une
péte a brasquer cuite sous contrainte.
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5.4 Conclusion

Un montage instrumenté représentatif du chargement thermique vécu par la pate a brasquer, le
béton réfractaire et le carbone précuit a été réalisé dans le banc d’essais BERTA. Afin de s’ assurer du
contact initial entre les matériaux, une phase de mise en charge a précédé la mise en température. Un
modele d’éléments finis détaill€ a €t€ construit a partir du travail de Even (2003) ; 1a mise en charge
a été simulée de maniére purement mécanique pour déterminer le déplacement du poussoir mobile
a maintenir tout au long du chauffage. Par la suite, les propriétés thermophysiques, les conditions
aux limites et les propri€tés de contact ont été ajustées manuellement afin de caler les températures
mesurées. Finalement, la simulation thermomécanique compléte a été réalisée, en utilisant différentes
combinaisons de simplifications dans les lois de comportement des matériaux réactifs (pate et béton).

Il a été démontré a la section 5.3.4 que le fluage de la péte a brasquer est le mécanisme dominant
ce type de probleme ; malheureusement, des contraintes de temps, de budget et d’équipement n’ont
permis 2 D’ Amours (2004) de ne réaliser qu’un seul essai de relaxation sur ce matériau. Par consé-
quent, les parametres du modele de Burger, choisi pour représenter ce phénomene, ont di étre ajustés
manuellement pour se rapprocher de la charge observée durant I’essai. Il nous apparait clairement que
des essais de fluage ou de relaxation sur de la pite a différents niveaux de cuisson devront étre faits
pour simuler correctement le préchauffage d’une cuve de Hall-Héroulit.

De plus, toutes nos simulations présentent une forte augmentation de la charge résultante lors du
début de la cuisson de la pate en raison de sa forte expansion chimique. Par contre, la charge observée
lors de I’essai ne présente pas ce comportement. Cela nous laisse perplexe quant aux mécanismes
réels d’expansion chimique de la pate. Les essais de dilatométrie classique étant réalisés sur des
échantillons libres, il serait intéressant de tenter un essai de dilatométrie sous contrainte. En ayant
déja identifié les parametres de fluage et de dilatométrie libre, il sera possible de vérifier si un effet
analogue au “fluage instantané” du béton ou de la mécanosorption dans le bois se produit dans la pate
lorsqu’elle subit un changement de microstructure sous contrainte.

L’absence d’augmentation de la charge lors de I’expérience devrait étre une source d’inquiétude :
I’expansion nette prédite par un essai de dilatométrie libre de la péte ne pourrait donc pas étre consi-
dérée comme une garantie de I’étanchéité du revétement d’une cuve,

Par conséquent, le manque de données expérimentales sur le fluage de la pate ne nous aura pas
permis de valider completement la loi constitutive développée pour le béton. Cependant, la démons-
tration du caractére dominant de ce phénoméne représente en soi une originalité par rapport a I’ap-
proche classique utilisée dans I’industrie de 1’aluminium (voir par exemple Dupuis et Tabsh (1994a);
Hiltmann et Meulemann (2000); Arkhipov et Pingin (2001); Sun et coll. (2003, 2004) ).

Finalement, la simulation de cet essai nous aura tout de méme permis de démontrer la capacité des
structures informatiques développées a traiter des problémes industriels complexes — thermo-chimio-
mécaniques couplés, non linéaires, transitoires, avec contact — et de tailles appréciables.



Chapitre 6

Conclusion

6.1 Rétrospective et conclusions

Le programme de recherche START-CUVE constitue le premier pas dans I’étude systématique
du comportement thermomécanique du revétement d’une cuve de Hall-Héroult lors de sa mise en
opération. Cette thése, réalisée au sein de ce programme, se consacre essentiellement :

e Au choix ou au développement de lois de comportement thermomécaniques adéquates pour
les matériaux non carbonés, ainsi qu’a I’identification des parametres correspondants, tel que
détaillé au chapitre 2 ;

o A I'implémentation et & I’intégration de toutes les lois de comportement dans un code d’é1é-
ments finis, FESh++, tel que détaillé au chapitre 3 pour les formes variationnelles globales, et
au chapitre 4 pour les aspects locaux ;

e A la validation du simulateur thermo-chimio-mécanique 2 I’aide de résultats expérimentaux,
tel que montré au chapitre 5.

La cuve P-155 contenant un grand nombre de matériaux non carbonés, ceux du coté de la cuve
et en particulier ceux faisant directement face aux blocs cathodigues, ont été considérés importants
au point de vue mécanique. La majorité des efforts ont été dirigés vers le béton réfractaire — réac-
tif et quasi-fragile, détaillé a la section 2.2 — et dans une moindre mesure, vers les isolants poreux
cellulaires (section 2.3). Une loi de comportement thermo-chimio-mécanique relativement simple,
incluant pourtant les phénomenes les plus importants, a pu étre dégagée pour le béton. Par exemple,
trois variables internes sont utilisées pour représenter les changements microstructuraux irréversibles
subis par ce matériau,  savoir la teneur en eau libre, I’état d’hydratation et le degré de frittage. A ces
variables internes sont associées des cinétiques de réaction, ce qui permet de tenir compte de 1’effet
du temps et de la température dans leur évolution. Les comportements élastoplastique et visqueux
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ont aussi été€ considérés, et les parametres de la loi constitutive ont été calés sur des résultats expé-
rimentaux (section 2.3.4). Une loi élastoplastique tirée de la mécanique des sols a pu &tre utilisée
pour approcher le comportement des isolants poreux cellulaires pour des chemins de chargement pas
trop loin de la compression uniaxiale. Pour les autres matériaux, une loi de comportement probable
a €t€ proposée. Dans la mesure ol trés peu de travaux ont été consacrés aux aspects mécaniques du
comportement des cuves de Hall-Héroult, il s’agit 14 d’aspects originaux dans le domaine.

Du point de vue informatique, plusieurs défis se posaient : la gestion adéquate de nombreux ma-
tériaux, I'implémentation de lois de comportement mécaniques variées et complexes comportant des
couplages avec des phénomenes thermiques et chimiques, entre autres par variables internes, la com-
binaison de déformations permanentes instantanées (élastoplasticité) et temporelles (fluage), ainsi
que I'intégration numérique efficace de ces lois. Des librairies de gestion des variables internes, des
lois constitutives et des matériaux ont donc été congues puis implémentées avec succés dans le code
FESh++. Des concepts rationnels issus de la thermodynamique ont guidé le processus de conception,
menant 2 la création de structures maximisant la réutilisation de code et permettant I’ajout de cou-
plages ou de phénomenes a des objets déja existants. En particulier, des objets de cinétique, permettant -
de faire évoluer temporellement une variable interne scalaire, ont été créés (section 4.5). Cet aspect
est original vis-a-vis la littérature sur le sujet. De plus, la flexibilité des structures proposées a été
démontrée ; les concepts d’intégrateur de contraintes et de composantes de déformation permettent
d’utiliser les mémes lois constitutives dans un contexte multiphysique en tenant correctement compte
des couplages indirects entre les phénomenes (section 4.6). Ainsi, la séparation des lois constitutives
et des matériaux permet de traiter efficacement les problemes multiphysiques de maniére couplée ou
découplée. En effet, dans le code FESh++, les matériaux agissent comme des conteneurs intelligents
de lois constitutives, de cinétiques, de capacités, et de leurs parametres, ce qui leur permet d’ajouter
les bons couplages a ces objets (section 4.7). Par le fait méme, les matériaux constituent de réels mo-
deles de comportement multiphysique construits a partir d’objets existants. Cela constitue aussi un
aspect original.

Finalement, un essai de validation thermo-chimio-mécaniques couplé, non linéaire, transitoire, et
de taille appréciable, a été simulé avec le code FESh++; les résultats numériques ont été comparés
aux résultats expérimentaux des points de vue thermique (section 5.3.2) et mécanique (section 5.3.4).
Les matériaux y étaient mis en contact thermomécanique, ce qui se distingue de I’approche classique
utilisée dans I’industrie. Malheureusement, un manque de données sur le fluage de la pate A brasquer
nous a empéché de valider completement la loi constitutive développée pour le béton réfractaire. Par
contre, Iutilisation de lois constitutives adéquates, tenant compte de I’irréversibilité et des couplages
entre phénomenes, ainsi que la démonstration du caractére dominant du fluage de la pate dans ce type
de problemes, sont originales par rapport a I’approche classique utilisée dans 1’industrie.

De ces travaux, nous posons les conclusions et interprétations suivantes.
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Aspects logiciels

e Le paradigme de conception Orientée-Objet a permis d’implémenter avec succes des lois consti-
tutives complexes en prenant correctement en compte les couplages entre phénomeénes phy-
siques de différentes natures ;

e Ceci a été possible grice au recours aux concepts de la thermodynamique des processus irré-
versibles pour concevoir les structures d’objets a créer et leurs interactions ;

o Les concepts originaux d’intégrateur de contraintes et de composantes de déformation sont la
clef permettant d’ajouter un nombre infini de couplages & une loi constitutive mécanique en
petites déformations ;

o Ces concepts ont aussi permis de développer une méthodologie originale de traitement géné-
rique du fluage, tel qu’illustré par I'implémentation des modeles de Maxwell et de Burger ;

e La série d’outils €lastoplastiques développée ainsi qu’une loi élastoplastique en petites défor-
mations générique a permis I’'implémentation rapide et efficace de modeles complexes.

Béton réfractaire

e A chaud, il flue de maniere significative ;

e Les réactions au sein de sa microstructure — hydratation et déshydratation, évaporation d’eau
libre et frittage — entrainent toutes des retraits irréversibles importants ;

e Sous les 110°C, le taux de chauffe a une grande influence sur son comportement ;

¢ Sa teneur en eau libre a une grande influence sur son comportement, tel que montré par Parent
(2001) et Akande (2003b);

e Méme en conditions contrdlées de mise en place, il y a une grande variabilité de ses propriétés
effectives, entre autres en raison du développement de fissures en cours d’hydratation et de la
migration d’eau vers les isolants poreux cellulaires, tel que montré par Akande (2003b).

Autres matériaux non carbonés
¢ Les isolants poreux cellulaires peuvent subir de trés grandes déformations ; il sera important de
mieux caractériser leur comportement pour la simulation de la période au bain et au métal ;
e Le fluage des réfractaires devra étre étudié pour la simulation de la période au bain et au métal.

Pite a brasquer
e La relaxation de ses contraintes est le mécanisme dominant le type de probléme que représente
le préchauffage d’une cuve ;
e Les mécanismes d’expansion chimique lorsque cuite sous contraintes ne sont pas clairs.
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6.2

Recommandations et pistes de recherche

Etant données les contraintes de temps, de budget, de ressources humaines et d’équipement
propres a la vie réelle, il fut impossible de réaliser tous les travaux prévus initialement. De plus,
certaines limitations des lois constitutives développées dans le cadre de cette thése sont apparues clai-
rement. Par conséquent, il semble approprié de conclure cette thése par quelques recommandations et
quelques pistes de recherche particulierement porteuses.

Aspects logiciels

La méthodologie de traitement du fluage développée dans cette thése pourrait étre généralisée a
I’assemblage arbitraire d’éléments de Maxwell et de Kelvin-Voigt ; de cette maniére, le modele
de fluage serait construit & ’exécution du programme, permettant ainsi d’ajouter n’importe quel
comportement en fluage & n’importe quel prédicteur de contraintes. Une méthode de résolution
générique du systeme d’équations reliant les composantes de déformation visqueuses devra
étre développée a cette fin.

L’adaptation des structures développées dans FESh++ au traitement des grandes déformations
pourrait étre étudiée ;

Une méthode de gestion des identificateurs des variables internes dans FESh++ devrait étre
envisagée.

Béton réfractaire

11 serait important d’un point de vue scientifique d’explorer un modeéle plus complexe pour la
migration d’eau ; en effet, une approche multi-constituantes, i.e. distinguant les différents types
d’eau évaporable (libre, capillaire et physiquement adsorbée), prenant en compte la consom-
mation d’eau par la réaction d’hydratation ainsi que les phénomenes de transport, pourrait étre
étudiée ;

La cause de I’augmentation de la résistance entre 110°C et 200 °C devrait étre mieux cernée ;
La cause de I’augmentation de la résistance entre 350°C et 500 °C devrait étre mieux cernée ;
Les effets mécaniques des réactions de frittage devraient étre mieux étudiés ;

Le “fluage instantané” lors d’un chauffage sous contrainte devrait étre étudié ;

L’évolution de ses propriétés thermophysiques avec 1’évolution de sa microstructure devrait
étre étudiée ;

L’effet des fissures sur sa conductivité thermique “effective” devrait étre étudié.

Le contrdle de la recette devrait faire partie du suivi de qualité lors du montage des cuves ;

La quantité d’eau a utiliser dans le mélange devrait étre étudiée ;

L’ajout dans les cuves d’une membrane imperméable pour empécher la migration d’eaun vers
les isolants poreux cellulaires devrait étre envisagé ;

Le remplacement du béton utilisé par un autre matériau devrait méme étre considéré.
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Autres matériaux non carbonés

e Des essais multiaxiaux selon la température devraient étre réalisés sur les briques réfractaires
afin d’adapter le modele élastoplastique pour les matériaux granulaires détaillé  ’annexe A .4 ;

e De plus, des essais de fluage a chaud devraient aussi étre réalisés sur ce matériau pour caracté-
riser son comportement visqueux ;

e Des essais multiaxiaux devraient étre réalisés sur les isolants poreux cellulaires, particuliére-
ment dans la région du cap;

o L'effet sur les comportements mécanique et thermique de I’eau absorbée provenant du béton
réfractaire devrait étre étudié.

Pate a brasquer

e Des essais de fluage ou de relaxation a différents niveaux de cuisson devront étre faits pour
simuler correctement le préchauffage d’une cuve de Hall-Héroult ;

* Des essais de dilatométrie sous contraintes devraient &tre tentés afin de vérifier I’existence de
phénomenes analogues a la mécanosorption dans le bois ;

e Les interactions entre le confinement mécanique et I’expansion chimique devraient étre étu-
diées ;

e L’évolution de ses propriétés thermophysiques avec ’évolution de sa microstructure devrait
étre étudiée ;

o Leffet des fissures sur sa conductivité thermique “effective” devrait étre étudiée.

Interfaces

Les interfaces de contact sont omniprésentes dans une cuve de Hall-Héroult ; en effet, une cuve
n’est rien d’autre qu’un empilement précis de matériaux dans un caisson d’acier. On distingue princi-
palement trois types d’interfaces : de mortier, cohésifs, et secs. La caractérisation de ces interfaces a
néanmoins dfi &tre abandonnée dans le cadre de cette thése. Il serait donc intéressant de s’attarder un
peu plus a cet aspect. Par exemple :

e L’état du contact acier-béton & I’interface avec la barre collectrice devrait étre étudié ; certaines
indications, dont les travaux de Labonté (1991), nous laissent croire qu’un contact cohésif
pourrait s’établir ;

e Les joints entre le caisson et les matériaux du cbté sont par ailleurs trés importants : en plus
de leur r6le de joint d’étanchéité, ils assurent un bon transfert de chaleur vers I’extérieur. La
conductance de contact selon la pression devrait donc étre étudiée.

Géndéralisation a d’autres types de cuves

Plusieurs technologies utilisent de la magonnerie de briques réfractaires et isolantes pour construire
le revétement des cuves. Les briques sont assemblées grace a des joints de mortier. En raison de ces
joints, une structure de magonnerie est donc 2 la fois hétérogene et anisotrope. Dans certains types de
chargement, en particulier hors du plan, le comportement d’une structure dépend presque entierement
de la réponse des joints, tel que le montre bien la figure 6.1.
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Figuare 6.1: Comportement hors du plan d’un mur de magonnerie, tiré de Yokel et coll. (1971)

Les chercheurs dans ce domaine ont tenté de mieux comprendre le comportement global de Ia
magonnerie en analysant le comportement des interfaces mortier/brique ; les travaux de Lotfi (1994,
1992) montrent qu’une loi de comportement pour une telle interface doit pouvoir reproduire la di-
latation du mortier en compression, I’initiation et la propagation de fissures en cisaillement et leur
dépendance a la contrainte normale, ainsi que la rupture en traction. Les travaux de Lourengo et Rots
(1997) ajoutent la possibilité de rupture en compression. Les deux groupes traitent cet interface en
pseudo-€lastoplasticité non associée, et rameénent en deux dimensions I’interface tridimensionnel.

Dans le cas de structures imposantes, le cofit de la modélisation de chaque interface est tout
simplement prohibitif ; par exemple, dans une cuve de Hall-Héroult, I’empilement d’isolants et de ré-
fractaires sous la cathode représente une quantité astronomique d’interfaces discrétes. Par conséquent,
différentes méthodes d’homogénéisation ont été proposées au cours des années.

Ainsi, on peut distinguer des approches en élasticité linéaire (Anthoine, 1995; Bati et coll., 1999;
Cecchi et Di Marco, 2000) basées sur des éléments de volume représentatifs (“Representative Volume
Elements”), conceptuellement proches de la mécanique des composites et de la micromécanique. Ces
approches sont par contre limitées : elles ne permettent pas de bien représenter la réponse d’une
structure au-dela du régime élastique. D’autres travaux connexes tiennent aussi compte de I’endom-
magement (par exemple Luciano et Sacco, 1998) ; cependant, 1a procédure d’intégration de 1a loi de
comportement semble rendre la réponse dépendante du pas de chargement.

D’un autre c6té, certains travaux davantage phénoménologiques sont basés sur I’élastoplasticité
classique (voir par exemple Sayed-Ahmed et Shrive, 1996; Lourengo et coll., 1997; Lourengo et Rots,
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1997; Lourengo et coll., 1998; Lourengo, 2000). Par contre, ils permettent de représenter correctement
le comportement différent en traction et en compression, les déformations permanentes ainsi que
I’endommagement. Lourengo et coll. (1997) utilisent une surface d’écoulement composite afin de
tenir compte de la différence du comportement en traction et en compression : une surface de Rankine
(traction, isotrope) et une surface de Hill (compression, anisotrope). Un écrouissage non linéaire en
compression et un adoucissement exponentiel en traction a par la suite été ajouté au modele par
Lourenco (2000).

Par conséquent, pour simuler le comportement mécanique des cuves contenant beaucoup de ma-
gonnerie, les pistes suivantes sont proposées :

e Adapter les travaux de Lourengo et coll. (1997) et Lourengo (2000) pour tenir compte de I’ex-
pansion thermique des réfractaires et du fluage ;

Adapter ces mémes travaux lorsque le “mur” a plus d’une épaisseur de briques magonnées ;
Adapter ces mémes travaux lorsque le “mur” comporte des briques de propriétés différentes ;
Réaliser des essais prioritairement avec I’assemblage de briques du piédestal dans le c6té de la
cuve pour caler les parametres de la loi adaptée précédemment ;

Implémenter la loi dans le code FESh++ en ajoutant une surface de plasticité et une classe
d’€crouissage.
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Annexe A

Modeles élastoplastiques

A.1 Invariants des tenseurs de second ordre

Les invariants d’un tenseur de second ordre A sont définis de (A.1) 2 (A.3).

I = tr[A] (A1)
1

L= > (A11A2 ~ ApAg +AnAss — ApAs + Al Ass — Ap3Asy) (A2)

I = det[A] (A3)

Les invariants du tenseur déviateur de A, défini par I’équation (A.4), sont donnés par les équations
(A.5) et (A.6).

Al=A- -;-11 5 (A.4)

1
S = I2(A/) =3 (A%l + A%Z + A§3 —AnAxn —AnAs3 —ApnAsis +3A1+3A13+ 3A23) (A.5)
J3 =B(A’) = det [A] (A.6)
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A2 Elastoplasticité classique

A.2.1 Généralités

D’abord, les postulats de I’élastoplasticité classique, & savoir ’existence d’une surface de plasti-
cité f, d’un potentiel d’écoulement g et d’un potentiel d’écrounissage # sont adoptés. Les travaux de
Crisfield (1991, 1997) ou encore de Simo et Hughes (1998) pourront, entre autres, étre consultés pour
plus de détails sur les fondements de I’élastoplasticité classique. Ensuite, une décomposition additive
des déformations est considérée, tel que montré en (A.7).

autres

élastique  pseudo-plastique "
~= ~ n »
dE = dE° + dE? + dEiaddmonnelle A7)

i=1

En posant la loi de Hooke, les contraintes s’écrivent selon (A.8).
dS =9 - (dE . dEP — ZdEiadditionnelle) (A.8)
i=1

Un vecteur de forces d’écrouissage § pousse les variables d’écrounissage . Leur loi d’écoulement
et celle des déformations plastiques s’écrivent selon les équations (A.9) et (A.10).

. 0
dy =dh— (A9
X % )
dg
P _ —
dE —dkas =dAm (A.10)

Le terme dA est le multiplicateur plastique. Nous suivrons ici le formalisme de Coussy (1995)
pour les développements suivants. Soit dgf la différentielle du critére de plasticité f (S,C(i)) a

contraintes constantes, tel montré & 1’équation (A.11).

of €
sf 3 % X (A.1D)
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En introduisant (A.9) dans (A.11), on obtient I’équation (A.12).

3f € an

dsf = —=d\ = —AdA (A.12)
o¢ X ¢

Le terme A est le module d’écrouissage, obtenu de I’équation (A.12), et il est défini par I’ équation
(A.13).

_3f % am

A.13
9 9 oC *.13)

Les conditions classiques de Kuhn-Tucker se lisent tel qu’en (A.14),

dA>0
f<o (A.14)
fdh =0

De plus, la condition de persistance, exprimée selon (A.15), doit étre respectée.

dfd.=0 (A.15)

Cette condition implique que la différentielle totale d f = dfs +d f doit étre nulle (A.15) lorsque
d\ ne I’est pas ; par conséquent, d fC —AdA =0, ce qui implique l’equatlon (A.16).

df = gg dS—Adr=0 (A.16)

En remplagant dS par sa définition en (A.8) et en utilisant (A.10) on obtient I’équation (A.17).

df = g-g A (dE —dEP -y dE,.addiﬁ°""e“e) —Ad)=0
i=1

_ af . . . additionnelle af ag
df_gg D <dE—i§dE,. —dA 35 S +A (A7)
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Cela nous permet d’identifier dA selon (A.18).

a_f <3 - | dE — i dEiadditionnelle
oS i=1 n:A :dE"
dh. = = (A.18)
Qf_g{,_angA n:H :m+A
oS = oS

ou dE™ est I'incrément de déformation mécanique.

Il est clair que la valeur de d\ est une fonction complexe des contraintes ; elle est donc calculée
numériquement de maniére itérative.

A.2.2 Intégration de Euler implicite

Il existe plusieurs algorithmes pour rabattre numériquement les contraintes lors de I’intégration
d’un incrément de déformation élastoplastique. Tel qu’expliqué par Simo et Taylor (1985), les algo-
rithmes implicites de type “return mapping” ont démontré leur grande robustesse et leur efficacité
dans le cas de la plasticité classique. Géométriquement, il s”agit de trouver le point de projection le
plus prés d’un ensemble convexe. Algorithmiquement, la méthodologie proposée par Crisfield (1997)
implique une prédiction élastique, puis un retour (correction) vers la surface de charge. Ce concept
est illustré a la figure A.1.

!
Figure A.1: Concept de prédiction/correction pour un point d’essai élastique, tel qu’illustré par

Crisfield (1997)
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Le point S4 est I’état de contraintes au début du pas de chargement, représenté dans un plan de
I’espace de Haigh-Westergaard ; le point S est le point d’essai élastique, donné par I’équation (A.19).

Sp =12 : (E"—E}) (A.19)

Notez que Ef est la déformation plastique au début du pas de chargement. Il est important de
calculer la contrainte d’essai élastique de maniére fotale, étant donné que le tenseur # peut varier de
maniere arbitraire d’un pas de chargement 2 I’ autre.

Lorsque fp > 0, il y a plastification et le point Sp est situé hors du domaine élastique. Les
contraintes doivent donc €tre rabattues afin de les ramener sur la surface, i.e. rendre le critére f nul.
Une expansion en série de Taylor du premier ordre est faite sur le critére f, et 1’équation (A.16) y est
introduite, ce qui donne I’équation (A.20).

f:f3+df=f3+%:dS—Adx:0 (A.20)

z

En posant que la variation des contraintes n’est maintenant due qu’a I’écoulement plastique, et &
I"aide des équations (A.8) et (A.10), I’équation (A.20) s’exprime maintenant selon (A.21]).
f=fe+df=fp—dAng:H :mg—Agdh =0 (A21)

II est donc possible de calculer un premier multiplicateur plastique et de faire une premiére cor-
rection telle que montré a I’équation (A.22).

I8
dih = A2
np:H .mp+Apg (A22)

ce qui nous améne au point S¢ de la figure A.1. Les contraintes sont maintenant données par
I’équation (A.23).

SC = SB —dAAH : mpg (A23)

De maniere générale, le critére fc n’est pas nul aprés cette premidre correction, ¢’est pourquoi

une procédure itérative est mise en place pour amener le point S¢ au point Sp de la figure A.1. Le
résidu d’équilibre montré 2 I’équation (A.24) est donc construit.

r=Sc—(Sp—dA# : mec)=0 (A.24)
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Une expansion en série de Taylor est ensuite faite et tronquée au premier ordre, ce qui permet
d’obtenir 1’équation (A.25).

_ or or _ _omg¢ ) _
r, = l‘0+5-s—c :0Sc+ mﬁdl—l},-{- [I +dAAH : a—S—C—:! OSc+H :mcddh =0 (A.25)

La correction itérative des contraintes peut donc étre identifiée A partir de I’équation (A.25) pour
obtenir 1’équation (A.26).

-1
0S¢ = [I +dAa E?;;l_c] 1 (ro+ 2 :mc8d)) (A.26)
C

Une expansion en série de Taylor du premier ordre est faite sur le critére S au point S¢ ce qui
donne I’équation (A.27).

fen=feot %9 :88c—A8d\ = fo,4+nc: 8Sc—AcSdA =0 (A27)
C

La correction itérative du multiplicateur plastique peut donc étre isolée de (A.27) en introduisant
la correction des contraintes obtenue a I’équation (A.26), ce qui donne finalement I’équation (A.29).

-1
Xep = [1 +d\ ot : ?;“TCC} (A28)
S\ = _JCo=MCiXep Ko (A.29)

e Xep: H imc+Ac
La mise en oeuvre algorithmique et informatique est présentée a algorithme 4.3 de la section
4.6.3.2.
A.2.3 Opérateur tangent consistant

L’aspect numérique de I’intégration des lois constitutives mécaniques est d’une importance capi-
tale afin de préserver le taux de convergence quadratique de Palgorithme global de Newton-Raphson,
tel que montré par Simo et Taylor (1985). Ainsi, les auteurs montrent que I’opérateur tangent local
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intervenant dans la forme variationnelle (voir la section 3.3.2) doit étre obtenu par la linéarisation
consistante du probleme local de I'intégration des contraintes. Par consistante, il faut entendre déri-
vée a partir de I’algorithme d’intégration des contraintes utilisé.

A cette fin, le probleme local est considéré dans sa forme discrétisée, et non plus dans sa forme
continue. Un incrément de contraintes est donc relié 4 un incrément de déformation par une relation
non linéaire générique, tel que monté a I’équation (A.30).

e O s (A.30)

dont les quantités S, E, et Zn sont connues au temps ,. L'opérateur tangent local est donné par
I’équation (A.31).

S (s,,,E,,,dEan,E,,)

Cnt1 = A.31
n+1 aEn+1 ( )

Les contraintes algorithmiques au point S¢ de I’équation (A.32) sont construites a partir de la
correction itérative donnée au point (A.26).

SC,n+1 = SC,n + ASC,n—H = SC,n + Xep (ro +H :mc 8‘”\') (A.32)

En remplagant la correction itérative 8dA de I’équation (A.29) dans I’équation (A.32), I’équation
(A.33) est obtenue.

Jeco—Nc:Xep:r,
S =S X, H ’ A
Ct1 = S+ Xep <r0+ M e Xep : H :mc+Ac @

Il faut bien comprendre que dans le contexte de la résolution itérative, toutes les quantités de
Péquation (A.33) sont connues de I'itération précédente, donc sont indépendantes de la déformation
E.+1. Aussi, a convergence, fc,, doit étre nul. L’opérateur tangent algorithmique s’exprime donc
maintenant selon I’équation (A.34).

0 fCo—nc:XeP:ro
d| Xl o+ 2 :m !

dS¢s [ ep( ot Cnc:xep:}[:mC+Ac)J
Cny1 = +

A34
n+-1 aEn-H ( )
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De plus, le résidu itératif r, est obtenu de I’équation (A.24), et sa dérivée est donnée par I’équation
(A.35).

Iy _ aSiC,n+1 - (SC,n +9 1 dE}, —d\ # mi.) .
aEn-H 3En+1

(A.35)

En remplacant la dérivée de r, définie a I’équation (A.35) dans I’équation (A.34), I’opérateur
tangent algorithmique est donc finalement donné par 1I’équation (A.36). .

H Xep 2. H Xgp

Crt1 = H Xep = n:H X, m+A

(A.36)
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A.3 Meétaux

A3.1 Potentiel plastique

11 s’agit ici du modele de plasticité associée en J2 classique avec écrouissage non linéaire isotrope.
Les travaux de Crisfield (1991) ou encore de Simo et Hughes (1998) pourront étre consultés pour plus
de détails. La surface de charge f est définie par 1’équation (A.38).

9=3h (A37)
f=a-5(.T) (A.38)

ou { représente la limite élastique évoluant avec la déformation plastique équivalente (travail
plastique) X et la température. Le modele est complétement associé, i.e. f =g = h.

A3.2 KEcrouissage

La forme classique d’écrouissage isotrope est définie par 1’équation (A.39).

CO6T) = Syo(T) +H (X) (A.39)

avec Syo(T) étant la limite élastique initiale, et H (), une fonction positive de la déformation
plastique équivalente,

A.3.3 Dérivées

La dérivée premiere du potentiel par rapport aux contraintes est calculée de maniére analytique
selon (A.40).

+a_fa_q 2
p oS ' 9g0S as

2811 —S2 —S33 6Si12 6S13
6S13 6S23 2833 —S11 —Sx

1
2q
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La dérivée de la surface de charge par rapport a la force d’écrouissage est donnée par I’équation
(A.41).

of _
= -1 (A.41)

A.3.4 Retour radial

L’algorithme de Euler implicite peut étre simplifié dans le cas de la plasticité de von Mises,
puisque la direction d’écoulement de la prédiction élastique est la méme que celle une fois I’incrément
de contraintes intégré, ce qui s’exprime par I’équation (A.42). En effet, il n’y a aucune composante en
pression hydrostatique (/1) ou selon I’angle de Lode (J3), ce qui implique que I’écoulement se fait de
maniere radiale dans le plan pression-cisaillement. Ceci étant connu, la quantité montrée 3 1’équation
(A.43) utilisée dans le rabattement des contraintes (voir I’équation (A.22)) devient constante.

of  f
oy (A42)
of ., 0f _of . 9f . (A.43)

3Ss a8y ase tiase oM

L algorithme de Euler implicite détaillé a 1a section A.2.2 peut donc étre simplifié en découplant 1a
partie hydrostatique de la partie déviatrice de contraintes ; 1’équation (A.40) illustre bien que I’écou-
lement plastique ne se fait qu’en direction déviatrice, ce qui implique que la pression hydrostatique
au point d’essai €lastique est la méme qu’au point rabattu. La partie déviatrice peut donc étre rabattue
indépendamment, en la multipliant par une valeur scalaire .

La premiére correction est donc obtenue selon I’équation (A.44).

/B
= A44

La correction itérative est obtenue selon les équations (A.45) a (A.49).

pe=zI1p (A.45)
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Sz =Sp—psl (A.46)
a=1_ Kk (A.47)
4B
Sc=ppl+ (X.S;; (A.48)
fc
dd\ = A.49
3,U +AC ( )

Les itérations impliquent donc uniquement le calcul de quantités scalaires et la reconstruction du
tenseur des contraintes Sc pour le calcul du critére f¢. Cela se traduit par un temps de calcul réduit par
rapport a I’algorithme de Euler implicite présenté 2 1a section A.2.2. La mise en oeuvre algorithmique
et informatique est présentée 2 I’algorithme 4.4 de la section 4.6.3.2.
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A4 Matériaux quasifragiles

A4.1 Potentiels plastiques

Il s’agit ici de I’adaptation d’un modele de béton développé par Etse et Willam (1994) qu’ont
réalisée D’ Amours et coll. (2003a). Les explications et les équations de cette section sont entierement
extraites de D’ Amours (2004).

Le modele est non associé 4 la fois pour I’écoulement et pour 1’écrouissage. La surface de charge
est représentée par une fonction unique avec une trace déviatrice elliptique, et est définie selon les
équations (A.50) a (A.55).

1

p=3h (A.50)
2J (A.51)

f Ja
cos30= 7 (A52)
e(p)=1-L{P0=C) (A.53)

2 (p-c)
4(1—e2)cos? 0+ (2¢, — 1)?
2(1—e2)cos 0+ (2¢, — 1)/4(1 — e2) cos? 8+ 5¢2 — e,

f:{( k)[p pr<e)] +a¢pr(e>}“’+kﬁfmf[p pr(6 >J_kafczo (A5

(A.54)

r(6,e,) =

bffc fe Je bf

ou r(8) est la coordonnée polaire telle que donnée par Willam & Warnke (voir par exemple
Etse et Willam (1994)), f; est la valeur absolue de la résistance 2 la rupture en compression uni-
axiale, alors que ay, by, my, 0if et B¢ sont des constantes. e, est défini comme le ratio d’excentricité,
L.e. le rapport du méridien tension sur le méridien compression ; pour e, = 1, I’ellipse dégénére en un
cercle pour retrouver la trace déviatrice du critére de von Mises ou de Drucker-Prager, alors que pour
e~ — , la trace déviatrice devient presque triangulaire pour retrouver le critére de la contrainte maxi-
male en tension de Rankine. La force d’écrouissage k est bornée entre ko, qui permet de représenter
le domaine élastique initial, et 1 ; en phase d’écrouissage, la force d’adoucissement ¢ est maintenue 2
sa valeur maximale, soit 1.

L’équation de la surface d’écoulement, donnée par I’équation (A.56), prend la méme forme que
celle de la surface de charge, avec les constantes ag, bg, mg, O et Bg.

N i Be 0)
N PN N (9)} 2 Pr(e)} k ms[ pr( ]_kﬁe -0 A.56
’ {( )[fc 7 B G s ‘ (429
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Ces surfaces sont représentées a la figure A.2, avec F désignant f et Q désigant g, telles que
reproduites de D’ Amours et coll. (2003a).

Meridien tension Meridien

compression

-6

Composante déviatrice p (Pa)

x 10 0.5}

c /i =-15
mc

x10 % ” S 2 = 0
7
S, (MPa) 0 %2 (MPa) Pression hydrostatique c_ (Pa) x10
(a) Sections déviatoriques de la surface de charge (b) Surfaces de charge et d’écoulement 2 la rupture
dans I’espace de Haigh-Westergaard dans Ie plan pression-cisaillement

Figure A.2: Potentiels plastiques pour un matériau quasifragile, tirés de D’ Amours et coll. (2003a)

A4.2 Flcrouissage

La force d’écrouissage k est exprimée par une fonction quadratique de la variable d’écrouissage
X» et d’une mesure de la ductilité, dy, représentant la valeur du parametre d’écrouissage 2 la rupture,
tel que montré & I’équation (A.57).

k=ko+ (1 — ko) (A.57)

La ductilité¢ dj, dépend de la pression hydrostatique, ce qui permet de capturer I’augmentation
de la capacité du matérian a se déformer avant la rupture avec ’augmentation du confinement. Le
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parametre d’écrouissage Y, est donné par I’équation (A.58).

dyn = VdEF : dEP = d\||ml|| (A.58)

La force d’adoucissement c, bornée entre O et 1, est fonction du paramétre d’adoucissement XAs, €t
est donnée par les équations (A.59) a (A.61).

N= 1 V3 pourgz;é (A.59)
= —3p 1 T p_1 '
\/§< o —{-—\7_2—> (1—cos(9+g>)(Nuc—1)+l pour5<—\/——g
d —lcd A.60
W—I—V_ Xs (A.60)
1
“ expl)] ov

ou N représente le nombre de fissures formées dans un élément de volume représentatif en mode
de rupture mixte, N, est une constante, w est relié au déplacement d’ ouverture de la fissure lors d’un
essai de traction directe, /. est une longueur caractéristique du matériau sur laquelle la rupture est
homogénéisée, alors que O; est une constante contrdlant la rapidité de la décroissance de la résistance
en traction résiduelle.

Le parametre d’adoucissement ¥ est donné par I’équation (A.62).

dts = / (4B} + (dEL)2 + (dEL)2 = dA | (m) | (A62)

ol () sont les crochets de Macauley et EF,i = 1,3 sont les déformations plastiques principales
(valeurs propres). Ainsi, les incréments de ; doivent avoir lieu seulement s’il y a ouverture des
microfissures existantes, donc s’il y a au moins une valeur propre positive.

A.4.3 Dérivées

Les dérivées premiéres des potentiels par rapport aux contraintes sont calculées de maniére ana-
Iytique, selon (A.63) et (A.64).
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3f _ofdp  dfdp afar

3 9pds "opas T aras (A.63)
dg _dgdp  dgdp  dgor
3~ apas Tapas taras (A.64)

Les dérivées de p, p et r par rapport aux contraintes sont montrées aux équations (A.65) a (A.71).

dp 1
P-h (A.65)
P 1 2511 — S22 — 833 3812 3S13
3 =35 3S12 287 — 811 —833 38y (A.66)-
3S13 3823 2833 —S11 —S»
or (4—4e,%) cos(8) sin(6)
8 (2 2e,2)cos(0) + (2e, — 1) \/Co+5¢,2 —4e,
, (2er—1) (4—4e,%) cos()sin(8)
—C—£~2,—12 —2—2e,2 sin(0) —
(C2+ (26 >)< (2-2¢,%)sin(8) i
2
x ((2—-2e,2) cos(0) + (2, —1)v/Cs + 5¢,2 —4e,) (A.67)
a=—2/3 (3 \fc;g /4 V353(2/381 — 1432522— 1/3833) 1
7)Y ()" 4—278)
()
a2=~2/3 <3/2\/~C11 4\/:—’;]3(—1/38114‘2/3822-—1/3833)) 1
o )" o2k
(1)
— 23 3/2 V3Ci2 4\/§J3(—1/3522+2/3S33-1/3311) 1
3/2 (J2)5/2 47 13
(2)
a=-2/3(3/2 V3(—4/3811523+2/3522823 +2/3833S23 +28725;3) —9/2 V303823 1
()*? () 5
4-27%&
as=—2/3 (32 V3 (2812825 +2/38,581; —4/3813822+2/3815833) 9/2 V3483 1
(J )3/2 (12)5/2

— J32
,/4 27%72-)1;
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2 —4
a6 =—2/3 (32 V3(2/3812822 /331233:-;2/3312311 +28;3S23) 92 \/51355;2 1
() By ) [ o
(2)
20 a; as as
5§ = as ay ag (A.68)
as ds a3
or —8er (cos(0))? +8e, — 4
de, (2—2e,2)cos(8) +(2e, —1)1/C2+5¢,2 ~4e,
- (c2+(2e,— 1)2) (—4e, c0s(8) +21/C2 + 56,2 — de,
(2e,—1) (—se, (cos(8))2 + 10e,—4)
+1/2
2
x ((2-262)cos(8) + (2, —1)v/Cr + 5,7 — e, (A.69)
de, Po p 2
5=1/2 7o) g e fe (A.70)
or OJr de,dp Ordd
g—é?r%%‘i‘-a-éég (A.71)
avec les constantes (3, Cyo, C1j et Cy2 telles que définies aux équations (A.72) 4 (A.75).
Cy = (4—4¢,%) (cos(0))’ (A.72)
Cio=— 2/9S]1 Soo —-2/9533811 +2/95112 - 1/98222 +4/982,833
—1/9835% —2/38252 +1/381,2 +1/38;5% (A.73)
Cip =— 1/93112 —2/9811 S22 +4/9S33Su -|—2/9Sz22 —2/98,,833
—1/9833%+1/38232 +1/38;,% —2/38;52 (A.74)
Cia=—1/981,"+4/9811822—2/9833811 — 1/9822% —2/98,, 833
+2/9835% 4+ 1/38,52 —2/381,% +1/38,5 (A75)

Les dérivées des surfaces de charge par rapport aux contraintes sont définies par les équations
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(A.76) & (A.79), ol I'indice ; et la surface s réferent indifféremment 2 la surface de charge f ou
d’écoulement g.

2 o, !
pr ag o pr
Ci=(1-k + A6
=08 (Fr ) ¢ A70
% o 20,%a (1— k)( )f 1o 14 &Pem (A77)
ap 1 'S bgf;- c f;; *
as—l Bs
.g.gzcl % gy, (2(1 —K) (j£+l-7‘-’7’-) rb;‘f;1+“5f r) c,—‘+kbm5’ (A.78)
as—l. kBs
%‘rfzcl"‘socg (2(1 )( pf>pb +-a57—9)c T+ ";fp (A.79)
(o4 5 (4 C 5 c

Les dérivées des surfaces de charge par rapport a la force d’écrouissage sont définies par les
équations (A.80) et (A.81).

d _ _
ézz—ci"sas (}—,’3+b‘:ﬁ) Cr + Bk m, (p+%f)fc - BokP~tc (A.80)
%z_l (A.81)

Les dérivées des forces d’écrouissage par rapport 2 leur variable d’écrouissage sont données par
les expressions (A.82) et (A.83).

ok _ 1

E:I/Z(l—ko)<<2—§—:)dh 1-%) (A.82)
e (-2)a

dc I )

o 28, wexp [~8s17] (A.83)

Les dérivées secondes sont données explicitement dans D’ Amours et coll. (2003a).
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A.5 Isolants poreux cellulaires

A.5.1 Potentiels plastiques

11 s”agit d’une version modifi€e du modele classique a deux surfaces Cone-Cap pour tenir compte
de la cohésion initiale en triextension du matériau, p. o ; on peut voir le modele présenté ici comme
un cas limite du modele de MRS-Lade modifié tel que proposé par Pérez-Foguet (2000) en posant
que les surfaces sont indépendantes de I’angle de Lode 6.

Afin d’éviter les problemes de définition de la direction d’écoulement 2 I’intersection des deux
surfaces, un écoulement non associé tel que proposé par Pérez-Foguet et Huerta (1999) sera utilisé ;
I’écoulement volumétrique est non associé dans la région du cOne, alors que I’écoulement déviateur
dans cette zone et I’écoulement total dans la zone du cap sont associés. La définition de I’écoulement
non associé permet d’avoir une direction d’écoulement unique & I’intersection des deux surfaces,
qu’elle soit approchée par le cap ou par le cone. Il n’est donc pas nécessaire d’avoir un algorithme
spécial afin de traiter cette singularité. La figure A.3 illustre ce principe.

ak

o
—

P

Figure A.3: Ecoulement non associé pour le modele Cone-Cap dans le plan pression-cisaillement

Les deux surfaces sont définies selon les équations (A.84) 4 (A.87).

1

p= 511 (A.84)
9=/37 (A85)
Jeone =q—m (p - pc) =0 (A.86)
2 2
_ p'_pc_(x'pcap) ( q )
Sl R ~1=0 A87
fcap ( Pcap — QAPcap NOPcap ( )
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Les potentiels d’écoulement plastique sont montrés en (A.88) et (A.89).

8cone = q—"M (Zapcap In [apcap +p— pc] - P) Y= 0 (A.88)
8cap = feap (A.89)

Les parametres constants p. et 0 représentent respectivement la cohésion en triextension et la
position de I'intersection entre le cone et le cap. La pression maximale en compression triaxiale est
représentée par le paramétre pc,p, et I’angle de friction du cone, par le paramétre 1} ; ces paramétres
évoluent avec I’écrouissage.

AS5.2 Ecrouissage

Les variables d’éérouissage sont Keone €t Keap, €t leur évolution est montrée aux équations (A.90)
a(A.92).

dw? =dA\ (S : gé — petr [%}) (A.90)
1 (p+p\~
d¥cone = dw?P (A91)
CeonePa Pa
gy = (p—“f”—"—> dwP (A.92)
Ccappa Pa

Les expressions pour les lois d’écrouissage sont définies de (A.93) a (A.96).

1 eCs
B= + A.93
G+GC 1+e(l4+e—-Cs) ¢ )
1 1 G
A= Bl | —— 1——— N )
el (7)) (1= 125 (a.94)
D
B 1/C = Keone t+ <
A exp[ Kcone] (CI + Kcone) +C3n0‘—‘"Kwne TD+e Keone S E
n (Kcone) = terme de consolidation
+D g N
Keone + Cy4 (Kcone —-E )B Keone > E

_ 1/C, A —oone VL
A CXP[ BKcone] (Cl + Kcone) + C3T|0 Yoo + D+

(A.95)
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Pcap (Kcap) = Pcap,0 (1 + Kcl‘éz) (A.96)

Notez qu’un terme de consolidation ainsi qu’un décalage D pour le second terme ont été ajoutés a
la fonction pour le cdne de Pérez-Foguet (2000) . La fonction originale a été congue pour représenter
des sols, il a donc fallu I’adapter aux matériaux poreux cellulaires, tels que le silicate de calcium.
L’ évolution typique de cette fonction est montrée a la figure A .4.

1.6 2.5
1.5 o |
1.4
o 0 1.5 P~
[= o
81.3¢ g
= (= 1t
1.2}
1.1 0.5
1 i L i I I 1 1 0 L b I 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 0 20 40 60 80 100
Kcone Keone
(a) Ecrouissage et adoucissement initial (b) Consolidation

Figure A 4: Evolution de I’angle de friction interne du cone

A.5.3 Dérivées

Les dérivées premieres des potentiels par rapport aux contraintes sont calculées de maniére ana-
Iytique, selon (A.97) et (A.98).

af**af*a_p+8f*8_q
dS 9pdS g oS

(A97)

d6. _ 3.9 , 30,94
dS JdpdS 9dg IS

(A.98)

ou I’'indice , référe indifféremment au cone ou au cap.

Les dérivées de p et de g par rapport aux contraintes sont montrées en (A.99) et (A.100).
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op 1

£ -1 A.99

oS 3 (A.99)

3 1 2811 —S2— 833 3812 383

%= 50 3812 28722 —S11 — 833 3S23 (A.100)
1 3813 3823 2833 —S11—Sx»

Les dérivées des surfaces de charge par rapport aux contraintes sont définies par les équations
(A.101) a (A.104).

Ofcone _ n (A.101)
dp

eap _ Pt Pe= APeap (A.102)
ap (1 - (X,) pczap

Ofeane _ (A.103)
dg

fvap 2q (A.104)

aq - (n(xpcap)z

Les dérivées des surfaces d’écoulement par rapport aux contraintes sont définies par les équations
(A.105) 2 (A.108).

agc‘one P+ Ppe— O Peap
= -—-YyN— A.105

dp Mo pet O Peap ( )
agcap _ afcap
W — 3 (A.106)
98 cone . 0 feone

___aq —_ T (A.107)
agcap _ afcap

3% = % (A.108)

Les dérivées des surfaces de charge par rapport a la force d’écrouissage sont définies par les
équations (A.109) et (A.110).
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0fcone _ MNcone N 1 D+ PDe - ) 98 cone 08cone

aC - aC B CeonePa ( Da ) §: oS pctr oS (A.109)
afcap = ahcap - 1 Peap0 - . agcap _ agcap .

o 9 CupPa \ Pa $:735 P 5g (A.110)

Les dérivées secondes des potentiels (hessiens) sont calculées numériquement, tel que proposé
par Pérez-Foguet et coll. (2000a,b).



Annexe B

Modeéles visqueux

B.1 Maxwell

B.1.1 Modéle

Rappelons d’abord le modele rhéologique d’un modele de Maxwell généralisé, tiré de Fafard er coll.
(2001) et représenté a la figure B.1, défini par I’équation (B.1).

G E' =8 (B.1)
g-l,v 5__[
T s
S S
| | |
' EY I Ee_’_...fl

Figure B.1: Représentation rhéologique du modele de fluage de Maxwell généralisé

ot le parametre G ~! est un tenseur de quatridme ordre défini positif de méme topologie que
le tenseur élastique classique, tel que le montre I’équation (B.2). Le tenseur # représente le tenseur
constitutif sécant. Dans le cas viscoélastique, il est confondu avec le tenseur d’élasticité ; par contre,
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dans le cas de I’ajout de couplages — expansion thermique, retrait chimique — ou de comportement
plastique, il s’agit plutdt d’une rigidité apparente instantanée.

1
G ' =%1®1+2G, (1 - §1@1) (B.2)

Le module de “compressibilité visqueuse” x, et de “cisaillement visqueux” G, sont définis res-
pectivement par les équations (B.3) et (B.4).

E,

= 302w ®
E,

Gv = m (B.4)

ou les coefficients E, — le module de Young visqueux — et v, — le coefficient de Poisson visqueux
— sont des parameétres 2 identifier par des essais de fluage ou de relaxation.

Les déformations sont supposées additives et sont données par I’équation (B.5).
n
E total __ E élastique ( +EP 4. ) +E + Z E‘additionnelle (B 5)
: .
i=1

ou EY est la composante de déformation visqueuse permanente.

En posant la loi de Hooke, les contraintes sont donc telles que montrées 2 I’équation (B.6).

n
S =4 - (E total (_EP . ) = ZEiaddmonnelle _ Ev) (B.6)
i=1

B.1.2 Discrétisation et linéarisation

En discrétisant en temps par un schéma de différence finie avant, il est possible d’exprimer I’in-
crément de déformation visqueuse selon les équations (B.7) 4 (B.9).

Xy =6 VAt H (B.7)
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ve total additionnelle
t+Ar = (EH-AI( t+At ) ZE”+A: ) (B.8)

iar =X, L [Ar o 2 (B, —E))] (B.9)

Le tenseur EY¢

ran; Teprésente les déformations viscoélastiques d’essai.

L’opérateur tangent consistant est obtenu en prenant la dérivée de 1I’équation (B.6) par rapport a
la déformation au pas de temps en cours de calcul, tel qu’illustré par Iéquation (B.10).

c

' N

9S:1a: 9 total P " 17 additionnell 0
= = H:|E"* (-E"—---)— ) E} tionnelle . 5 E
aEt+At aEH'At ( ) Z aEH_At [ I+At]

i=1
(B.10)

ol C représente 1’opérateur tangent correspondant aux déformations E€ + -+ - de la figure B.1. La
correction a I’opérateur est donc obtenue en dérivant I’équation (B.9) par rapport 3 E, 4 ,, ce qui se
traduit par I’équation (B.11).

c =

~ ~

)

m[ﬂ:E‘t]-f-At]:AtﬂTx—l At H EV]

d
v aEH—At [j{ EH—AI] aEr—l—At [

=AtH " x1¢ (B.11)

La contribution a I’équation (B.11) est non symétrique ; il est possible de la symétriser en rempla-
cant # par C, pour obtenir I’équation (B.12).

d ~T -1
A :
T [# :Ela]~ArcTx1C | (B.12)

L’ opérateur tangent algorithmique total s’exprime donc maintenant selon I’équation (B.13).

yTx17 (B.13)
x7 e (B.14)

o
&
YIRS Y]
[
> B
(oY
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B.1.3 Exemples

Tel qu’expliqué 2 la section 4.6.3.1, I’'implémentation faite dans le code FESh++ permet d’ajou-
ter un comportement visqueux de Maxwell 4 n’importe quelle loi de comportement intégrant une
contrainte. Les simulations snivantes ont donc été réalisées a 1’aide de la loi constitutive tensorielle
de la classe FEShCstvLawViscousMaxwell.

Un essai de fluage simple a d’abord été reproduit numériquement, a I’aide d’un seul élément
hexaedrique. Des conditions de symétrie sont posées de sorte que 1’élément représente un huitiéme
d’un prisme rectangulaire de 2 X 2 X 2 métres. Une interpolation de Lagrange quadratique et le
schéma d’intégration numérique direct & quatorze points (voir par exemple Dhatt et Touzot (1984))
ont été utilisés.

Le critere de convergence global est bas€ sur la norme infinie relative des déplacements (|| Au / &),
qui doit étre inférieure 2 10~°. Une loi élastique (Hooke) et une loi élastoplastique en J, (voir la sec-
tion A.3) ont été utilisées tour & tour comme prédicteurs de contraintes.

Les propriétés utilisées sont montrées au tableau B.1.

Tableaun B.1: Propriétés matérielles pour une simulation de fluage (modele de Maxwell)

PROPRIETE VALEUR
Elasticité
E 200 GPa
v 0.3
Maxwell
E, 1000.0 GPa - s
v, 0.15
Elastoplasticité
Modele von Mises associé (voir la section A.3)

Algorithme d’intégration Retour radial (voir la section A.3.4)
Tolérance d’intégration 1078
Ecrouissage 200 + 66666.67 x MPa

La simulation consiste en I’application d’une charge de 205 MPa sur une unité de temps, charge
maintenue jusqu’a 10 unités, puis finalement relichée sur une unité de temps. La charge est appliquée
dans la direction axiale a I’aide d’une pression de surface constante sur la face de I’élément.

Les réponses viscoélastique et visco-élastoplastique sont montrées 2 la figure B.2.
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(a) Viscoélasticité. (b) Visco-€lastoplasticité.

Figure B.2: Evolution des composantes de déformation lors d’une simulation de fluage (modele de

Maxwell)

Notez que la composante de déformation visqueuse permanente E' et la composante élastique E¢
sont bien identiques dans les deux cas.

L’impact d’utiliser la correction de I’opérateur tangent algorithmique originale non symétrique de
I’équation (B.13) plutdt que la version symétrisée de I’équation (B.14) est montré au tableau B.2.

Tableau B.2: Normes de convergence d’un pas visco-élastoplastique pour un modele de Maxwell

ITERATION NORME DE CONVERGENCE RELATIVE
Correction originale Correction symétrisée

(équation (B.13)) (équation (B.14))
1 1.000000e+00 1.000000e+00
2 6.457117e-02 5.722363e-02
3 8.597636e-03 2.643834e-04
4 1.130493e-03 4.072874e-07
5 1.454556e-04 -
6 1.691854e-05 -

L’impact du pas de temps sur la réponse viscoélastique a aussi été étudié ; la figure B.3(a) montre
laréponse originale pour différents pas de temps, alors que la figure B.3(b) montre la réponse apres la
premiere unité de temps. Il est facile de voir que la réponse différe uniquement lors de I’application
de la charge, ce qui est normal compte tenu du trés fort taux de chargement de 205 MPa / unité de

temps.
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Figure B.3: Evolution de la déformation visqueuse lors d’une simulation de fluage pour différents

pas de temps (modele de Maxwell)

Du point de vue local, un algorithme d’intégration des déformations visqueuses similaire  celui
pour le modele de Burger, détaillé a algorithme 4.2, a été utilisé. Il s’agit essentiellement de la
substitution successive d’une prédiction viscoélastique suivie d’un rabattement des contraintes ; la
convergence est atteinte lorsque la norme relative de I'incrément des déformations visqueuses est
inférieure 2 une tolérance donnée, tel que le montre 1’équation (B.15). Les normes de convergence
pour la premiére itération du premier pas de I’exemple précédent sont illustrées au tableau B.3; la
tolérance utilisée est de 104,

[ E e, r+-a0 = Eota, sl

< tol

ot

Tableau B.3: Normes de convergence locales pour un modele de Maxwell

ITERATION

NORME DE CONVERGENCE RELATIVE

Viscoélastique

Viscoélastoplastique

D B W N -

1.000000e+00
0.000000e+00

1.000000¢+00
1.497325¢-02
1.749172¢-03
2.040490e-04
2.379934e-05

(B.15)
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Tel qu’attendu, deux itérations seulement sont nécessaires pour le cas viscoélastique, puisque
le probleme local est linéaire. Le probléme visco-€lastoplastique local converge rapidement, malgré
I’inefficacité relative de la méthode de substitution successive.

Un autre cas test a été réalisé avec la méme configuration, cette fois en appliquant une charge
de 205 MPa sur une unité de temps, en augmentant ensuite cette charge linéairement sur 10 unités
jusqu’a 389.5 MPa, puis finalement en la relachant sur une unité de temps. Les réponses viscoélastique
et visco-€lastoplastique sont montrées 2 la figure B.4.

o gt ——
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Figure B.4: Evolution des composantes de déformation lors d’une simulation de compression uni-

axiale avec précharge (modele de Maxwell)

Dans les deux cas, ’'augmentation du taux de fluage avec la contrainte est facilement visible. Les
pas visco-€élastoplastiques ont été résolus en 4 itérations de Newton, et les pas viscoélastiques, en 2.
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B.2 Burger

B.2.1 Modéele

Rappelons d’abord le modele rhéologique d’un modele de Burger généralisé, tiré de Fafard et coll.
(2001) et représenté a la figure B.5, défini par I’équation (B.16).

GV B+ B =S

G B =8 (B.16)
-1
a
'
o = H
?'—i}—— —/\/\/\/—'—S~
A VAVAV-
H,
1 i | |
z — - T gey |

Figure B.5: Représentation rhéologique du modele de fluage de Burger généralisé

ot G714, 29 et G717 sont des tenseurs de quatriéme ordre définis positifs de méme topologie
que le tenseur d’élasticité classique, tels que définis par I’équation (B.17).

1

69 ' =1,,1014+2Gy, (1 ~ 51@1)
1

He=x,1®1+2G, (1 —§1®1>

1
6" 1 =x%,1®14+2G, (1—§1®1> (B.17)

Les modules de “compressibilité visqueuse” x, et ¥, et de “cisaillement visqueux” G, et G, sont
définis respectivement par les équations (B.18) et (B.19).

Eva

= 30 = 2v,0)
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N -
3(1—2v,)

E

K, = 3(1_—”2%) (B.18)
E

Gra = 2(1 J:irva)
E

Ge = 3 vy)

G, = m%—v-v—)- (B.19)

Les coefficients E,,;, E, et E; —les modules de Young visqueux — et v,4, V,, et v, — les coefficients
de Poisson visqueux — sont des paramétres a identifier par des essais de fluage ou de relaxation.

Les déformations sont supposées additives et sont données par I’équation (B.5).

F total — E élastique ( +EP +-.- ) +E4+E 4+ i Eiadditionnelle (B.20)
i=1

ou E” est la composante de déformation visqueuse permanente, et E? la composante de déforma-
tion visqueuse réversible.

En posant la loi de Hooke, les contraintes sont donc telles que montrées a I’équation (B.21).

S=y9- <E total (__EP .. ) — iEiadditionnelle —FE - Ea) (B.21)

i=1

B.2.2 Discrétisation et linéarisation

En discrétisant en temps par un schéma de différence finie avant, il est possible d’exprimer I’in-
crément de déformation visqueuse selon les équations (B.22) a (B.25).

Xy=G WAt (B.22)

Xg=G M+ AL (H+ ) (B.23)
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£ =B (Ef o — ):Eff‘f&‘?““e‘ (B.24)
X AtH AE?,, Atsf : (EV,, —E}—E%) — At E

= (B.25)
At Xy AE | A Atsf : (B 5, —E] - Ef)

Le tenseur E‘,’i A; Teprésente les déformations viscoélastiques d’essai.

L’opérateur tangent consistant est dérivé en prenant la dérivée de I’équation (B.21) par rapport &
la déformation au pas de temps en cours de calcul, tel qu’illustré par I’équation (B.26).

<
aSH—At a t L iti
— — %1 E otal _EP—...} - Eiaddltlonnelle
aEt+At aEt+At ( ) ,:ZI
9 [7 :E}, ] — J E/ 5 (B.26)
aEt+At A aEz+At At

ol C représente 1’opérateur tangent correspondant aux déformations E¢ +--- de la figure B.5. La
correction a I’opérateur est donc obtenue en dérivant 1’équation (B.25) par rapport 4 E,, a;, en suivant
la méme méthode qu’a la section B.1.2. Les composantes de déformation n’étant pas indépendantes,
les équations (B.27) et (B.28) sont donc obtenues.

d 2 - ) )
aEt+At [EI-I-AI] =Atxa ! (C - a———E,_*_At [f}{ :EH-AI]) (B'27)
0 v _ - 9
OE s [EVsa] = Aexy (C ET [t : Et+At]) (B.28)

Ce systeme d’équations peut étre résolu, et une fois les contributions combinées et réarrangées,
s’exprime selon les équations (B.29) a (B.33).

 Xya =Xy — (A1) 3 X7V 5 (B.29)
Xav = Xa— (A1) 30 71 9t (B.30)

Xoa=1—AtH x]! (B.31)



ANNEXE B. MODELES VISQUEUX 176

Xyp =T ~At 3 x]! (B.32)

d

3Ein o 2 (Bfa +Ear)] = Ars (x5 Xaa+ x5 %0) € (B.33)

L’ opérateur tangent algorithmique total s’exprime donc maintenant selon I’équation (B.34).

C=C—AtH (X' Xaat+ X3 X0) C (B.34)

Encore une fois, suivant la section B.1.2, le tenseur élastique est remplacé par I’opérateur tangent
local dans 1’équation (B.34), pour donner I’équation (B.35).

CRC—ALC (X5 Xaa+ X5 X)) € | (B.35)

B.2.3 Exemples

Tel qu’expliqué a la section 4.6.3.1, I'implémentation faite dans le code FESh++ permet d’ajou-
ter un comportement visqueux de Burger & n’importe quelle loi de comportement intégrant une
contrainte. Les simulations suivantes ont donc été réalisées a I’aide de la loi constitutive tensorielle
de la classe FEShCstvLawViscousBurger.

Un essai de fluage simple a d’abord été reproduit numériquement, dans les mémes conditions que
pour I’analyse du modele de Maxwell (B.1.3). Les propriétés utilisées sont montrées aux tableaux B.4
et B.5.

Tableau B.4: Propriétés matérielles pour une simulation de fluage (modele de Burger)

PROPRIETE VALEUR
Elasticité
E 200 GPa
\Y 0.3

Burger, permanent
E, 1000.0 GPa - s
vy 0.15
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Tableau B.5: Propriétés matérielles pour une simulation de fluage (modéle de Burger, suite)

PROPRIETE VALEUR
Burger, réversible
E, 60.0 GPa
Vg, 0.3
E,, 100.0GPa - s
Vva 0.4
Elastoplasticité
Modele von Mises associé (voir la section A.3)

Algorithme d’intégration
Tolérance d’intégration

Ecrouissage

Retour radial (voir la section A.3.4)

108

200 + 66666.67 § MPa

Les réponses viscoélastique et visco-élastoplastique sont montrées 2 la figure B.6.
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Figure B.6: Evolution des composantes de déformation lors d’une simulation de fluage (modele de

Burger)

Notez que la composante de déformation visqueuse permanente E” et la composante élastique E¢
sont bien identiques dans les deux cas, et qu’elles sont identiques a celle obtenue avec le modele de
Maxwell (voir la figure B.2). La composante visqueuse réversible E? est quant 2 elle identique dans
les deux cas.
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Du point de vue local, I’algorithme d’intégration des déformations visqueuses permanentes et ré-
versibles détaillé a I’algorithme 4.2 a ét€ utilisé. Il s’ agit essentiellement de la substitution successive
d’une prédiction viscoélastique suivie d’un rabattement des contraintes ; la convergence est atteinte
lorsque la norme relative de ’incrément des déformations visqueuses est inférieure 2 une tolérance
donnée, tel que le montre 1’équation (B.36).

max <“Et:zew,t+At ~ESa il 1Enow _E&d’hw”) <tol (B.36)

EGta, e+l ’ B, ral

Les normes de convergence locales pour la premiére itération du premier pas de I’exemple précé-
dent sont illustrées au tableau B.3 ; la tolérance utilisée est de 10™4.

Tableau B.6: Normes de convergence locales pour un modele de Burger

ITERATION NORME DE CONVERGENCE RELATIVE
Viscoélastique Viscoélastoplastique

1 1.000000e+00 1.000000e+00
2 0.000000e+00 7.610137e-03
3 - 3.541106e-03
4 - 1.644639%¢-03
5 - 7.631732¢-04
6 - 3.539969¢-04
7 - 1.641701e-04
8 - 7.612911e-05

Tel qu’attendu, deux itérations seulement sont nécessaires pour le cas viscoélastique, puisque le
probléme local est linéaire. Le probléme visco-¢lastoplastique local converge moins rapidement que
pour le modele de Maxwell (voir le tableau B.3), étant donnée la plus grande non-linéarité du modele
de Burger. Evidemment, la méthode de substitution successive demeure relativement inefficace ; par
contre, elle permet de découpler complétement le calcul des déformations visqueuses permanentes et
réversibles de I’é€lastoplasticité, ce qui rend I’'implémentation trés flexible (voir la section 4.6.3.1).

Tel que mentionné a la section B.2.2, la correction a I’opérateur tangent peut &tre symétrisée en
remplagant le tenseur €lastique par I’opérateur tangent du prédicteur de contraintes (équation (B.35)).
Leffet de cette symétrisation est montré a la figure B.7, alors que I’évolution de la norme de conver-
gence globale lors du premier pas de chargement de I’exemple précédent est comparée pour la cor-
rection originale (HC), pour la symétrisation avec le tenseur élastique (HH) et pour la symétrisation
proposée avec 1’opérateur tangent (CC).
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Figure B.7: Norme de convergence relative globale pour le premier pas d’une simulation de fluage

(modéele de Burger)

La symétrisation avec le tenseur élastique (HH) néglige complétement le couplage entre les dé-
formations visqueuses et plastiques, ce qui méne a un comportement oscillatoire de la solution. La
correction originale montre un taux de convergence quasi-linéaire, ce qui est cohérent avec la nature
de I’algorithme d’intégration locale des déformations visqueuses (substitution successive). Par contre,
la symétrisation proposée avec I’opérateur tangent (CC) permet de conserver le taux de convergence
quadratique de I’algorithme global de Newton-Raphson, en renforgant le couplage entre les déforma-
tions visqueuses et plastiques.
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Figure B.8: Evolution des composantes de déformation lors d’une simulation de compression uni-

axiale avec précharge (modele de Burger)

Le cas test de compression uniaxiale suivant une précharge de la section B.1.3 a aussi été réalisé.
Les réponses viscoélastique et visco-€élastoplastique sont montrées 2 la figure B.8.



Annexe C

Convection naturelle équivalente

11 est possible de calculer un coefficient de transfert de chaleur équivalent, tenant compte 2 la
fois de la convection et du rayonnement. La convection est considérée comme étant “naturelle”, et le
rayonnement, celui d’un corps gris dans une enceinte isotherme. De cette maniére, les flux de chaleur
peuvent étre simplement exprimés selon les équations (C.1) a (C.3).

Gconv = Meony (T — Teonv ,oo) (C.D
Grad = Prad (T - Trad,oo) (C.2)
Gtotal = Gcony T Grad = heqv (T - Tconv,oo) (C3)

Le calcul des coefficients de transfert de chaleur heony €t Airaq sera détaillé respectivement aux
sections C.1 et C.2.

C.1 Convection naturelle

La convection naturelle est le transport de chaleur par un fluide mis en mouvement par le chan-
gement de densité résultant de ’augmentation de sa température ; le fluide froid prés d’une paroi
chaude s’échauffe, ce qui entraine généralement la diminution de sa densité, et le mettra donc en
mouvement. Il est bien connu que pour une grande variété de configurations, le nombre de Nusselt
Nuy peut etre obtenu d’une relation fonctionelle telle que montrée 2 1’équation (C.4). Un manuel de
transfert thermique de base, tel que celui de Holman (1997), pourra étre consulté pour plus de détails.
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Nuj = _’Ec%vﬁ = CRd} = C (GrgPry)" (C4)
f

ol I'indice ; indique que la quantité doit étre évaluée a la température moyenne du fluide T, ts e
selon I’équation (C.5).

1
Tf = 5 (T+Tconv,oo) (C-S)

Les parametres C et m sont des constantes, alors que le nombre adimensionel de Raleigh Ra; est
le produit des nombres adimensionels de Grashof Gr et de Prantl Pry, définis respectivement par les
équations (C.6) et (C.7).

Grf = £ (T — Teonv oo) L_g (C.6)
Tf’K ’ V%
Vs
Pry=—- C.7
1 Or ( )

La température Ty, est celle du fluide, exprimée en Kelvin. La quantité g est tout simplement
’accélération gravitationnelle, L est une longueur caractéristique, v est la viscosité cinématique, et
a, la diffusivité. Le coefficient de transfert de chaleur résultant est donné par I’équation (C.8).

k
heony = 7-CRa} (C.8)
C

Toutes les propriétés du fluide, soit sa conductivité thermique k, sa diffusivité o et sa viscosité v
sont des fonctions de la température, et peuvent étre trouvées dans un manuel de base — encore une
fois, voir par exemple Holman (1997) — de méme que la valeur des coefficients C et m. Pour plus de
précision, une distinction doit étre faite entre le régime laminaire et le régime turbulent, par le biais
d’une valeur critique du nombre de Raleigh. Les coefficients utilisés dans le cadre de cette thése sont
montrés au tableau C.1.
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Tableau C.1: Coefficients pour les corrélations de convection naturelle

ORIENTATION DE LA SURFACE C m

Horizontale, vers le haut

laminaire, Ra < 2 x 107 054 1/4

turbulent, Ra > 2 x 107 0.133 1/3
Horizontale, vers le bas 027 1/4
Verticale

laminaire, Ra < 10° 059 1/4

turbulent, Ra > 10° 0.105 1/3

C.2 Rayonnement

Le transfert thermique par rayonnement est un sujet fort complexe. L’ approche la plus simple est
de considérer un corps gris — i.e. un corps dont I’émission de rayonnement est indépendante de la
longueur d’onde — dans une enceinte isotherme. Un manuel de base, tel que celui de Holman (1997)
pourra €tre consulté pour plus de détails. Le flux de chaleur par rayonnement s’exprime selon I’équa-
tion (C.9) ; une fois réarrangé, il peut prendre la méme forme que le flux de chaleur par convection,
avec un coefficient équivalent défini par I’équation (C.10).

Graa = O€ (T* — Tiog ) (C.9)
= hrad (T - Trad,oo)
T4 -1
Bt = GE rad oo Ci1
rad o _T_—- Tconv - ( O)

avec © la constante de Stephan-Boltzmann (5.6697 x 108 W /m2K*) et €, I’émissivité de la sur-
face. L’émissivité dépend fortement du fini de surface, et des valeurs typiques sont données dans les
manuels de transfert de chaleur (voir par exemple Holman (1997)).

C.3 Convection équivalente

Le coefficient de transfert de chaleur équivalent, tenant compte 2 la fois de la convection naturelle
et du rayonnement, peut €tre obtenu a partir des équations (C.8) et (C.10); il s’exprime finalement
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selon I’équation (C.11).

4
rad o0

T —Teony oo

kg
i o CRd" +o¢ (C.11)



