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Introduction générale

Face a la demande croissante d’énergie mondiale et 1’effet négatif sur I’environnement de la
production par les combustibles fossiles conventionnels (gaz, pétrole et charbon), les
productions éoliennes et solaires tendent a devenir de plus en plus importantes dans le mix
énergétique. L’intermittence induite par ces modes de génération d’énergies implique le
nécessaire développement de vecteur d’énergie facilement stockable. L’une des pistes
envisageables est I'utilisation de 1’hydrogene, ce qui a suscité un grand intérét ces derniéres
annees, de par son abondance dans la nature, et sa facilité a étre transporté et stocké par voie
gazeuse (ou de fagon plus exploratoire par voie solide). Par ailleurs, les isotopes de
I’hydrogéne (deutérium et tritium) sont directement utilisés comme combustibles pour la
fusion thermonucléaire au sein de réacteurs tokamaks expérimentaux utilisant des plasmas
portés a plusieurs millions de degreés.

Les structures métalliques en service dans des environnements riches en hydrogene sont
confrontées au probleme de fragilisation par hydrogéne (FPH), caractérisée par la rupture
prématurée de ces structures, ce qui induit des enjeux importants en termes de sécurité (risque
de fissuration-rupture induite par le contact du matériau avec ’hydrogéne a haute pression
dans les bouteilles ou pipe-lines ; risque de perméation de tritium a travers les composants
face au plasma, exposés a des flux thermiques importants, ...).

Pour prévoir et éviter la rupture prématurée des structures métalliques en contact avec
I’hydrogéne, il est essentiel de disposer d’outils numériques fiables et performants permettant
de dimensionner les structures en service, ce qui nécessite la prise en compte de couplages
mécanique-matériaux-environnement. Compte-tenu de la complexité du probleme, les
approches et hypothéses simplificatrices varient selon les échelles et applications visées.
Ainsi, dans le domaine de la mise en forme a froid des matériaux métalliques de structure, des
efforts importants de simulations par éléments finis ont été développés au LSPM pour traiter
simultanément des problémes de diffusion-piégeage de 1’hydrogéne et de chargements
mécaniques en élastoplasticité. Grace a I’implémentation de procédures utilisateur dans le
code de calcul par éléments finis (EF) Abaqus, différentes applications 3D ont pu étre
réalisées avec succes [Nguld, Ard15]. Cependant, ces calculs, basés sur les modélisations
classiques de la littérature, ne considérent qu’un seul type de piégeage (di aux dislocations
responsables de la déformation plastique), supposé instantané, tout en imposant de fortes
restrictions dans le type de chargement du fait du mode d’implémentation choisi, qui ne peut
étre que purement mécanique.

Parallélement, d’autres travaux au LSPM, relatifs aux interactions plasma-surface (liées
notamment aux applications ITER) ont conduit au développement du code HIIPC (Hydrogen
Isotope Inventory Processes Code) [Sanl2], pour répondre a la problématique liée aux
interactions couplées a de forts flux de chaleur retrouvés dans les tokamaks. Il est basé sur la
résolution des équations de diffusion et de piégeage (transitoire) de I’hydrogéne en 1D par
différences finies, approche qui ne permet pas de traiter des problemes aux limites sur des
piéces réeelles.

Ces deux approches complémentaires ont stimulé une synergie visant a étendre les capacités
des simulations numériques par éléments finis, en intégrant les spécificités intéressant les
problématiques de la fusion, et permettant d’aborder de nouveaux problémes
thermomeécaniques couplés.

Dans ce contexte, I’objectif de ce travail est de réaliser le travail numérique d’implémentation
et de validation nécessaire a 1’obtention d’un outil numérique complet et fiable permettant de
simuler sur des structures 3D intéressant les communautés scientifiques concernées, un
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couplage diffusion/piégeage transitoire de I’hydrogéne sous chargement thermomécanique, et
de confronter les résultats obtenus numériquement aux résultats expérimentaux.

Cette these est composée de quatre chapitres. Le premier chapitre représente les divers aspects
liés au comportement de I’hydrogéne dans les matériaux, ainsi que les principales interactions
hydrogéne-matériaux. Ensuite, les différents modéles numériques de la littérature sont
discutés, et comparés au modele élements finis utilisé dans le cadre de cette thése. Ceci
permet de préciser la stratégie choisie pour les développements numériques.

Dans le second chapitre est présenté le modele éléments finis sous Abaqus, ainsi que la
stratégie d’implémentation des équations couplées diffusion/piégeage transitoire. Enfin, la
validation de cette implémentation est illustrée par comparaison des résultats avec d’autres
codes de la littérature.

Le troisiéme chapitre s’attache a présenter les résultats des simulations sur des structures 3D
en prenant en compte les champs mécaniques et/ou les variations des champs thermiques
considérés a 1’équilibre. Les actions des champs mécaniques sur les champs de diffusion et
piégeage transitoire de I’hydrogéne sont mises en évidence a travers une application sur une
structure 3D. Les effets des champs thermiques sont illustrés via la reproduction et 1’étude de
spectres de Thermal Desorption Spectrometry expérimentaux, afin d’analyser le
comportement de I’hydrogéne en présence de variations des champs thermiques.

Dans le dernier chapitre, les développements permettant d’inclure dans les calculs la
résolution de 1’équation de la chaleur sont décrits. Une application sur une structure du
tokamak ITER est présentée, incluant la prise en compte des champs mécaniques induits par
la dilatation thermique.

Enfin, dans la conclusion, une synthese des résultats est effectuée, avant d’indiquer quelques
pistes pour des travaux ultérieurs.
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1 Comportement de I’hydrogéne dans les matériaux

1.1 Contexte
1.2 Processus et données élémentaires des interactions hydrogéne-matériaux
1.3 Modélisation de la diffusion et du piégeage de ’hydrogéne

1.4 Résolutions numériques du probleme de transport et piégeage couplées aux champs
thermomécaniques
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L’objectif de ce chapitre est d’introduire les principaux phénoménes intervenant dans les
interactions hydrogene-matériaux, telles que la pénétration, la diffusion et la rétention
d’hydrogene. Certains de ces phénoménes sont responsables de dégradation et de rupture
prématurée des structures en contact avec 1’hydrogene (fragilisation). C’est le cas notamment
des matériaux utilisés dans les structures de transports ou stockage de 1’hydrogéne, ou dans
les matériaux faisant face au plasma (PFC) dans les réacteurs a fusion thermonucléaire.

Le contexte général ainsi que les différentes problématiques liées au contact du matériau avec
I’hydrogéne sont d’abord présentés. Ensuite, les différentes voies d’implantation de
I’hydrogéne sont résumées, ainsi que les équations de diffusion et de piégeage de 1’hydrogéne
couplées avec les champs mécaniques et les champs thermiques. Enfin, les différents modeéles
et codes numériques de la littérature traitant des problématiques hydrogéne-matériau sont
discutés en détail, avec les originalités et les aspects manquants de chacun de ces codes.

1.1 Contexte

Le contexte général de ce travail de thése est I’étude et la simulation numeérique des
interactions hydrogéne-matériaux. Les enjeux sont importants en termes de sécurité et de
fiabilité des structures : en présence d’hydrogene, les métaux peuvent rompre prématurément,
induisant des faciés de rupture de type fragile au lieu des faciés habituellement ductiles. C’est
ce que 1’on appelle la fragilisation par I’hydrogeéne (FPH) [Tka05].

Figure 1.1.1. Rupture prématurée d’un pipeline en contact avec 1’hydrogéne [Hut81].

La FPH apparait dans des contextes extrémement varié€s, qu’il s’agisse d’aciers utilisés dans la
fabrication de bouteilles de stockage [Ard15], du cloguage du fer pur [Ayal7], ou de métaux
typiques d’applications trés spécifiques, comme le tungsténe dans le cadre de la fusion
[Oual6, Larl7]. Certaines études sur le tungsténe ont permis de mettre en évidence I'effet de
I’hydrogene sur la réponse mécanique du tungsténe, notamment des propagations de fissures
dans du tungsténe soumis a des chocs thermiques associés a un effet de fragilisation [Wirl2,
Ued14]. Certains travaux numériques corroborent une telle explication, indiquant un effet des
atomes de H sur la résistance du matériau [Joh10] et sur les propriétés du matériau (en
particulier la plasticité) [Yul3].

Divers mécanismes ont été proposés dans la littérature pour expliquer la FPH ; les principaux
sont [Djul9] :

e HID (Hydrogen Induced Decohesion): suppose une diminution de [I'énergie de
cohésion du métal due a la présence d'hydrogéne [Pfe26].
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e HELP (Hydrogen-Enhanced Localized Plasticity) : suppose que 1’hydrogéne favorise
la localisation de la déformation plastique, entrainant localement un endommagement
prémature [Bea72].

e AIDE (Adsorption Induced Dislocation Emission) : suppose que I’hydrogéne facilite
la nucléation et I’émission de dislocations a partir de la surface vers la pointe de la
fissure [Lyn07].

e HESIVE (Hydrogen enhanced Strain Induced Vacancies) : suppose que 1’hydrogéne
favorise la création de lacune lors de la déformation plastique [Nag99].

e HIC (Hydrogen Induced Cracking) et HISC (Hydrogen Induced Stress Cracking):

décrit I’endommagement des matériaux par cloquage, en supposant la création de
bulle d’hydrogéne dans le matériau.

Cette fragilisation, cependant, n’est que la partie finale d’un processus complexe, qui
comprend la pénétration de 1’hydrogeéne (par adsorption ou implantation), sa diffusion, son
interaction avec le matériau et les champs mécaniques. Ces interactions sont décrites dans le
chapitre suivant.

1.2 Processus et données élémentaires des interactions
hydrogene-matériaux

1.2.1 Pénétration de I’hydrogéene

La pénétration de I’hydrogéne dans les matériaux dépend de la voie d’implantation de celui-
ci ; chargement par voie gazeuse (mise en pression), par chargement cathodique (en solution)
et par exposition plasma (implantation directe en volume).

1.2.1.1 Implantation par chargement gazeux

Lorsque des molécules de dihydrogene approchent de la surface d’un matériau, deux étapes
sont nécessaires pour qu’elles conduisent a une pénétration d’atomes d’hydrogene dans le
volume : 1’adsorption et 1’absorption.

L’adsorption correspond a la dissociation de la molécule H, et a la création de liaisons
physiques puis chimiques avec la surface du matériau. L’interaction métal-molécule
d’hydrogéne peut étre décrite comme suit [CouQ0] :

2M + H, » 2MH 4, 1)

Dans cette equation, H,,s représente 1’hydrogene adsorbé au niveau de la surface. Cette
réaction chimique est réversible : 1’hydrogene adsorbé peut se recombiner a la surface pour
reformer une molécule de dihydrogéne (réaction de Tafel) :

Hads + Hads - HZ (2)

L'absorption est quant a elle définit comme étant 1’étape du passage des atomes de la surface
vers le volume du matériau considéré ; c’est également une réaction réversible :
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MHads © MHabs (3)

Il est possible de relier la concentration en atomes d’hydrogéne absorbé en fonction de la
pression de dihydrogene [Mor09, Rud07] :

Y |Kadas |P
== /— — 4
CO ﬁ Kdes\/:o ( )

C, est la concentration d’hydrogéne en surface, y et B sont des paramétres de réaction, K,
(ms?) et K. (ms?) sont respectivement deux constantes cinétiques des réactions
d’adsorption et de désorption, et enfin, P, une pression de référence. L’équation (4)
correspond au régime stationnaire de la compétition entre les phénomenes
d’adsorption/absorption et de désorption (équations (1) et (2+(3)), et peut donc étre trouvée
sous une forme différentielle [Rud04, Xia07]. En particulier, le flux de désorption a la surface
en (atomes/m?.s) @u, peut étre relié a la concentration d’hydrogene diffusif C;, par

Qu, = 2K, C] ()

ou K, est le coefficient de recombinaison (m*/s).
1.2.1.2 Implantation par chargement cathodique

Lorsque le matériau est plongé dans une solution productrice d'ions hydrogene, caractérisé par
un courant I, des réactions chimiques se produisent, qui dépendent de la nature de la solution
et du matériau [Cou00] :

H;0t+e~ +M - MH, ;s + H,0  (Milieu acide) (6)
ou

H,0+e +M - MH,; + OH™ (Milieu basique) (7)

Contrairement au cas du chargement gazeux, 1’étape de dissociation de la molécule H, en
surface n’existe pas. Par contre, apres l’adsorption, 1’atome d’hydrogéne peut soit, se
recombiner a la surface en dihydrogene (équation (2), ce qui entraine un dégagement de
dihydrogéne), soit, pénétrer dans le métal (equation (3)), comme lors d’un cas de chargement
gazeux. Par analogie avec 1’équation (4), il est possible de relier la concentration en atomes
d’hydrogene absorbé en fonction de la fugacité de I’hydrogéne en solution, via une pression
équivalente d’hydrogene gazeux [Jom71].

Pour les chargements gazeux et cathodiques, la pénétration de 1’hydrogéne peut étre ralentie
par les couches d’oxydes qui peuvent se former en surface.

1.2.1.3 Implantation par plasma

Dans un matériau exposé a un plasma, I’hydrogene est introduit par bombardement ionique.
Les atomes d’hydrogéne ont alors une énergie suffisamment élevée pour franchir 1’énergie de
surface et donc s’implanter directement dans le volume du matériau, quel que soit I’état de
surface.
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L’implémentation plasma est souvent modeélisée par un terme source volumique d’apport en
hydrogéne dépendant de la distance & la surface du matériau z, noté I" (atomes/m®.s), qui a la
forme d’une gaussienne [Quil7-b, Hod15] :

(z—w)*
e 202 (8)

rz=>0-r)
oV2m

r représente le coefficient de rétrodiffusion (c’est-a-dire la fraction de particules réfléchies a
la surface rapportée au nombre total de particules incidentes), et ¢ le flux de particules
imposé ; o et u sont respectivement 1’écart type et la valeur moyenne de la gaussienne. Cette
distribution gaussienne dépend de 1’énergie des ions de H ainsi que de I’angle d’incidence,
comme illustré sur la Figure 1.2.1. Les valeurs de o et u (pour des énergies de 100, 200 et
300eV) sont calculées par le logiciel SRIM/TRIM -Stopping and Range of lons in Matter-
[Ziel0]), et reportées dans le Tableau 1.2.1.

3,00E+08

2, 50E+08 —100 eV
—200 eV
2,00E+08
300 eV

1,50E+08

1,00E+08

5,00E+07

Profil d'implantation (m?)

0,00E+00
0,0E+00 5,0E-09 1,0E-08 15E-08 2,0E-08

Profondeur z (m)

Figure 1.2.1 Profil d’implantation de I’hydrogéne dans le tungsténe a différentes énergie d’implantation.

Parameétres Valeurs pour 100 eV | Valeurs pour 200 eV | Valeurs pour 300 eV

Moyenne (m) 1,4x107 2,0x10°° 2,5x107

Ecart type (m) 2,5x107° 3,4x107° 4,4%x10°°

Tableau 1.2.1 Paramétres utilisés pour tracer les profils d’implantation a différentes énergies.

1.2.2 Diffusion interstitielle

Une fois I’hydrogeéne absorbé, il va diffuser. Cette diffusion est intrinséquement liée a la
structure cristallographique du matériau.

En effet, tous les matériaux cristallins peuvent étre identifiés et classés en fonction de
I’arrangement périodique de leurs atomes. Les structures cristallographiques les plus
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courantes dans les matériaux métalliques sont la structure cubique centrée (tungsténe, fer-
a,..), la structure cubique face centrée (aluminium, cuivre,...) et la structure hexagonale
compacte (titane, magnésium,..). Toutes ces structures cristallographiques sont définies par
leurs mailles élémentaires ; ainsi, trois parameétres de maille (a, b, et c) sont définis pour
chaque structure cristallographique et pour chaque matériau (Annexe A).

¢ sites tétraédriques

@ sites octaedriques

(b)

Figure 1.2.2 Structure cubique centrée : (a) position des atomes et des sites interstitiels dans la maille cc, (b)
détail d’un site interstitiel octaédrique, (c) détail d’un site interstitiel tétraédrique. D ‘aprés [Loul5]

Du fait de sa petite taille, I’hydrogéne peut facilement se loger dans les différents sites
interstitiels (sites tétraédriques dans les structures cubiques centrées et octaédriques dans les
structures cubiques faces centrées). La figure 1.2.2 montre la position des sites interstitiels de
la structure cubique centrée. La distance entre deux sites interstitiels est notée A (m), et est
reliée au parameétre de maille a. Dans les structures cubiques centrées, la plus petite distance
entre sites tétraédriques est

a

/1=ﬁ 9)

La diffusion de I’atome d’hydrogéne a cette échelle correspond a une série de sauts de site
interstitiel en site interstitiel, ce qui nécessite une énergie d'activation E,, nécessaire pour
passer le col énergétique entre deux sites (Figure 1.2.3).

Distance

L 2

Energie

/]\ Site interstitiel

e
-

Figure 1.2.3 Schématisation de la diffusion interstitielle de ’hydrogéne [Mor09].

La densité de sites interstitiels N, (sites/m®) pour chague matériau peut se calculer par la
formule suivante :

p X N,
N, =p——= (10)
m

B est le nombre de sites interstitiels par atome, p (kg/m®) est la masse volumique, N, est le
nombre d’Avogadro (mol™), et m,,, la masse molaire (kg/mol).
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1.2.3 Piéges et défauts microscopiques

Le transport de I’hydrogéne s’accompagne d’un processus de piégeage sur les différents
défauts des matériaux. Chaque piége est associé a une énergie de piégeage, plus ou moins
importante, comme illustré sur la Figure 1.2.4. E,; et E,, représentent respectivement, les
énergies de piégeage du premier site et du second site. Et enfin, (E;; = E,, + E,;) et
(E;; = E,, + E,,) sont les énergies de dépiégeage requises pour que 1’atome d’hydrogéne
se dépiege [Izull].

Premier site de Deuxiéme site de
Site interstitiel plegeage piégeage
\-/ Em Ed} ch2__
Ey,
Ey,
Surfacede K
I’échantillon

Profondeur
Figure 1.2.4 Schéma des énergies de diffusion et de piégeage dans un matériau [Izull].

Ces défauts peuvent étre
- des défauts ponctuels (lacunes, interstitiels,.. -voir Figure 1.2.5-).
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Figure 1.2.5 Représentation schématique d’une a) lacune, d’un atome b) interstitiel ¢) substitutionnel [Man15].

Les lacunes sont dues a 1’absence d’un ou plusieurs atomes dans le cristal, les atomes
interstitiels sont des atomes étrangers insérés dans les espaces libres du réseau
cristallin.

- des défauts linéaires (dislocations), responsables notamment de la deformation plastique.

Les dislocations sont des lignes autour desquelles 1’arrangement régulier d’atomes est
perturbé. Une dislocation est caractérisée par son vecteur de Burgers b, correspondant
au défaut de périodicité induit dans le réseau. Dans une dislocation « coin » le vecteur
de Burgers est perpendiculaire a la ligne de dislocation, tandis que dans une
dislocation « vis » le vecteur de Burgers lui est paralléle (Figure 1.2.6).
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(a) (b)

Dislocation coin Dislocation vis

Figure 1.2.6 Représentation schématique d’une a) dislocation coin b) dislocation vis.

La déformation plastique se fait par glissement des dislocations dans des plans de
glissement et selon des directions particulieres. La multiplication des dislocations au
cours de la déformation plastique, sous I’effet d’une contrainte appliquée, est
responsable de 1’écrouissage. Les dislocations sont des sites privilégiés pour le
piégeage des atomes d’hydrogene, favorisé¢ par les distorsions locales de réseau
qu’elles induisent [Rob09, Tab83]. Il faut noter de plus que des études expérimentales
[Ché99, Hwa83] ont mis en évidence le transport de I’hydrogene par les dislocations :
ces derniéres peuvent dans certaines conditions, transporter 1’hydrogéne piégé, et
modifier ainsi le flux d’hydrogéne a I’intérieur du matériau.

- défauts surfaciques (joints de grains et d’interphase) ou volumiques (pores, inclusions,
précipités,..)

Ces différents défauts dépendent des traitements thermomécaniques d’élaboration et
de transformation du matériau, notamment par déformation plastique et/ou traitement
thermique.

1.2.3.1 Mise en évidence expérimentale du piégeage

Les différentes techniques expérimentales permettant de mettre en évidence la nature des
piéges et leurs énergies sont :

La perméation : c’est une technique expérimentale largement utilisée qui consiste a
mesurer la vitesse de diffusion de I’hydrogene a travers une membrane (insérée entre
deux chambres parfaitement étanches). Cette technique permet de remonter au
coefficient de diffusion et aux énergies de piégeage. Cette derniere a notamment été
utilisée par [Kum80] pour déterminer I’énergie de piégeage des dislocations dans le
fer pur (0,622eV).

La TDS: la spectrométrie de désorption thermique (Thermal Desorption
Spectrometry, TDS), également appelée désorption programmée thermique (Thermal
Programmed Desorption, TPD), consiste a mesurer quantitativement le flux de gaz
qui est désorbé d’un échantillon soumis a une évolution bien contrélée de sa
température. Les résultats des TDS permettent de mesurer la quantité totale
d’hydrogeéne conservée dans [’échantillon aprés exposition a I’hydrogene, et
d’identifier les énergies de piégeages, ce qui dépend des mécanismes supposés de
piégeages [Cho82].

La NRA (Nuclear Reaction Analysis) : c’est une technique basée sur la réaction
nucléaire entre un ion incident et des noyaux cibles, le résultat de cette interaction
conduit a la création de différents types de particules (neutrons, protons, photons ...)
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pouvant étre détectées. Cette technique est particulierement utilisée pour déterminer
des profils de concentration quantitative dans un échantillon de faible épaisseur, ainsi
que les densités de piége (lacune) [Ali0O5].

e L’autoradiographie consiste a utiliser le rayonnement - du tritium introduit dans le
matériau pour impressionner une émulsion de bromure d'argent. Cette technique
permet de localiser les sites de piégeages en surface, et de mettre en évidence le
transport de 1’hydrogéne par des piéges mobiles (dislocations) [Bra99].

1.2.3.2 Création de défauts

Ces différents défauts sont soit intrinséques, c’est a dire induit par le procéde, soit, induits par
le chargement (mécanique, thermique...). Les deux modes de chargement d’intérét dans le
cadre des études effectués au LSPM sont les changements mécaniques (induisant par exemple
de la plasticité) et plasma.

a) Effet de ’irradiation (plasma et neutrons)

Des études expérimentales [Ali05, Ogo03] sur le tungsténe ont permis de mettre en évidence
la création de nouveaux piéges induits par 1’exposition plasma, en fonction du flux
d’hydrogene et de 1’énergie d’implantation des ions. En effet, lors d’un bombardement
plasma, les ions implantés avec une forte énergie peuvent induire plusieurs défauts dans la
microstructure en déplacant les atomes de leurs sites initiaux, comme des lacunes et des
défauts interstitiels, pour former des paires de Frenkel.

10%* . : . .
ion-induced defects

1073

-3

E, 104 grain boundaries and dislocations
g 1073 Pieges
E‘ 101 vacancies intrinseques
1023 / : . . .
107 10 10" 102 10® 10

Incident fluence, D/m’

Figure 1.2.7 Evolutions de la densité de différents piéges lors d’'un bombardement plasma, en fonction de la
fluence [Ogor03].

Sur la Figure 1.2.7 sont reportés les résultats deduits par Ogorodnikova et al. [Ogor03] portant
sur I’évolution des densités de piéges suite a 1’exposition d’un échantillon de tungsténe a un
plasma de deutérium. La densité de piége créé croit rapidement, jusqu’a devenir 100 fois plus
importante que les densités initiales de pieges. Il faut souligner que les piéges creés (des
lacunes) sont localisés sur quelques micromeétres seulement (5 um) de la surface exposée au
plasma (voir Figure 1.2.8).
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Figure 1.2.8 Répartition en profondeur des piéges induits dans le tungsténe a température ambiante et avec une
fluence de 10 (D/m?) [Ogo08].

Pour représenter 1’évolution temporelle des pieges crées du fait de 1’exposition plasma, noté
N, Ogorodnikova et al. proposent la relation suivante :

(1—r)Fnt>

AT (11)

Ny = N, W, (1 — exp
r est le coefficient de réflexion, W, et n sont respectivement, la densité maximale de piéges
créés et la probabilité de création de piege. I' est le terme source volumique représentatif du
processus d’implantation d’hydrogene par voie plasma, présenté dans le chapitre 1.2.1.3.

Il faut enfin noter que les neutrons produits dans les réacteurs nucléaires peuvent créer
d’autres types de piéges. Les flux de neutrons avec une énergie cinétique tres élevée vont
endommager et donc créer des défauts (des lacunes) qui vont avoir un impact sur la diffusion
et le piégeage de I’hydrogene. Le taux de création des piéges par les neutrons est constant au

cours du temps (jusqu’a saturation), et homogéne dans toute 1’épaisseur des echantillons
[Ogor03].

b) Effet des champs mécaniques

Quand une structure est déformée plastiquement, la densité de dislocations (et donc, la densité
de piéges) tend a augmenter avec la deformation. Cette augmentation de la densité de
dislocations a comme effet direct de ralentir le processus de transport de I’hydrogéne au
travers une membrane. Kumnick et al. [Kum80] ont effectué une série de mesures de
perméation au travers d’éprouvettes de fer pur préalablement déformées, a différentes
valeurs ; ils ont alors estime la densité de pieges, a partir du retard a la diffusion (voir Figure
1.2.9).
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Figure 1.2.9 Evolution de la densité de pieges en fonction de la déformation plastique équivalente dans le fer-o
[Sof89].

A partir de ces résultats, Sofronis et al. [Sof89], ont proposé une expression qui relie la
densité de piége N a la déformation plastique équivalente dans le fer-a. :

pieges

log Ny ( ) — 23.26 — 2.33¢"55¢ (12)

Cette expression est tracée sur la Figure 1.2.9 : une densité de piége initiale de 8,51x10%
(pieges/m®) est mesurée quand gy, = 0, puis log Ny augmente quasi linéairement avec &,
jusqu’a environ &, =20% et commence a saturer a partir de &, =50% de deformation pour
atteindre une densité de 1,8x10% (pieges/m®).

Dans le cas du tungsténe Terentyev et al. [Terl15], ont estimé la densité de dislocations a partir
de la déformation plastique équivalente par un modéle d’écrouissage de type Kocks-Mecking
[Est84], mais ils n’expriment pas la densité de pi¢ges associée

dpr 1
d_ep =M (ﬁ - ka) (13)

L correspond a une distance effective que les dislocations doivent parcourir avant d’étre
freinées par des défauts microstructuraux. k est un parametre qui dépend du matériau et de la
température. M est le facteur de Taylor, qui relie phénoménologiquement la déformation au
glissement sur les systémes de glissement, et dépend de 1’anisotropie cristalline. Cette
équation exprime la compétition entre multiplication des dislocations (écrouissage de type
« forét »), inversement proportionnelle a la distance moyenne entre dislocations, et la
restauration dynamique (annihilation des dislocations) considérée proportionnelle a la densité
de dislocations [Har19].

On obtient, a partir de la résolution de 1’équation (13), en considérant une valeur initiale de pr
égale a de 10" m™ quand &, vaut zéro:
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M M
pr(ey) = (1012 - E) e kMep 4 oL (14)

1.3 Modélisation de la diffusion et du piegeage de
I’hydrogéne

En I’absence de toute force de transport, 1a diffusion d’hydrogéne dans le réseau est décrite
par la loi de Fick

aC,
L 15
T V- (15)

avec

@ représente le flux d’hydrogéne (atomes/m?s), C, la concentration d’hydrogéne diffusif
(atomes/m®), et D, le coefficient de diffusion (m?s) de I’hydrogéne dans le matériau
considéré. Le coefficient de diffusion de ces différents matériaux varie selon la loi
d’Arrhenius:

E
D, = D, exp (— K—T;) 17)

avec, E,, I’énergie d’activation, K la constante de Boltzmann (eV/K) et T (K) la température.
La loi de Fick indique que la diffusion des atomes d’hydrogene se fait de la zone de forte
concentration vers la zone de faible concentration. On suppose que I’état d’équilibre est
atteint quand la concentration d’hydrogene diffusif est homogene dans 1’espace.

D’autres facteurs peuvent également influer sur la diffusion, et en particulier, les champs de
contrainte [Dell2, Ché09] ou de température [Lon85]. Dans le premier cas, le flux devient
[Sof89, Ori66, Bec71]

v
@ =—-D,VC, — DLCLR—;VPH (18)

ou Py représente la pression hydrostatique telle que

Py = —tre (19)
3
Dans le second cas (effet de thermophorese ou effet Soret), le transport d’hydrogéne est
influencé par le gradient thermique, via un terme supplémentaire dans ¢ qui dépend alors
directement du gradient thermique [Lon85]. Méme sous fort chargement thermique (rencontré
dans le cas d’exposition plasmas), cet effet peut, en premicre approximation, étre négligé,
d’autant que trés peu de données de base sont disponibles dans la littérature [Hod17-b].

1.3.1 Piégeage de I’hydrogéne

Pour prendre en compte 1’effet du piégeage sur le transport de I’hydrogéne, on suppose tout
d’abord que la concentration totale d’hydrogéne présente a I’intérieur du matériau (C), est la
somme d’une partie dite diffusive C;, et d’une partie piégée Cr [Kro99]:
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C = CL + CT = HTNT + HLNL (20)

ou Ny et N sont respectivement la densité volumique de pi¢ge (lacunes, dislocations...) et de
sites interstitiels. 6 est le taux d’occupation des piéges, est 8; le taux d’occupation des sites
interstitiels. L’équation (15) devient alors

— 1 - — — — = 21
ot + 67 prals Ny Y +|7.< D,ve, DLCLRTVPH> 0 (21)

207 - o .
—, caractérise la cinétique de piégeage, avec

00 06 07| .
T — T + T HL (22)
ot dt lg, 00,1,
et I’équation (21) devient
Ny 007 \0C,, ONy 00y
1+— 0 N
( +NL69Lt>6t+ T 23

Vi
-v.|\D,VC +DC—I7P>=0
(L L 1YL pp VEH

Pour expliciter les deux termes de 1’équation (22), il est nécessaire de préciser le processus de
piégeage.

1.3.2 Cinétique de piégeage
La réaction cinétique de base entre un piege et un atome d'hydrogéne s’écrit :

H+ [ ]piége = [H]piégé (24)

H représente un atome d’hydrogene libre, [ ]pege représente un piege vide, et [H]pigge un
atome de H piégé. Cette réaction cinétique est régie par deux vitesses de réaction, définies
respectivement les constantes cinétiques de piégeage p et de depiégeage k. Elle peut étre
décrite a 1’aide de 1’évolution temporelle du taux d’occupation des pieges 8 [McN63] par

06

_T = pHL(l - BT) - k BT (25)

ot
p et k sont des parametres qui dépendent des matériaux et du pieége consideré. lls peuvent étre
déterminés par la relation suivante [Hod15]:

4[" et (26)

ou par une relation d’Arrhenius [Hurl5]:
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_Em

p = poe kT
. (27)

k = koe_ﬁ

\

Dans les équations (26) et (27), A représente la distance entre deux sites interstitiels, v, est la
fréquence d’attaque, E; est 1’énergie de dépiégeage (Cf. E4q et E;, du 8§ 1.2.3), E,, est
I’énergie d’activation, pget ko, sont respectivement les constantes pré-exponentielles de
piégeage et de dépiégeage.

1.3.3 Piégeage instantane

Lorsque le piégeage est instantané (ou quand la cinétique de piégeage est tres rapide), alors

207 :
¥|9L = 0 et [Ori70]
Or
= 28
Kib =14 (28)
avec K; = p/k, soit
0. — 1 Db oL
U WY (29)
K0,
L’équation (22) devient
96y _ 96r) (30)
at 90,1,
et donc [Kro00] :
aC, dCyp Ny 8671 \ 9C; dN;
—+—=1+——| | =+ O0,—
at  adt N, 96,1,) dt ot
31)

_Cr(1=6)+C,0G, 0Ny
B C, at T ot

L’équation (29) (dite solution d’Oriani) a été utilisée dans différents travaux de la littérature
pour modéliser par éléments finis la diffusion de 1’hydrogéne couplée aux champs
mécaniques [Kro00, Sof89, Chal7].

1.3.4 Multipiégeage

La notion de multipiégeage traduit la présence de plusieurs piéges dans un matériau. Dans ce
cas, I’équation générale (21) utilisée pour la modélisation du transport et du piégeage de
I’hydrogéne doit étre modifiée pour tenir compte de n,types de pieges differents :
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Np
aC, ONr; 007 ;
-+ Z [em o+ Nri— v(D,VC,) =0 (32)
i représente le piége considéré, C, (atomes/m®) et Cr; (atomes/m®) sont respectivement les
concentrations d’hydrogéne diffusif et piégé pour chaque pic¢ge i. 6, et 07 ; représentent les
taux d’occupation C,/N;, (atomes/sites) et Cr;/Nr; (atomes/piege). N, et Np; sont les
densités des sites interstitiels (sites/m®) et de piéges (piéges/m®).

Le piégeage transitoire pour chaque piége i consideré est pris en compte a partir de 1’équation
différentielle de piégeage McNabb et Foster ou par celle d’Oriani. Ces deux formalismes
impliquent qu’un atome ne peut passer directement d’un type de piége a un autre, et doit donc
repasser en état « diffusif ». lls ne permettent donc pas de prendre en compte 1I’échange
isotopique ni le piégeage de plusieurs atomes d’hydrogeéne dans un seul piege dont 1’énergie
de dépiégeage dépend du taux de remplissage [Sch14, Sch17, Hod17-b].

1.4 Résolutions numériques du probléme de transport
et piegeage couplées aux champs
thermomécaniques

Dans cette partie sont exposées différentes approches numériques présentes dans la littérature,
sans étre exhaustif (voir Tableau 1.4.1), pour modéliser les interactions hydrogéne matériaux
couplée a leur environnement (thermique et/ou mécanique). Les méthodes de résolution, le
type de piégeage considéré ainsi que les différents couplages thermiques et mécaniques y sont
donnés. Il est possible d’en déduire schématiquement les spécificités des études réalisees :

e des codes « maison » en différence finies, écrits en fortran, pour des applications 1D,
alliant piégeage transitoire, champs thermiques (résolus ou non) et absence de champs
mécaniques. Les applications portent sur le traitement de spectres TDS [Ogor03,
Gril6, Mat18] ou I’étude des interactions plasma/surface [San12, Hod15, Lon08].

e des codes éléments finis commerciaux, éventuellement modifiés par des procédures
utilisateurs, en 2D, ou 3D, basés sur du piégeage instantané et un couplage avec les
champs mécaniques. Les applications sont surtout liées a 1’é¢tude de la tenue
mécanique des structures en environnement hydrogéne (par exemple [Ngul4, Sof89,
0l1d08, Yaol9]), ou au traitement de résultats de perméation (par exemple, voir
[Legl4, Lil7, Wul8, Ham17, Feul5]).

Au travers de ces catégories, on constate aisément que les outils ne possedent pas (ou peu) de
potentialités communes, ce qui limite fortement leur domaine d’application, et donc, leur
polyvalence. L’objectif de ce travail est de remédier a ces limitations, en profitant de la
présence, au LSPM, de codes appartenant aux deux catégories et dédiés a des domaines
d’application tres différents. Pour des raisons liées a une estimation initiale de potentialité, il a
été choisi d’étendre les outils développés en éléments finis pour y intégrer les spécificités des
outils en différences finies.

Ces codes sont rapidement présentés, et les implémentations éléments finis sont un peu plus
détaillées dans la mesure ou c’est cette approche qui sera retenue pour les développements.
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Code/Logiciels TMAP MHIMS HIIPC CRDS Abaqus* Comsol*
i Différences Différences Différences WMMN%%AHM Eléments finis
=WA-MM_”.MMMm finies finies finies Z% . n_ , ﬂ?omaﬁom Eléments finis
athematica* | utilisateurs en
Code Fortran | Code Fortran | Code Fortran (SUNDIAL) Fortran
o 2D /2D 2D /2D
Dimensions 1D axisymeétrique . e
/3D axisymétrique
Piégeage Transitoire Instantané
Wmmcm—:_o: Non Oui Oui Non Non
tempeérature
Multi piégeage Oui Non
Résolution des
champs Non Oui
mécaniques
Applications TDS / Fusion Essais de fragilisation /

permeéation

Tableau 1.4.1 Différents codes numériques identifiés dans la littérature. Les outils marqués d’un « * » sont des codes commerciaux, fermés.
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1.4.1 Algorithme de résolution pour les problemes « TDS & Plasma »

La résolution des problemes liés aux interactions plasma/surface au LSPM se fait a travers le
code HIIPC. Ce code permet de prendre en compte des processus importants de diffusion,
piégeage et dépié¢geage de I’hydrogene et de ses isotopes dans les matériaux [San12, Bonl4].

Le code HIIPC est basé sur la résolution des équations de diffusion/piégeage de 1I’hydrogene
proposées par McNabb et Foster [McN63], considérant un piégeage transitoire, et dans
lesquelles I'évolution temporelle de I’hydrogéne piégé dans le matériau est décrite par
I’équation (25). Les deux équations de diffusion (15) et de piégeage (25) sont résolues en
utilisant la méthode des différences finies. Les équations sont discrétisées dans 1’espace (en
1D) en utilisant un schéma centre, puis résolues en utilisant un solveur DLSODE [Rad93].

En plus de la résolution couplée et simultanée des équations de diffusion/piégeage de
I’hydrogene, le code HITPC permet de résoudre aussi en méme temps 1’équation de la chaleur,
afin de prendre en compte le changement de température pendant I'implantation ionique, ainsi
que la formation de défauts tels que les dommages créés par I'impact d'ions [Quil7-a, Quil7-
b].

Le code HIIPC a été validé par la reproduction de spectre de TDS expérimentaux (voir par
exemple Figure 1.4.1), et une confrontation des résultats obtenus avec le code MHIMS
[Hod15], en prenant notamment en compte le multipiégeage, et un couplage des champs de
diffusion et de piégeage de I’hydrogéne avec les champs thermiques.
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Figure 1.4.1 Reproduction d’un spectre de TDS expérimpental [Ogor03] en utilisant le code HIIPC .

1.4.2 Algorithme de résolution pour les probléemes « Mécaniques &
Perméation »

Les procédures utilisateurs implémentées dans le code éléments finis Abaqus (UMAT,
UMATHT, ...), utilisé dans le cadre de cette these, ont éte développées au LSPM pour
répondre aux problématiques mécaniques/fragilisation [Chal2, Ngul4, Ardl5], dans le
contexte du stockage ou du transport de I’hydrogéne. Ces outils permettent de prendre en
compte un couplage fort diffusion-plasticité-piégeage instantané (équation (31)). L’objectif
est de prévoir les champs mécaniques et de concentration d’hydrogéne pour différents
problémes aux limites sur des structures 2D ou 3D, dans le cadre de 1’¢élastoplasticité isotrope
ou anisotrope (cristalline)

La procédure UMATHT calcule le flux d’hydrogene diffusif qui dépend a la fois du piégeage
de I’hydrogéne et de la pression hydrostatique (équation (21)). La procédure UMAT, quant a
elle, est utilisée pour définir un comportement mécanique et transférer des champs
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mécaniques pour le calcul du transport et du piégeage. Elle est appelée au début de chaque
itération du calcul, et pour chaque point d’intégration du maillage. Enfin, Abaqus résout le
probléme par une procédure de Newton Raphson. Le schéma de résolution général et la
stratégie de calcul sont présentés sur la Figure 1.4.2.

UMAT
Mechanical Behavior VPH & 813

(Gauss point)

ABAQUS
i-th
Newton-Raphson
loop

A4

e & AC
< UMATHT
A CT & 6CT Trapping/Transport
— |

k=k+1 Convergence? CL(f) & ACL
(Gauss point)
Figure 1.4.2 Schéma de résolution utilisé par [Ngu14] pour la résolution du probléme couplé
mécanique-diffusion.

Beginning of the

k-th increment
No
S

Le code ainsi développé, permet de faire des simulations en 2D axisymétrique et en 3D, en
considérant une diffusion transitoire, un piégeage instantané (29), et un couplage mécanique
(diffusion-plasticité). Les champs thermiques ne sont pas résolus, mais sont Supposes connus
a tout instant et varient de fagon homogene sur toute la géométrie considérée.

L’outil numérique a été appliqué a des essais mecaniques non-standard comme 1’essai U-bend
[Chal7-a] (voir Figure 1.4.3) et I’essai de disque [Ard13, Ard15], pour étudier I’influence de
la déformation plastique sur la distribution de I'hydrogene.

D=15 mm
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Figure 1.4.3 Simulation numérique sous Abaqus de 1’essai U-bend en considérant un couplage thermomécanique
[Chal7-a].
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/
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L’outil numérique permet aussi de faire des simulations utilisant des approches en plasticité
cristalline 3D en chargement complexe, sur des monocristaux ainsi que sur des echantillons
polycristallins de fer, pour étudier et comparer la diffusion de I’hydrogéne dans les deux cas
de configurations [Chal7-b] (voir Figure 1.4.4).
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Figure 1.4.4 Simulation numérique sous Abaqus de la diffusion de I’hydrogéne dans un domaine homogéne et
dans un polycristal de fer [Chal7-b].

1.5 Conclusion

Ce travail de thése a pour objectif d’étendre les développements existant sur Abaqus afin de
pouvoir traiter une plus large gamme de problemes, et en particulier, ceux liés aux
interactions plasma/surfaces. Cela nécessite donc d’intégrer dans Abaqus des capacités liées
(voir tableau 1.5.1)

e au piégeage transitoire ;

e au multipiégeage ;

e a la résolution, en plus des problemes mécaniques et de transport/piégeage, de
I’équation de la chaleur, avec prise en compte des divers couplages.

Le plan de ce travail est donc le suivant :

Dans un premier temps, la cinétique de piégeage, et son intégration dans Abaqus seront
présentées. Cela aménera a préciser les conditions de convergence dans ce logiciel de
problémes couplés, et ’'importance de certains parametres.

Ensuite, I’effet de champs thermiques connus sera intégré, ce qui permettra la simulation
d’essais de caractérisation de pieges dans les matériaux.

Enfin, la maniére d’intégrer la résolution de I’équation de la chaleur, en plus du
transport/piégeage et de la mécanique sera présentée. Une application sur un élément du
tokamak ITER sera effectuée, qui a la particularité¢ d’induire des champs thermomécaniques
(dilatation, plasticité), des champs thermiques transitoires et de la diffusion/piegeage
instationnaire d’hydrogene.
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2 Prise en compte du piegeage transitoire dans les
calculs éléments finis sous Abaqus

2.1 Présentation du code éléments finis Abaqus

2.2 Diffusion et piégeage de I’atome d’hydrogéne sans contrainte

2.3 Stratégie d’implémentation d’un probléme couplé diffusion/piégeage transitoire
dans Abaqus

2.4 Approximation analytique du piégeage transitoire

2.5 Validation de ’implémentation du piégeage transitoire

2.6 Préconisation d’usage transitoire/instantanée dans les calculs EF

2.7 Conclusion
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Le but de ce chapitre est de présenter les implémentations effectuées dans le code éléments
finis Abaqus pour prendre en compte un couplage entre la diffusion et le piégeage transitoire
de I’hydrogeéne. Pour cela, 1’outil numérique utilisé est d’abord introduit et les différentes
procédures utilisateurs sont présentées. Ensuite les différentes équations de diffusion et de
piégeage de I’hydrogene utilisées dans le modele ¢éléments finis sont développées et la
stratégie d’implémentation est présentée. L’implémentation est ensuite validée a ’aide des
comparaisons avec des résultats obtenus avec le code MRE (HIIPC). Enfin le choix de
considérer un piégeage instantané ou transitoire est discuté.

2.1 Présentation du code éléments finis Abaqus

Abaqus est un code commercial de calcul par éléments finis [Sim11], qui fait partie de la suite
de SIMULIA 3DS édité par Dassault systeme ; la version utilisée dans le cadre de cette thése
est la version 6.11. Ce logiciel permet de résoudre de fagon efficace et robuste une large
gamme de problémes (mécaniques, thermiques, thermomécaniques...), en statique ou en
dynamique, sur des cas simples ou complexes, avec des comportements linéaires ou non
linéaires.

Cependant, il existe des probléemes pouvant constituer un frein pour étudier des phénomenes
bien spécifiques, comme le probleme lié a la résolution entierement couplée mécanique et
diffusion. Néanmoins, cela est compensé par la possibilité de développer et d’intégrer des
procedures utilisateurs UMAT et UMATHT [Hun14] dont I’objectif est d’étendre le champ
d’application et de permettre & Abaqus de prendre en compte un réel couplage entre la
diffusion et la mécanique.

2.1.1 Fonctionnement général

La résolution d’un probléme sous Abaqus se fait en général en 3 étapes comme illustrées sur
la Figure 2.1.1. La premiére étape est une étape de prétraitement dans laquelle le modéle doit
étre créé, soit en utilisant 1’interface graphique Abaqus/CAE (Complete Abaqus
Environment), soit en utilisant des scripts en python (version 2.7) qui permettent de définir
des modeles plus compliqués et des conditions aux limites que 1’on peut difficilement définir
en utilisant le CAE. Une fois le modele créé, le CAE génére un fichier d’entrée « input »
(.inp) dans lequel se trouveront toutes les données nécessaires pour une résolution d’un
probléme éléments finis: les nceuds, les éléments, les lois de comportement, les conditions aux
limites, les conditions de chargement, les parameétres de convergence et les variables de sortie
qu’on visualisera ensuite dans le fichier odb.

La deuxiéme étape consiste en la résolution du probleme considéré par un des solveurs
Abaqus (par exemple Abaqus/Standard ou Abaqus/Explicit pour les problémes
respectivement quasi-statiques et dynamiques) ; le choix du solveur dépend du probleme
considéré.

Lorsque la résolution commence et que le calcul est lancé, se créent :

e divers fichiers portant sur le statut du calcul (*.log*.dat,*.msg, *.sta...) qui
renseignent sur le temps de calcul, le nombre d’itérations, les messages d’erreurs....
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e un fichier de sortie (*.odb, « OutputDataBase »), qui contient les grandeurs calculées
par le logiciel lors de la résolution du probléme. C’est le fichier qui va permettre de
faire un post traitement du probléme consideéré.

Et enfin dans la troisieme étape, les résultats obtenus (fichier *.odb) sont visualisés et traités
dans Abaqus/CAE et éventuellement posts-traités par des scripts en python (non
obligatoirement).

(" Script Python |
[ Itetce graphiue ’ - l Etape 1: mise en
| | Fties et donnee
N i/
Etape 2 : résolution
(Fciers e s
\\f:?filj‘*'_ﬁ,li:/
(" ScrptBython . |
e Bthon Etape 3: post-
:" ferface gmphiq“;] traitement

Figure 2.1.1 Schéma de résolution d'un probléme éléments finis par Abaqus [Ngul4].

2.1.2 Procédures utilisateurs

L’une des fonctionnalités du code Abaqus est de pouvoir créer des procédures utilisateurs
(«User Subroutines ») qui permettent d’introduire dans le code des ¢éléments
supplémentaires : comportements mécaniques, éléments finis, conditions aux limites et de
nombreux autres aspects qui ne sont pas inclus dans le cadre d’une résolution standard
d’Abaqus.

Ces procédures utilisateurs sont le plus souvent écrites en fortran et sont compilées par le
logiciel Abaqus. Celles utilisées dans le cadre de ce travail sont les suivantes :

e UMAT (User MATerial) : permet la définition d’une loi de comportement mécanique.
e UMATHT (User MATerial Thermal) : permet la définition d’un flux de matiére ou de
chaleur.

e UEL (User ELement) : permet la définition d’un élément finis, en plus des éléments
standard définis dans Abaqus.

2.1.3 Moyens de calculs

Les calculs ont été effectués sur le cluster de calcul du LSPM, qui posséde 8 nceuds :

e 1 nceud de 2 processeurs a 4 cceurs de 2,13 GHz et 24 Go de RAM ;
e 2 nceuds de 2 processeurs a 6 cceurs de 2,66 GHz et 96 Go de RAM ;
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e 3 nceuds de 2 processeurs a 6 cceurs de 2,6 GHz et 128 Go de RAM
e 1 nceud de 2 processeurs a 6 cceurs de 2,6 GHz et 32 Go de RAM ;
e [ nceud de 2 processeurs a 4 cceurs de 2,93 GHz et 48 Go de RAM.

2.1.4 Résolution d’un probléme éléments finis sous Abaqus

La méthode des éléments finis consiste & découper le domaine spatial en sous-domaines,
appelées « eléments finis », ’ensemble des éléments finis constituent le maillage, chaque
maille est définie par ses nceuds (Figure 2.1.2). La méthode permet de résoudre
numériquement des  problemes  physiques complexes (mécanique, diffusion,
thermomécanique...), définis par un systéme d’équations différentielles.

Figure 2.1.2 Exemple d’un maillage EF (un élément linéaire a gauche et quatre éléments rectangulaires a droite).

Les équations différentielles sont ensuite écrites sous leur forme faible (dite « formulation
faible ») c’est-a-dire intégrées et discrétisées sur chaque élément fini a partir de I’équation de
leur forme différentielle (formulation forte). La solution en un point quelconque a I’intérieur
d’un élément fini est approchée par interpolation polynomiale (linéaire ou quadratique) des
solutions discreétes.

2.1.4.1 Exemple : probléme de diffusion de la chaleur

Si on considére un cas trés simple, un seul élément 1D avec deux nceuds (Figure 2.1.3), et
qu’on cherche a connaitre le champ de température supposé variant lin€airement le long de
cet ¢élément, I’équation de diffusion (formulation forte) est :

OT A d?T
—_lth ” (33)
ot  pCp dx?
avec D le coefficient de diffusion thermique :
Atn
b=c (34)

p est la masse volumique (kg m™), Cp la chaleur spécifique (J kg™ K™) et A, la conductivité
thermique (W m™* K™).

La formulation faible du probléme est obtenue en multipliant 1’équation (33) par un champ de
température virtuel T* et en I’intégrant sur le domaine considéré :
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L
: d*T
fTT*dx—Df—T*dsz (35)
dx?
0
En faisant une intégrale par partie et en appliquant le théoreme de la divergence, on obtient :

L
dT deT*
—T*dx = — = 36
dexf( )dx dxdde (36)
0
g (37)
f v T* f — n T* dx
0
L dT dT* L
fTT* dx +D j— dx=f OrT* dx (38)
0 d 0
En approximant la dérivée temporelle T par un schéma implicite d’Euler :
Tt+dt _ Tt (39)
o dt
On va avoir :
1 L TdT*
_ t+dt p* _
It fT T"dx+ D Ix d X
0 0 L (40)
L 1
= O T* dx+—JTtT* dx
0 dt
0
1 2 X
. ’ ......... »
1 L +1

Figure 2.1.3 Maillage avec un seul élément (de longeur L) a deux nceuds (1et 2).

L’intégration de I’équation (40) nécessite une approximation des variables T(x) T*(x) et de
leurs dérivées respectives :

T() = MOOT, + N0OT, = (0D N0} 7] @)
T = MO T+ N T = i o) {11 2)
dT  (dNy(x) dN,()) (T1) _
E_ { dx ;x }{Tz} B [B] {T} (43)
dT*_ dN;(x) dN,(x)) ( Ty _ N At t
T D By = Y (8]
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N;(x) et N,(x) sont appelées fonction d’interpolation ou fonctions de forme, le vecteur
T(x) = {T,,T,} représente le vecteur inconnu (ou degrés de liberté, ddl) de cet élément.

Quel que soit le probléme éléments finis traité, le systéme matriciel suivant a résoudre sera
toujours de la forme :

Kq=F (44)

ou la matrice K est la matrice de rigidité, le vecteur F représente les forces généralisées et le
vecteur g représente le vecteur inconnu. La matrice K et le vecteur F sont des intégrales
complexes, qui sont résolues numériquement par la méthode de Gauss. Dans cette méthode
I’intégrale | sur un domaine (-1,1) est approchée par :

1 n
I = f_lf(x)dx ~ ; w; f(x;) (45)

Xi représentent les points d’intégration, caractéristiques de 1’élément utilisé (« points de
Gauss »), pondérés par leur « poids » w;. Dans le cas considéré, 1’élément fini a deux nceuds
(voir Figure 2.1.3) contient deux points de Gauss sont respectivement définis en

1

1 . n .
X= —=etx =+, affecteés chacun du méme poids w;=w,=1.

V3

Enfin 1’algorithme de Newton-Raphson [Sim11] est utilisé pour résoudre numériquement
I’équation (45), c'est-a-dire pour trouver une approximation précise du zéro d’une fonction de
maniére itérative.

2.1.4.2 Cas particulier : probléeme couplé thermomécanique sous Abaqus

Le systeme matriciel (44) peut étre décomposé en plusieurs sous-matrices, le probléme se

résume alors a:
Kuu Ku@] (qu) _ (Fu>
Kou Kool\qy Fg (46)

ou Kyy et Kgg sont respectivement les matrices de rigidité des problémes purement mécanique
ou diffusif, de méme pour les vecteurs forces généralisés F et Fy. K,y et Ky, représentent les
termes de couplage entre la mécanique et la diffusion, et les inconnues du probléme sont les
composantes des vecteurs gy et g.

Dans la procédure mass diffusion ‘Coupled temperature displacement’ présente dans Abaqus,
qui traite essentiellement des problémes de mécanique assisté par la température, le probléeme

résolu est le suivant :
Kuu Kue] (qu) — (Fu>
0 Kopol\qg Fo (47)

Ainsi, le couplage n’est pas complet, Abaqus permet de prendre en compte I’influence des
champs de température sur les champs mécaniques mais pas 1’inverse (car Kg,= 0). Des
travaux antérieurs ont été réalisés [Ngul4] pour pouvoir prendre en compte un couplage fort
(effet de la plasticité sur la diffusion) entre diffusion et champs mécaniques sous Abaqus (voir
1.4.2).
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Dans ce travail, en continuité de ces études, plusieurs extensions de ces procedures utilisateurs
(principalement I’UMATHT) seront présentées dans le but d’étendre les champs
d’applications notamment aux problémes couplés thermomécaniques-diffusion.

2.2 Stratégie d’implémentation d’un probléme couplé
diffusion/piégeage transitoire dans Abaques

On considere ici uniquement le couplage entre diffusion et piégeage de 1’hydrogéne, les effets
de champs mécaniques ou thermiques étant traités ultérieurement (cf. chapitre 3). La
température est ici supposée constante sur I’ensemble du domaine de simulation.

Afin de pouvoir simuler des problémes fortement couplés entre diffusion et piégeage
transitoire sous Abaqus, un processus de piégeage transitoire bas¢ sur 1’équation différentielle
de piégeage (25) est implémenté en utilisant une procédure utilisateur UMATHT [Sim11]. Le
principe de I’implémentation via une telle procédure est décrit dans [Ngul4].

Dans ce chapitre, une procédure ‘coupled Temp-displacement’ est utilisée en prenant le degré
de liberté 11 pour représenter la concentration d’hydrogene diffusif. La correspondance entre
les variables dans la procédure UMATHT pour un probléme thermique et une analyse pour la
diffusion de I’hydrogéne sont résumé dans le tableau ci-dessous Tableau 2.2.1.

Analyse de diffusion thermique Analyse de diffusion de I’hydrogéne
Variable Description Variable Description
U Energie thermique C,+ Cr Concentration d’hydrogéne
totale
0 Température C, Concentration d’hydrogene
diffusif
Cp Chaleur spécifique constante
égaleal
p Masse volumique constante
égaleal
A Conductivité D, Diffusivité

Tableau 2.2.1 Correspondance diffusion thermique-diffusion de matiere [Oh10].
La stratégie d'implémentation et les outils utilisés sont présentés sur la Figure 2.2.1.
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Figure 2.2.1 Schéma d’interactions en Abaqus et la procédure utilisateur UMATHT pour un probleme
diffusion/piégeage transitoire [Chal7].

Pendant le calcul, sur chaque point de Gauss et pour chaque itération, le code Abaqus et la
procédure utilisateur UMATHT vont interagir de la maniére suivante :

Abaqus calcule et fournit les valeurs suivantesa I'UMATHT (le nom en parenthese
correspond au nom de la variable dans la procédure utilisateur) :
e la concentration d’hydrogéne diffusif C;, (temp) au début de I’incrément (Kinc).

e [Pincrément de I’hydrogene diffusif AC; courant (dtemp), aprés convergence du
Newton-Raphson.

L’UMATHT fournit en retour les informations suivantes a Abaqus :

e le flux d’hydrogéne total (flux).

e la concentration d’hydrogéne totale C a la fin de I’incrément (u), qui sera égale a
(C =C,+ AC, + Cr + ACy).

e Et enfin un terme indispensable et tres important pour la convergence globale de
’algorithme de Newton-Raphson, dC/dC, = 1 + dCr/dC,(dudt).

2.3 Approximation analytique du piégeage transitoire

Dans le cas ou le piégeage est considéré instantané (relation d’Oriani), la relation directe entre
I’hydrogene diffusif et piégé (équation (29)) permet de calculer analytiquement le terme
(dudt) et de procéder a une implémentation relativement simple de 1’équation (29) dans la
procédure UMATHT [Ngul4]. Par contre, pour prendre en compte un piégeage transitoire, il
est indispensable de savoir évaluer 1’évolution temporelle de C en fonction de C; et de t en
résolvant 1’équation (25) pour avoir une convergence correcte.

La solution pour résoudre ce probleme a donc été de proposer une approximation analytique
de C; obtenue a partir de I’équation différentieclle de piégeage : en effet, une telle approche
permet d’une part d’avoir une évaluation explicite de Cr au cours du temps, et surtout de
pouvoir calculer numériquement de fagon robuste la dérivée partielle 9C /0C;,.

2.3.1 Obtention d’une solution approchée de I’équation de McNabb &
Foster

Soit I’équation différenticlle de piégeage suivante
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L7}
a_tT + (p0, + k)0r = pb, (48)

Considérons que la valeur de 8, est connue au temps t et que 1’on cherche son évolution a
t + dt. En supposant que I’intervalle de temps est assez petit pour considérer 8, est constant,
alors la solution homogéne pour I’équation (48) s’écrit

O0r = Aexp[(—pO, + k)t] (49)
et la solution particuliére est
p o,
=— 50
or pO,+k (50)

ce qui correspond & la solution Oriani (équation (29)).

La solution générale de 1’équation différenticlle de piégeage est par conséquent :

p o,
6-=A -6, + k)t + —— 51
T exp[(—pb,, + k)t] 0, + K (51)
ou A est une constante a déterminer.
En considérant une condition initiale 6= 62, a (t=0) on obtient :
p o, p o,
0. = (90 — —) -pOL+R)e] 4 L7
r=\UT p0L+k[e | 00, +k (52)

gtransitoire QOriani
T T

gLransitoirerenrésente la part transitoire de 65, 897%™ représente la solution en régime
permanent de 81 (qui correspond a la solution dite Oriani, équation (29)). 62 est la valeur de
O+ au pas de temps préceédent. On peut considérer que I’équation (52) est une extension de la
solution d’Oriani pour les cas ou O n’est pas en régime permanent. Dans ce qui suit, on
appellera cette solution GOA (pour Generalized Oriani’s Approximation) [Ben18].

En se basant sur I’équation (52), le calcul de aC/dC;, (dudt) donne :

ac Np p o, k
— =1 e 90 _ —> t -(pOr+K)t o 1— -(plL+k)t ] 53
ac, +pMJ (T 20, + k)€ T oo Tz e )| 69

Quand t tend vers zéro, dC/aC, tend vers 1, et quand t tend vers +oo, dC/0C, est égal a
pk

(P 6L+k)?’

(voir équation (29).

qui correspond a I’expression déduite dans le cas d’un piégeage instantané [Mor09]

Une implémentation incrémentale de 0 et de dCr/0C,, a été privilégiée dans 'UMATHT en
utilisant le schéma suivant :
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0 0
Or(t + At) = (QT(t) — p—L> e~ POL+IAL | puL

po,+k po,+k (54)
et
ac p o,
— (t+A)=—— (1 - -(pOrL+Ik)At
ac, (A0 =g (e ) )
po, ) _
_ A -4 (p9L+k)At
P t(CT(T) 0o, +k)°

Ainsi pour chaque itération, des sauvegardes de 0, (t) et de dC/aC,, (t) sont effectuées dans
PUMATHT pour étre utilisées dans le calcul de 6, (t + At) et de dC/aC,, (t + At). Une telle
sauvegarde est facile a mettre en place dans la procédure utilisateur UMATHT en utilisant
soit des modules, soit des variables internes Abaqus (STATEV), qui permettent de stocker les
valeurs des variables internes du probléme au début de I’incrément courant. Cette formulation
a été introduite dans les procédures utilisateurs développées par [Ngul4d], utilisables
uniquement sur des cas de simulations 3D ou 2D axisymétriques.

2.4 Validation de ’implémentation du piégeage
transitoire

Les validations de la formulation et de I’'implémentation numérique de la GOA ont été
réalisées en effectuant des calculs par éléments finis sur une configuration simple, et en
comparant les résultats des concentrations d’hydrogene diffusif et piégé avec ceux obtenus
par un code MRE (Macroscopic Rate Equation) basé sur I’approche de McNabb et Foster,
(voir chapitre 1.4).

La comparaison des résultats sera faite sur trois matériaux différents afin de tester la
robustesse de I’implémentation et du modéle éléments finis : le tungsténe, le fer-o et un acier
bas carbone.

La géométrie utilisée et les conditions aux limites sont d'abord présentées, ainsi que les
parameétres des matériaux considerés. Les résultats Abaqus et HIIPC sont ensuite comparés et
commentés.

2.4.1 Géométrie et conditions aux limites

La géomeétrie choisie pour cette comparaison dans Abaqus est une poutre 3D (Figure 2.4.1) de
dimensions 2x10°x10® mm®. Cette géométrie est représentative des cas 1D et donc
comparable a celles utilisées dans les codes MRE.
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Figure 2.4.1 Géomeétrie et conditions aux limites.

Un flux normal nul ¢ est imposé sur les surfaces latérales de la poutre, ainsi qu’une condition
en concentration d’hydrogéne diffusif nulle sur les surfaces extrémes (z=0 et z=2mm),
permettant ainsi une désorption d’hydrogene des deux cotés de la poutre.

L’hydrogene est introduit dans la poutre via un terme source volumique I'. Cette condition
limite, identique a celle utilisées dans le code HIIPC, permet de simuler une implantation
d’hydrogéne dans les matériaux par voie plasma, et refléte les conditions réelles d’exposition
des parois de tungstene soumises a des ions d’hydrogene. Ce terme source est introduit dans
Abaqus en utilisant une condition aux limites de type « flux volumique ». Avec une telle
condition, 1’équation générale de diffusion/piégeage (équation (21)) devient

ac, ONy 967

ou I" est pris sous la forme d’une Gaussienne (voir Figure 2.4.2)

¢ _(z=w?
e 202
oV2m

¢ est le flux total d’hydrogeéne pénétrant dans le matériau (atomes/mz.s). o et u sont
respectivement 1’écart type et la valeur moyenne, obtenus par le logiciel SRIM [ZielO]. I’
dépend notamment de 1’énergie des ions incidents et de I’angle d’incidence. Pour les trois
matériaux, les valeurs de o et u calculés par SRIM pour une énergie de 100 eV et une
incidence normale sont trés proches, le méme jeu de parametres a donc éte utilisé (o =
1,4x107° (m) et u = 2,5x10° (m)).

Le flux imposé dans cette comparaison est de ¢ = ¢ =2.5x10*° (atomes/m®s), ce qui
correspond typiquement a un flux imposé dans le cadre des simulations plasma-surface
[Hod15]. Le matériau est exposé au plasma pendant un temps (tp) puis placé dans le vide
(p=0) pendant la méme durée.

r =
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Figure 2.4.2 Terme source imposé dans les simulations. 0 correspond au bord libre de la poutre ; on remarque
que la profondeur d’implantation est trés faible (quelques nm).

2.4.2 Parametres matériaux pour la diffusion et le piégeage

Dans cette partie, les propriétés matériaux sont directement prises dans la littérature (voir le
tableau en Annexe A), le coefficient de diffusion de I’hydrogéne D, (en m?s™) imposé pour
chaque matériau sera pris a température ambiante (293K). La méme chose sera réalisée pour
le calcul des fréguences de piégeage et de dépiegeage. Enfin, dans toutes les simulations de ce
chapitre, un seul piége sera considéré avec une énergie de piégeage (eV) et une densité de
piéges (piéges/m®) constante pour chacun des matériaux.

2.4.3 Maillage

La poutre est maillée avec 20000 éléments hexaédriques trilinéaires C3D8T a intégration
complete dans Abaqus. 6191 nceuds sont utilisés dans HIIPC pour discrétiser la poutre. En
raison de I’utilisation du terme source volumique, les deux discrétisations ne sont pas
réguliéres : un maillage progressif est donc considéré, la taille des éléments varient de
quelques nm a quelques pm.

2.4.4 Validation de la GOA

Pour s’assurer que les configurations choisies permettent d’obtenir du piégeage transitoire,
une variable e, (%) est introduite, qui représente la différence relative entre la quantité piégée
a chaque instant et son équivalent instantané soit :

transitoire
Or

__ QOriani

5
e (%) = 100 [————— (58)

Oriani
eT

piransitoire ot |a solution du code MRE (HIIPC), tandis que la solution 897" est calculée
dans un premier temps directement a partir des résultats de 6, (obtenus avec HIIPC) en
utilisant la relation d’Oriani (équation (29)).

Les valeurs de e, sont d’autant plus faibles que le processus de piégeage tend vers un piégeage

instantané (6, = 0974™) tandis qu’elles tendraient vers 1 pour un piégeage infiniment lent
(HT — e%ransitoire)
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Sur la Figure 2.4.3 sont reportées les évolutions du rapport e, (%) obtenu par le code HIIPC le
long de la poutre (z) pour les trois matériaux entre la surface (z=0) et le front de diffusion
(variable en fonction du temps). On remarque que pour les trois courbes plus le temps
d’exposition est long, plus la part du piégeage transitoire diminue. Compte-tenu des durées
d’exposition arbitraires choisies, cette évolution n’est sensible que pour les cas du tungsténe
(Figure 2.4.3a) et de I’acier bas carbone (Figure 2.4.3c), les durées d’exposition n’étant pas
suffisamment différentes dans le cas du fer (Figure 2.4.3b).
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Figure 2.4.3 Evolution le long de la poutre z de la partie transitoire du processus de piégeage e, (%) pour (a) le
tungsténe, (b) le fer-o et (c) I’acier bas carbone, pour différents temps d’exposition.

En se basant sur ces résultats, les différents temps d’exposition pour la comparaison Abaqus
et HIIPC pour chaque matériau ont été choisis de maniére a ce que la part transitoire du
processus du piégeage soit supérieure a 80% (dans les zones de la poutre ou le piégeage n’a
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pas encore atteint son régime permanent): 10 et 100s pour le tungstene et I’acier bas carbone,
et 0,5 et 1s pour le fer-a.

La confrontation des résultats Abaqus/HIIPC est faite en deux temps: tout d’abord, les
évolutions de C et Cr le long de la poutre sont tracées, calculées avec les deux codes pour
une période d’exposition tp. Ensuite, 1’évolution temporelle de la concentration totale
d’hydrogéne (C + Ct) dans le matériau est reportée.

2.4.4.1 Profils de la concentration d’hydrogéne

Sur la Figure 2.4.4 sont reportées les concentrations d’hydrogene diffusif C_ et piégé Cr en
fonction de la profondeur de la poutre z (m) ; les points rouges sont les résultats issus du code
HIIPC et les courbes bleues, ceux issus d’Abaqus. Sur les répartitions de Ct ont été également
représentées en vert les valeurs déduites de C, en utilisant le formalisme d’Oriani.

On remarque que pour I’hydrogéne diffusif (Figure 2.4.4 (a), (c) et (e)), la GOA permet une
parfaite reproduction des résultats obtenus avec HIIPC pour chacun des matériaux considéres
et pour chaque temps d’exposition.

Pour I’hydrogeéne piégé (Figure 2.4.4 (b), (d) et (f)), la GOA permet aussi une parfaite
reproduction des résultats HIIPC quel que soit le matériau utilisé. De plus pour chaque cas, un
écart est constaté entre la solution Oriani (courbe verte) et les deux solutions HIIPC/Abaqus
(courbe rouge et bleu respectivement) conforme aux attentes d’un cas transitoire de piégeage.
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Figure 2.4.4 Comparaison des résultats Abaqus (courbes bleues) avec les résultats du code HIIPC (courbes
rouges) pour C, et Cy dans le tungstene (a-b), fer-a et (c-d) et ’acier bas carbonne (e-f). Les courbes vertes
représentent un piégeage instantané en utilisant la solution Oriani (équation (29)).

2.4.4.2 Evolutions temporelles de I’hydrogéne

Les évolutions temporelles des concentrations d’hydrogeéne total (C;, + Cr) dans la poutre,
issues des calculs HIIPC (en rouge) et Abaqus (en bleu) sont tracées sur la Figure 2.4.5.
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Figure 2.4.5 Comparaison de 1’evolution temporelle de la concentration d’hydrogéne totale par unité de volume
dans le tungsténe (a), fer- a et (b) et dans le fer pur (c). Les résultats Abaqus sont en bleu, tandis que les résultats

HIIPC sont en rouge.

Au départ, pour chaque matériau, on a une augmentation de la concentration d’hydrogéne
total dans la poutre ; en effet, plus la structure est exposée a un flux d’hydrogéne, plus
I’hydrogeéne absorbé va croitre, sous forme diffusive ou piégée. Le processus s’inverse

53



lorsque le flux incident est interrompu: on remarque une légére diminution de la
concentration d’hydrogene total due a la désorption du C;.

La formulation proposée sous Abaqus reproduit trés bien les résultats du code HIIPC pour des
¢volutions temporelles de la quantité totale d’hydrogéne pour chacun des cas. Ces cas
représentent une large gamme de parametres (piégeage, dépiégeage, diffusion), ce qui montre
la robustesse de I’implémentation éléments finis proposée, vis—a-vis de 1’estimation de 8, au
cours du temps et la bonne approximation du terme dC/dC;, que cela induit.

2.5 Discussions sur I’usage transitoire/instantanée
dans les calculs EF

Dans les différentes confrontations GOA/Oriani présentées jusqu’a présent, la solution Oriani
(équation (29)) n’a pas été directement résolue mais déduite des résultats de 6, obtenus avec
piégeage transitoire. Cette approche ne permet pas de discuter de la modification de 6, en
fonction de la nature du piégeage. Pour pouvoir discuter d’une fagon plus globale 1’intérét de
I’'usage d’un piégeage transitoire dans les calculs EF, les resultats présentés dans la suite
correspondent a des résolutions directes sous Abaqus du piégeage transitoire (GOA) et
instantanée (Oriani).

Ces discussions s’articulent autour de plusieurs cas tests réalisés sur le tungstene : d’abord en
considérant un faible flux puis un chargement cyclique, suivi d’un chargement a haut flux. Un
bilan permettra ensuite d’établir des préconisations générales sur 'usage d’un piégeage
transitoire.

La méme géomeétrie, les mémes parameétres matériau et les mémes conditions aux limites que
dans le paragraphe précédent seront imposés, sauf pour 7~ Deux flux seront considérés :

e un flux ¢ = 1.0x10% (atomes/m?s), qui est un faible flux, par rapport aux flux
habituellement imposés dans les applications plasma.

e un flux ¢ = 2.5x10" (atomes/m*s) qui est un fort flux, typiquement imposé dans les
applications plasma.

Le matériau est exposé au plasma pendant un temps arbitraire de 10s, puis placé dans le vide
(¢=0) pendant la méme durée.

2.5.1 Reésultats avec un faible flux

Sur la Figure 2.5.1 sont reportes les résultats obtenus au cours du temps avec la GOA et la
solution Oriani : les profils des concentrations d’hydrogéne diffusif et piégé ((a) et (b)), et
I’inventaire d’hydrogéne total (concentration d’hydrogeéne totale (diffusive + piégé) (c). Deux
pas de temps différents sont considérés dans les simulations afin d’observer I’influence de ce
parametre sur les resultats.

On constate que les deux pas de temps utilisés n’induisent pas de différence sur les deux
solutions GOA et Oriani. D’autres pas de temps ont été testés pour les deux solutions et les
résultats des concentrations d’hydrogéne piégé C; sont reportés sur la Figure 2.5.2. On
observe que le pas de temps n’a que trés peu d’influence sur la solution GOA, une erreur
maximale d’environ 3% entre les deux pas de temps (0,1 et 10s). Par contre, au-dela d’un pas
de temps d’une seconde, des différences commencent a apparaitre sur la solution Oriani, une
erreur maximale d’environ 26% entre les deux pas de temps (0,1 et 10s).
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GOA Oriani GOA Oriani
Temps exposition (s) 10 100
Front de diffusion (m) | 5,76x10® | 2,33x10® | 9,11x10® | 7,06x10°®
Erreur relative (%) =60 % =22 %

Tableau 2.5.1 Position des fronts de diffusion obtenus a partir des solutions GOA et Oriani.
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Figure 2.5.1 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en utilisant la

solution Oriani (courbe verte) a t=ts., =20s, et deux pas de temps de 0,1 et 0,01s. (a) et (b) représentent respectivement
la distribution spatiale de I’hydrogéne diffusif et piégé, tandis que (c) représente I’évolution temporelle de (C, + Cr).
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Figure 2.5.2 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) (b) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) (a) pour un temps d’exposition a t=tg,, =205, avec différents pas de

temps 0,1, 1,

5et 10s.
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Les profils de concentration d’hydrogéne diffusif (a) montrent que la solution Oriani sous-
estime la concentration d’hydrogeéne par rapport a la solution GOA. On note également que le
front de diffusion (considéré ici comme le lieu géométrique ou la concentration d’hydrogéne
n’excede pas le centiéme de la concentration d’hydrogene diffusif maximal) est différent : une
erreur d’environ 60% est observée entre les deux solutions (Tableau 2.5.1). La diffusion est
plus faible dans le cas d’un piégeage instantanée car le gradient d’hydrogéne diffusif est
moins important, I’hydrogéne remplissant instantanément les pieges. Ce qui explique aussi
pourquoi 1I’hydrogene piégé est surestimé avec la solution Oriani (pratiquement quatre fois
supérieure).

Ces changements se retrouvent dans 1’hydrogeéne total (C;, + Cyr). Il convient de souligner que
I’écart entre les deux approches est beaucoup plus important au bout des 10s de chargement
(40%) qu’a la fin de la simulation a 20s car le systeme se relaxe durant la phase de non
exposition (¢ =0).

2.5.1.1 Cas d’un chargement cyclique

L’¢étude précédente a montré le changement de comportement lors des phases exposées ou
non. Le cas d’un chargement cyclique en hydrogéne est ici imposé sur la poutre (Figure
2.5.3); un cycle est composé d’une phase de flux incident en hydrogéne constant, avec
$=1.0x10% ou ¢=2.5x10"° (atomes/m?.s) suivant le cas considéré (charge) d’une durée to,
suivi d’une phase non exposée (¢ =0) (décharge) de méme durée.

Flux

(atomes/mZ.s)
N

Charge

Décharge

> Temps (s)
0 0

Un cycle

Figure 2.5.3 Chargement cyclique imposé.

Sur la Figure 2.5.4 et la Figure 2.5.5 sont illustrés les résultats obtenus avec les deux solutions
GOA/Oriani pour 10 cycles, avec tp=10s pour la Figure 2.5.4 et t,=100s pour la Figure 2.5.5.

Plus le temps d’exposition est long, plus la différence entre la solution GOA et Oriani se
réduit. A la fin des cing cycles, I’erreur relative entre les deux solutions est de I’ordre de 5%
pour le premier chargement cyclique, et d’environ 3% pour le deuxieme chargement. Notons
toutefois que c’est durant la deuxieme phase que I’écart s’affaiblit ; a titre d’exemple, sur la
Figure 2.5.4 ’erreur entre la GOA et Oriani avant la derniére phase de désorption (a t=90s)
est de 21%, tandis qu’elle est de seulement 5% a t=100s.

Ces résultats montrent qu’il n’y a pas d’accumulation d’erreur au cours des cycles (di a la
phase de relaxation) et que seuls les cycles a des temps d’exposition courts mettent en
¢vidence des écarts importants sur la rétention d’hydrogene.
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Figure 2.5.4 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) pour un cycle de t,=20s.
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Figure 2.5.5 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) pour un cycle égale a t,=100s.

2.5.2 Reésultats avec un fort flux

Les mémes confrontations ont été menées dans cette partie, mais en considérant un flux de ¢
=2.5x10" (atomes/mZ.s).

Sur la Figure 2.5.6 sont reportés les résultats obtenus avec le GOA et la solution Oriani, des
profils des concentrations d’hydrogeéne diffusif et piégé ((a) et (b)) ainsi que I’inventaire

d’hydrogene total (C) pour un temps d’exposition de 10s avec deux pas de temps différents
(0,01et0,15).

Autant les résultats de la GOA sont pratiquement similaires quel que soit le pas de temps
imposé, autant les résultats obtenus avec la solution Oriani sont trés différents, comme on
peut ’observer sur les profils de C;, et Cr sur les Figure 2.5.6 (a) et (b) ; plus le pas de temps
est petit, plus 1’écart entre la solution GOA et celle donnée par Oriani se réduit.

Les problémes se répercutent sur 1’évolution temporelle de d’hydrogéne Figure 2.5.6 (c). On
observe aussi, que quel que soit le pas de temps impose, on observe des oscillations sur la
solution Oriani (courbe verte trait plein), qui sont les résultats d’une mauvaise convergence.
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Cette mauvaise convergence peut s’expliquer par les fortes variations de C;, qui induisent une
forte variation de C car C,, et Cr sont directement liées dans la relation Oriani (voir équation
(29)), et cela engendre des fortes discontinuités sur les éléments.

Pour remédier a ces problémes de convergence et avoir de bons résultats avec la solution

Oriani, une condition empirique sur I’incrément de C; a été imposée, de telle sorte que AC;
entre t et t+dt soit toujours inférieur a 0,1x¢.

Avec cette condition, les résultats obtenus (courbe rouge) sont effectivement nettement
meilleurs que ceux obtenus precédemment. Par contre, le temps de calcul avec cette condition
n’est pas du tout le méme (a titre de comparaison, les résultats GOA ont été obtenus au bout
de 5 minutes, tandis que les résultats Oriani en rouge ont été obtenus au bout d’une heure), le
pas de temps nécessaire pour bien converger avec Oriani est de 5.5x10 s, tandis que pour la
GOA un pas de temps de 1.0x1072s suffit.
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Figure 2.5.6 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) pour un temps d’exposition to=10s. Les résultats en rouge sont les
résultats de la solution Oriani en imposant une condition sur I’incrément de C;.

Les mémes observations que pour les cas de 10s d’exposition pourraient étre faites ici, a la
difference que les écarts sont moins importants, les écarts sur le front de diffusion entre les
deux solutions est de 8% quand le pas de temps imposé est égale a 0,1s, et d’environ 49%
quand le pas de temps est de 1s (Figure 2.5.7). Pour I’inventaire d’hydrogene total, 1’écart
entre la GOA et la solution Oriani (courbe rouge) avec la condition sur I’incrément de C;, a la
fin de la simulation est inférieur a 3%. Par contre 1a aussi, le temps de calcul est d’environ 40
minutes pour la GOA, et d’environ 105 minutes pour Oriani.
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Figure 2.5.7 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en utilisant la
solution Oriani (courbe verte) pour un temps d’exposition t;=100s. Les résultats en rouge sont les résultats de la
solution Oriani en imposant une condition sur I’incrément de Cj,.

2.5.2.1 Cas d’un chargement cyclique

Les résultats obtenus pour 10 cycles avec des temps de cycle de 20s et 200s sont donnés
respectivement sur les Figure 2.5.8 et Figure 2.5.9, avec un pas de temps imposé de 0,1s.

On observe que I’écart entre la GOA et Oriani, pour des cycles de 20s, est d’environ 16% (a
la fin de la simulation), avec en plus des oscillations et une mauvaise convergence de la
solution Oriani. Cet écart diminue fortement avec la condition sur I’incrément de C;, (courbe
rouge), ou I’écart entre la GOA et Oriani n’est plus que d’environ 3%, toujours mesuré a la fin
de la simulation. La méme chose a été observee les cycles de 200s, avec un ecart moins
important (inférieur a 1%), mais avec un temps de calculs d’environ 6 heures pour la solution
Oriani, contre seulement 4h avec la GOA. Dans ce cas, la configuration Oriani n’a pas induit

de problémes de convergence particuliers.
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Figure 2.5.8 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) pour un chargement cyclique de to=10s. Les résultats en rouge sont les

résultats de la solution Oriani en imposant une condition sur I’incrément de AC; .
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Figure 2.5.9 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe verte) pour un chargement cyclique de t;=100s. Les résultats en rouge sont

les résultats de la solution Oriani en imposant une condition sur I’incrément de AC;.

A la suite de ces simulations, on peut en déduire que

1. dans les cas ou les chargements ou expositions en hydrogéne sont assez longs (100s de

3.

chargement pour le tungsténe et I’acier bas carbone), un piégeage instantané donne des
résultats suffisamment représentatifs. Cette notion de temps long dépend des
caractéristiques de diffusion et de piegeage utilisées.

dans les autres cas, la prise en compte d’un piégeage transitoire est obligatoire, et les
écarts entre les solutions Oriani et McNabb & Foster (GOA) sont particulierement
marques.

enfin, une attention particuliére doit étre portée sur le lien entre le chargement en
hydrogéne (en flux), et sur les pas de temps utilisés. Pour un faible flux imposé, le pas
de temps n’influence ni les solutions GOA, ni les solutions Oriani, bien que des écarts
puissent étre constatés en fonction de la durée de chargement, et les temps de calculs
sont comparables. Par contre, quand on impose des forts flux (typiquement dans les
applications plasma), le piégeage transitoire est fortement recommandé car, les
résultats menés dans les comparaisons GOA/Oriani ont montré que quel que soit le pas
de temps imposé, la GOA permet d’avoir des resultats fiables, contrairement a Oriani,
et pour des temps de calculs plus faibles.
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2.6 Conclusion

Dans ce chapitre, une solution analytique approchée de la solution de I’équation différentielle
de McNabb et Foster a été proposée afin de pouvoir prendre en compte un piégeage transitoire
dans les calculs éléments finis. Cette solution analytique a été implémentée avec succes dans
le code éléments finis Abaqus. Une trés bonne reproduction des résultats du code MRE
(HIIPC) a été observée lors de comparaisons des résultats Abaqus/HIIPC sur une
configuration 1D, pour différents matériaux, flux et temps d’exposition.

Cette formulation peut étre facilement implémentée dans les codes de calculs par éléments
finis ou différences finies, et pourrait étre une bonne alternative pour les calculs utilisant la
solution Oriani (hypotheése d’un piégeage a 1’équilibre) ou des résolutions transitoires.

Avec les valeurs numériques utilisées les résultats montrent que, pour un bon compromis
entre temps de calculs et incertitude sur les résultats, la solution Oriani suffit pour prendre en
compte le piégeage de I’hydrogeéne dans les cas ou les flux d’hydrogéne imposés sont faibles
et pour des temps de chargement longs. Par contre, quand les temps de chargement sont
courts, quand les chargements sont cycliques ou quand on a une exposition a I’hydrogéne
avec un fort flux, la prise en compte du piégeage transitoire a une influence importante sur les
résultats, et permet d’obtenir a la fois a une solution numériquement fiable et avec un temps
de calcul raisonnable.
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3 Simulation 3D du piégeage de I’hydrogéne sous
différents chargements thermomeécaniques

3.1 Couplage des champs mécaniques avec le piégeage transitoire de I’hydrogéne

3.2 Chargement simultané en hydrogéne et en température : cas d’une TDS sur le fer
avec un seul piege

3.3 Chargement simultané en hydrogéne et en température : cas d’une TDS sur le
tungstene avec multi-piégeage

3.4 Conclusion
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Le but dans ce chapitre est d’étudier I’impact des chargements mécaniques et/ou thermiques
sur la diffusion et le piégeage d’hydrogeéne dans les matériaux métalliques.

Les effets de la déformation plastique sur les champs de diffusion et de piégeage de
I’hydrogeéne seront d’abord présentés a 1’aide de simulations EF avec un couplage piégeage
transitoire/plasticité sur une structure 3D et sur deux matériaux différents.

Ensuite, une extension des outils éléments finis sera présentée permettant de prendre en
compte I’effet d’un champ thermique stationnaire mais spatialement distribué et le multi
piégeage. Les capacités de cette extension seront alors illustrées par des confrontations avec
des résultats de TDS.

3.1 Couplage des champs mécaniques avec le
piégeage transitoire de I’hydrogene

3.1.1 Géométrie et conditions aux limites

Dans cette étude, une application sur une géométrie 3D constituée d’un bloc en « U » évidé
est considérée (Figure 3.1.1), librement inspirée d’une castellation a la surface d’un monobloc
du divertor d’ITER [Lit15]. Les études sont faites sur deux matériaux différents, le tungsténe
et le fer.

Une concentration d’hydrogéne diffusif (CLo=10"° atomes/mm?®) est imposée sur la partie
grise de la Figure 3.1.1, simulant ainsi, un faisceau d’hydrogéne (de rayon R=6mm). Cette
concentration est du méme ordre de grandeur que celles typiqguement imposées dans les
applications de chargement par pression d’hydrogeéne sur des éprouvettes de fer [Hurl5,
Sof89, Tur97]. Une concentration d’hydrogene diffusif nulle est imposée partout ailleurs.

Deux cas de chargement sont considérés afin de souligner I’effet de 1’évolution de la densité
de pieges sur les champs d’hydrogéne (Figure 3.1.1) :

e Cas A : pas de chargement mécanique ;
e Cas B : un déplacement est imposé sur les parois latérales.

Enfin, des déplacements de 1,1 mm et 0,8 mm sont respectivement imposés sur le fer-a et le
tungstene, pour des temps de chargement de 1000 s et 20000 s. Ces valeurs ont été choisies
pour pouvoir laisser suffisamment de temps a I’hydrogéne pour diffuser, et afin d’atteindre a
la fin du chargement un niveau de déformation plastique important (= 35% pour le fer-a et
environ 25% pour tungstene selon la température) a méme de pouvoir illustrer I’impact de la
déformation plastique sur la diffusion et le piégeage de I’hydrogene.
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Figure 3.1.1. Géométrie 3D et conditions aux limites pour le (Cas A) sans chargement mécanique et le (Cas B)
avec chargement mécanique pour les deux matériaux.

Pour des raisons de symeétrie, un quart de la géométrie seulement a été modélisé, et maillé
avec 25000 éléments de types C3D8T, comme illustré sur la Figure 3.1.2.

éi A'

Figure 3.1.2. Géométrie et maillage utilisé lors des simulations 3D sur le fer et le tungstene

Le monobloc est considéré comme étant a température constante et homogeéne, de
respectivement 293 K pour le fer-o et 873 K pour le tungsténe. Ces températures
correspondent aux lois de comportement et de créations de piéges en fonction de la
déformation plastique qui ont été mesurées expérimentalement [Kum80, Terl5]. Enfin, un
seul type de piége est considéré, avec, pour le fer-o, une énergie de piégeage de 0,622 eV et
de 0,87 eV pour le tungsténe, correspondant respectivement a une énergie de piégeage d’une
dislocation et d’une lacune [Sof89, Ogor(03].

En ce qui concerne la densité de pieges créée par déformation plastique dans le tungstene, les
résultats obtenus par Terentyev et al. [Ter15] sont repris (14), les différents parametres ont été
imposés comme suit : k= 1,83x10°, M= 2,73x10?, b= 2,73x10™ m et L= 2,0x10" m. En
utilisant ces parametres, 1’évolution de la densité de dislocations en fonction de la
déformation plastique a été tracée et reportée sur la Figure 3.1.3. p; vaut 10** m? quand &p=
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0, puis, augmente fortement quand &, dépasse les 2% et sature a peu pres a 8% de
déformation & 5x10* m™.

Les densités de dislocations habituellement trouvées dans la littérature sont données en
(pieges/m™), or, dans les simulations éléments finis 3D, des densités de piéges par unité de
volume sont imposées (pieges/m™). Les résultats de la littérature en (piéges/m?) ont été
divisés par une longueur caractéristique (1x10™ m) afin de retrouver des valeurs de densité
de piéges en (pieges/m™®) cohérentes avec la littérature [Ogor03, Hod15] (6.32 x10%
pieges/m®). Ainsi, la densité de piége N+ ici va varier de 1.0x10% & 5.0x10% (piéges/m°).

5,0E+27

4,0E+27
3,0E+27
2,0E+27

1,0E+27

dennsité de dislocations (m-3)

0,0E+00
0 0,020,040,060,08 01 0,12 0,14 0,16 0,18 0,2

deformation plastique
Figure 3.1.3 Evolution de la densité de piege en fonction de la déformation plastique dans le tungsténe [Terl5]

Tous les autres parametres sont directement pris dans le Tableau en Annexe A.

3.1.2 Implémentation dans Abaqus du couplage des champs mécaniques
avec le piégeage transitoire de I’hydrogeéne

Le travail se situe dans la continuité des travaux de Nguyen et al. [Ngul4], qui a implémenté
dans une procédure UMAT des lois de comportement élastoplastique pour le fer-a. La

stratégie d’implémentation et les interactions entre procédures utilisateurs sont résumées sur
la Figure 3.1.4.
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Figure 3.1.4 Schéma d’intéractions entre Abaqus et les procédures utilisateurs UMAT et UMATHT pour un
probléme diffusion/piégeage transitoire couplé avec les champs mécaniques.

Des problémes mécaniques (quasi statiques) peuvent étre résolus en partant de 1’équation
d’équilibre, qui correspond ici a la formulation forte du probléme éléments finis :

dive+ pb=0 (59)

o représente le tenseur des contraintes, p la masse volumique et b une force volumique. Pour
résoudre le probleme couplé mécanique + diffusion et piégeage transitoire, sur chaque point
de Gauss et pour chaque itération de 1’algorithme de Newton-Raphson, les interactions entre
IPUMATHT et Abaqus sont les mémes que décrit dans la section 2.2. Par contre, le solveur
doit fournir a la procédure UMAT :

e & (déformations) au début de I’incrément.

e o (contraintes) au début de I’incrément.

e lavariation de la déformation Ag au début de I’incrément.

En retour, PUMAT fournit au solveur les informations suivantes :

e la variation de la contrainte Ao au début de I’incrément.
e lavariation de la déformation plastique Ae, au début de I’incrément.
e La matrice jacobienne [0a/0¢]

Et enfin, PUMAT fournit 8 'UMATHT :

e la variation de la déformation plastique Ag au début de I’incrément.
e le gradient de la pression hydrostatique VP au début de I’incrément.

3.1.3 Résultats sur le fer-a

3.1.3.1 Evolution temporelle des champs mécaniques (Cas B)

Sur la Figure 3.1.5 est reportée la cartographie de la déformation plastique équivalente a la fin
du chargement (a), et les évolutions temporelles de la densité de pieges maximale ainsi que la
déformation plastique maximales (b).
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Sur la figure (a) on observe que la déformation plastique est localisée dans les coins inférieurs
du U du bloc de fer, ce qui est normal, du fait de la géométrie étudiée. Sur la figure (b), on
observe une augmentation au cours du temps du maximum de la déformation plastique
équivalente au cours du chargement mécanique imposé (déplacement imposé), jusqu’a
atteindre 35%. On observe en conseéquence une augmentation au cours du temps du maximum
de la densité de pieges du a la déformation plastique, suivant la relation (12), cette derniére
passant de 8,51x10" (pieges/mm?®) pour £,=0 & environ 8,0x10" (pieges/mm?) pour £,~35%.

8x10"3 0.35
&eq 7 03
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&g? = 6x10 10.25
0.28 £
0.24 @ 10.2
O‘?} %4x10”- 015
0. = .
0.14 2
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0.04 ]
0.00 0.05
v 0+ 0
1 0 1,000
. . Temps (s)
(@) (b)

Figure 3.1.5 Déformation plastique équivalente pour le (Cas B) a t=1000s (a), et évolution temporelle de la densité

de piéges et de la déformation plastique (b).

Sur la Figure 3.1.6 sont reportées les cartographies des contraintes de Von Mises (a) et de la
pression hydrostatique (b) a la fin du chargement. Pour les contraintes de Von Mises, la
distribution spatiale suit celle de la déformation plastique équivalente. On observe en
particulier une corrélation entre les zones ou les déformations plastiques sont maximales avec
celles ou les contraintes sont maximales aussi (environ 390 MPa).

Contrainte de

Mi Pression
Von vTees hydrostatique
(MPa)

(MPa)
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349 . 104
311 L 67

- 272 - 30
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(@) (b)
Figure 3.1.6 Containtes de VVon Mises (a) et pression hydrostatique (b) pour le (Cas B) a t=1000s.

3.1.3.2 Evolution temporelle des quantités d’hydrogéne dans la structure

Les évolutions temporelles de 1’hydrogéne diffusif, piégé et total pour les cas A et B sont
illustrées sur la Figure 3.1.7. On observe que le nombre d’atomes d’hydrogéne diffusif Q.
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pour le Cas A (sans chargement mécanique) est plus grand que dans le Cas B (avec
chargement mécanique), avec une différence d’environ 56% a t=1000s. Par contre, pour
I’hydrogene piégé, cette relation s’inverse, avec une différence d’environ 67% a la fin du
chargement (t=1000s). Ces résultats sont attendus, dans la mesure plus la géométrie est
déformée plastiquement, plus la densité de piége augmente (voir équation (12)), et plus la
quantité d’hydrogene pié¢gé tendra a croitre au détriment de I’hydrogéne diffusif.

On observe enfin que la quantité d’hydrogeéne totale Q_+Qr (voir Figure 3.1.7 c) est plus
importante dans le Cas B que pour le cas A d’environ 30%. Ceci est li¢ a la présence d’un fort
taux de piége dans le cas B, et de la condition limite en concentration imposée d’autre part. En
effet, la présence de pieges diminue localement la concentration en hydrogene diffusif, ce qui
tend a augmenter le gradient associé (la concentration en surface étant constante), et donc le
flux entrant.
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Figure 3.1.7 Evolution temporelle des quantitiées d’hydogene diffusif Q. (a), piégé Q+ (b) et totale (Q++Q,) (c)
pour le Cas A (courbe rouge) et le Cas B (courbe noire).

3.1.3.3 Champs mécaniques et champs de diffusion a différents temps de
chargement

On considere les différents champs a t=400 s et 1000 s, seulement pour le cas B. A titre
d’exemple, sur la Figure 3.1.8 sont donnes les cartographies de C, et Ct a t=1000 s.
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Figure 3.1.8. Répartition de I’hydrogéne (a) diffusif et (b) piégé pour le (Cas A) a t=1000s.

La répartition de la déformation plastique est tracée sur la Figure 3.1.9. La déformation

plastique se concentre, bien logiquement, au voisinage du coin, et passe d’environ 15% pour
t=400 s a 35% pour 1000 s.

(@)
Figure 3.1.9 Déformation plastique équivalente pour le (Cas B) a t=400 s (a) et 1000 s (b).

La conséquence directe de cet accroissement de la déformation plastique peut se voir sur la
répartition de Ct (Figure 3.1.10), qui y est trés étroitement reliée par 1’évolution de Nr.
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Figure 3.1.10. Concentration d’hydrogéne piégé pour le (Cas B) a t=400 s (a) et 1000 s (b).

Cet accroissement de C+ entre 400 et 1000 s va induire en retour une diminution locale de C,
(Figure 3.1.11), qui se traduit par un recul du front diffusion (illustré par la fleche blanche):
l'augmentation de la densité de pieges agit en effet comme un puits pour C,.

C.
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Figure 3.1.11. Concentration d’hydrogéne diffusif pour le (Cas B) & t=400s (a) et 1000s (b). La fleche blanche
pointe le recul du front de diffusion du fait de I’augmentation de N.

3.1.4 Résultats sur le tungsténe

La méme demarche a été appliquée dans le cas d’une structure en tungsténe, avec un temps de
chargement de 20000 s au lieu de 1000 s du fait de la plus faible diffusivité de I’hydrogéne
dans ce matériau (le déplacement est donc imposé avec une vitesse plus faible).



3.1.4.1 Evolution temporelle des champs mécaniques

La deformation plastique équivalente a la fin du chargement, et les évolutions temporelles de
la densité de pieges maximale ainsi que la déformation plastique maximales sont reportés sur
la Figure 3.1.12.

Le méme effet géométrique sur la déformation plastique que pour le fer est observé ici. La
valeur du maximum de la déformation plastique équivalente augmente presque linéairement
avec le temps, jusqu’a atteindre environ 27% a la fin du chargement. La densité de picges,
quant a elle, sature a quelques pourcents de déformation plastique (pour t=1000 s) apres une
tres forte augmentation une augmentation brutale, ce qui correspond bien a la formulation de
Nt utilisee (14).
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Figure 3.1.12 Déformation plastique équivalente pour le (Cas B) a t=20000s (a), et évolution temporelle de la
densité de pieges et de la déformation plastique (b).

3.1.4.2 Evolution temporelle des quantités d’hydrogéne dans la structure

Les évolutions temporelles de ’hydrogene diffusif Q,, piégé Qr et total (pour les cas A et B)
sont illustrées sur la Figure 3.1.13. Les mémes observations que pour le fer peuvent étre faites
ici : Q pour le Cas A (sans chargement mécanique) est plus grand que dans le Cas B, alors
que I’inverse s’observe pour Qt et Q_+Qr. Comme le temps de chargement est ici plus grand
que pour le fer, les différences entre les Cas A et B sont ici plus importantes.
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Figure 3.1.13 Evolution temporelle de I’hydogene diffusif (a), piégé (b) et total (diffusif + piégé) (c) pour les Cas
A (courbe rouge) et B (courbe noire).

3.1.4.3 Champs mécaniques et champs de diffusion a différents temps de
chargement

Sur la Figure 3.1.14 sont représentés, pour comparaison, les résultats obtenus pour le (Cas A)
apres 20000 secondes de chargement en hydrogéne. Le front de diffusion (défini
arbitrairement comme étant la ligne ou la valeur de C. est égale a 0.01xC.,) au bout de
20000 s est d’environ 9,6 mm (mesuré sur [AB]), et la répartition de Cr suit celle de C.

CL C
-
atomes/mm?
( ) (atomes/mm?)
+1.0e+13
+9.0e+12 +4.0e+11
+8.0e+12 +3.6e+11
+7.0e+12 +3.2e+11
+6.0e+12 +2.8e+11
+5.0e+12 +2.4e+11
+4.0e+12 +2.0e+11
+3.0e+12 +1.6e+11
+2.0e+12 +1.2e+11
+1.0e+12 +8.0e+10
+0.0e+00 +4.0e+10
+0.0e+00

(b)
Figure 3.1.14. Répartiotion de I’hydrogéne (a) diffusif et (b) piégé pour le (Cas A) a t=20000.

72



Lorsqu’un chargement mécanique est de plus appliqué, la répartition de C, est fortement
impactée (Figure 3.1.15), le front de diffusion étant d’environ 6 mm. Ce front évolue peu avec
le temps.

Co

(atomes/mm?)

+1.0e+13
E +9.0e+12
+8.0e+12
+7.0e+12
+8.0e+12
+5.0e+12

+4.0e+12
+3.0e+12

+2.0e+12
E +1.06+12
+0.0e+00

A A

2 X z X

(a) (b)
Figure 3.1.15. Répartition de C._ pour le (Cas B) a t=10000 s et 20000 s.

La répartition correspondante de Ct est donnée Figure 3.1.16, fortement localisée ou la
déformation plastique est importante (Figure 3.1.17). L’évolution correspondante des pi¢ges
est donnée Figure 3.1.18.
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[ +2.0e+13
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(b)
Figure 3.1.16. Répartition de Ct pour le (Cas B) & t=10000 s et 20000 s.

COOOO000OO!
SROE®—= L OO

A

z X

(a) (b)
Figure 3.1.17 Déformation plastique équivalente pour le (Cas B) a t=10000s et t=20000s.
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(b)
Figure 3.1.18 Densité de piege crées par déformation plastique pour le (Cas B) a t=10000s et t=20000s.

3.1.5 Bilan des impacts des champs mécaniques

Les deux études numériques, menées sur le fer-a et le tungsténe, ont permis de comprendre
les effets des champs mécaniques (de la déformation plastique) sur la diffusion et le piégeage
transitoire de I’hydrogéne.

Les simulations effectuées dans ce chapitre ont permis de mettre en évidence pour les deux
matériaux les effets d’un chargement mécanique provoquant de la déformation plastique, et
donc affectant notamment 1’hydrogene piégé :

1. La localisation de la déformation plastique entraine une modification sensible de
I’hydrogene piégé.

2. Le chargement mécanique provoque également 1’évolution du front de diffusion (un
«recul » dans le cas étudié) par rapport a celui du cas non chargé. Compte-tenu des
caractéristiques des deux matériaux étudiés, cet effet apparait relativement plus
marqué dans le cas du fer-a que du tungstene.

3.2 Chargements simultanés en hydrogeéne et en
température : cas d’une TDS sur le fer avec un
seul piege

Le but de cette partie est de rajouter I’effet de la température dans le processus de diffusion et
de piégeage de I’hydrogéne.

3.2.1 Implémentation dans Abaqus

La prise en compte de la température dans ce chapitre pour un couplage diffusion et piegeage
de I’hydrogeéne avec les champs thermiques ne se fera pas en résolvant 1’équation de la
chaleur, mais en considérant que la température est connue a tout instant et en tout point de la
structure. Dans le cas présent, elle est considérée constante dans toute la géométrie
considérée. Cette hypothése est raisonnable, car les temps de mise a I’équilibre thermique sont
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tres faibles pour les épaisseurs généralement considérées (0,5-2mm) [Hurl5, Ogor03], sachant

que le coefficient de diffusion thermique dans le fer a (300K) est d’environ 23 mm?/s
[Mon01].

Pour intégrer I’influence de température sur le processus de piégeage/ dépiégeage, 1’équation
(22) doit étre remplacee par :
90, 86,
oc 96,

96,
L+ &
or at

967

o7 + T T (60)

t6,

Cette modification est intégrée simplement dans I’'UMAT, en se basant sur la GOA, en
particulier, en calculant I’incrément de Cy
96, 36,

ACp = —=— At = —
T~ ot 96,

At + 067
o,T oT

A +60T
L7 ot

AT (61)

t,T t,0L

3.2.2 Géomeétrie, conditions aux limites et phases de chargement

La configuration choisie en éléments finis pour reproduire la TDS de Hurley et al. [Hurl5] est
illustrée sur la Figure 3.2.1, reprenant celle du chapitre 2 avec une longueur L=2 mm et de
section 10x10 mm?. Le chargement est composé de trois phases : la phase de chargement, la
phase d’attente et celle de désorption (Figure 3.2.2).

La premiére phase, d’une durée de 180 s, et pendant laquelle une concentration d’hydrogene
diffusif est imposée : C . =Co en (x=0) et C,.=0 en (x=L). Un flux normal nul est imposé sur
les autres faces de la poutre. Durant cette phase de chargement, la température est considérée
constante (T=298K).

La seconde phase, toujours a température constante (T=298K), est d’une durée de 30 minutes.
Durant cette phase, on enléve la condition de chargement en hydrogéne, et on impose C, =0 en
(x=0 et x=L).

Enfin, dans la troisieme phase, les limites de la phase 2 sont maintenues. Une rampe de
température de 2 K/min est de plus imposée. Seuls les résultats de cette phase seront illustrés
sur les courbes de TDS.

=0

CL=Cyy

Figure 3.2.1 Configuration éléments finis choisie pour reproduire les spectres TDS.
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Figure 3.2.2 Les différentes phases du chargement en hydrogéne et en température.

Tous les parametres utilisés numeériqguement pour reproduire cette TDS sont reportés dans le

Tableau 3.2.1, et sont les méme que ceux utilisés dans [Hur15].

Do (mm?s™) Em(eV) Eq(eV) ko (s)
7,2x107 0,0589 0,556 2,1x10’
Po (s N+ (piéges/mm?) N, (sites/mm®) Cio (atomes mm)
2,2x107 2,0x10% 5,0x10% 9,0x10"

Tableau 3.2.1 Paramétres utilisés pour reproduire la TDS sur le fer a 298K [Hur15].

Ici, un seul type de piege est considéré (dislocations), avec une énergie de piégeage de 0.556
eV, et une densité constante 2.0x10™ piéges/mm?. Le coefficient de diffusion, ainsi que les
fréquences de piégeage et de dépiégeage sont calculées a partir des parametres du Tableau
3.2.1.

rDL =D, exp (—%)
Em

\{ P =DPo exp (‘ﬁ)
E4

kk =k, exp (_ﬁ>

3.2.3 Evolution temporelle des quantités d’hydrogéne diffusif et piége
durant les phases 1 et 2

L’évolution au cours du temps de la quantit¢ d’hydrogeéne diffusif et piégé (par unité de
surface) pendant les phases 1 et 2 sont reportées sur la Figure 3.2.3. Pendant la premiére
phase, on observe une augmentation des quantités d’hydrogene diffusif et piégé, avec
toutefois plus d’hydrogene piégé que diffusif, du fait d’un piégeage trés rapide dans le fer (lié
aux deux fréquences de piégeage et de dépiégeage). Pendant la phase 2, la quantité
d’hydrogene diffusif chute brutalement : 1’hydrogeéne diffusif désorbe trés rapidement de la
géometrie par les surfaces ou C_ =0 est imposee, entrainant un dépiégeage (plus lent que le
piégeage) de ’hydrogene piégé.
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Figure 3.2.3 Evolution temporelle de la concentration d’hydrogene diffusive (a) et piégé (b) par unité de surface
pour le fer durant les phase 1 et 2.

3.2.4 Spectre TDS : confrontation

Les résultats de la phase 3 sont représentés sur la Figure 3.2.4, et compares avec [Hurl5] : la
bonne adéquation entre les deux résultats permet de valider I’implémentation.

1 ]
1.4x10 . » Modele [Hurl5]
— Abaqus ]

@ 1.2x10"
E 1.0x10"!
% 8.0x10'
hl-*]
]
2 6.0x10"
3
= 4.0x10'°
=
= 2.0%x10"1
0 : :
0 10° 2x10°  3x10°  4x10°  5x10°
Temps (s)

Figure 3.2.4. Comparaison entre les résultats du spectre TDS numérique (courbe verte) obtenus avec le modele
utilisé par [Hurl5] et les résultats obtenus avec Abaqus (courbe bleu).

Un autre spectre a été modélisé dans [Hurl5], en reprenant exactement les mémes paramétres
que précédemment, mis a part la rampe de température, cette derniere ayant été mesurée
experimentalement ; une approximation numérique est utilisée dans le présent modéle (Figure

3.2.5).

490 + R o ;

— ampe expérimentale
% 440 = Rampe numérique

Q

E

& 390

Q

[<9

g 340

=

=]
o
[=]

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000
Temps (s)

Figure 3.2.5 Fit de la rampe expérimentale utilisée par Hurley et al. [Hur15] en une rampe numérique.
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Les résultats obtenus sont tracés sur la Figure 3.2.6, et comparés avec ceux de [Hurl5]. On
remarque une bonne correspondance entre les deux resultats. Grace a ce type de modélisation,
il est possible d’expliquer la présence de deux pics sur la TDS malgré la prise en compte d’un
seul piege. Le premier pic correspond a la désorption de I’hydrogéne au travers la face
exposée (X=0), et le second au travers de la face opposée (X=L). Il convient donc d’étre
prudent a 1’association de type de piége pour chaque pic, la présence de deux pics ne veut pas
forcément dire présence de deux types de piége différents.

1.2x10'" N\ —Modele [Hurl5]
1 — Abaqus
].OXIOH" ---X=(0)
—X=L

4.0x10';

Flux désorbé (H/mm?/s)

2.0x10" /

0- : : ‘ ‘ .
300 320 340 360 380 400 420 440
Temperature (K)

Figure 3.2.6 Comparaison entre les résultats du spectre TDS numérique (courbe verte) obtenus avec le modele
utilisé par [Hurl5] et les résultats obtenus avec Abaqus (courbe bleu).

3.2.5 Différence transitoire/équilibre

La plupart des travaux de la littérature [Hurl5, Hod15, Ogor03] utilisent un piégeage
transitoire pour simuler la désorption de 1’hydrogéne et pouvoir obtenir une bonne
reproduction de TDS expérimentales. Dans cette partie, un piégeage instantané est utilisé pour
simuler la désorption de ’hydrogéne et pouvoir comparer les deux types de piégeage sur un
cas de désorption de I’hydrogéne. Afin de faire cette comparaison, la solution Oriani (29) a
été utilisée pour refaire les calculs des paragraphes précédents; les résultats sont tous
superposés sur la Figure 3.2.7. Dans le cas actuel, on observe que la différence entre la prise
en compte d’une cinétique de piégeage ou un piégeage a I’équilibre est tres faible.

Ce résultat est a mettre en paralléle avec les résultats du chapitre 2. En effet, dans la premiere
phase d’abord, le temps de chargement est de 180 s, alors qu’on avait observé que pour des
temps de calculs supérieurs a 10 s pour le fer, le piégeage était déja a 1’équilibre. De plus,
méme si des petites différences peuvent subsister a la fin de la premiére phase de chargement,
il avait été observé dans le chapitre 2 (2.5) que durant la deuxiéme phase (temps d’attente),
I’écart entre un piégeage transitoire et a 1’équilibre tendait a diminuer encore plus. En
conclusion, lors de la phase 3, de 5000 s, la prise en compte d’un piégeage transitoire a en
effet peu d’effet par rapport a piégeage a 1’équilibre.
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Figure 3.2.7 Comparaison entre les résultats du spectre TDS numérique (courbe verte) obtenus avec le modéle
utilisé par [Hurl5] et les résultats obtenus avec Abaqus (courbe bleue).

3.3 Chargement simultané en hydrogene et en
température : cas d’une TDS sur le tungsténe avec
multi-piégeage

Afin de modéliser les spectres TDS appliqués sur des éprouvettes de tungsténe ayant été
exposées a des chargements plasma a haute énergie, en particulier celui présenté par
Ogorodnikova et al. [Ogor03], il a été nécessaire de généraliser 1’équation de diffusion-
piégeage au cas ou de multiples pieges étaient présents.

3.3.1 Implémentation dans Abaqus

Comme dans le paragraphe 3.2.1, la prise en compte de la température dans cette partie se fera
en considérant que la température est connue a tout instant, et qu’elle varie de fagon
homogéne dans toute la géométrie considérée. Cette hypothése est raisonnable car les temps
de mise a I’équilibre thermique sont tres faibles pour les épaisseurs considérées (0,5 mm)
[Ogor03], tandis que coefficient de diffusion thermique du tungstene [Li17] entre 293 et 693K
varie de 52 & 70 mm?/s.

Le formalisme utilisé pour résoudre le transport de I’hydrogeéne, basé sur 1’équation générale
(équation (21)) a été modifié pour tenir en compte de la présence de plusieurs pieges. Un
terme source volumique a été rajouté pour prendre en considération la voie de chargement par
bombardement plasma [Ben19] :

Vi

ac, dNy; 90 ~

i

Dans cette équation, i représente I’indice du piége considéré. Cr; (atomes/m®) est donc la
concentration d’hydrogene piégé sue le piége i. O est le taux associé, et N est la densité de
piéges i (pieges/m?).

Pour chaque piége, 1’évolution de 6y est calculée en se basant sur la GOA :
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1249 ) ) pi Oy,
O = (90. - —) -(pibL+kt] 4 L 64
m ™ pi 6L+ ki k | pi 0L +k; (64)

ou p; et ki sont respectivement les fréquences de piégeage et de dépiégeage pour le piége i
considéré. Dans ce cas, 1’équation (60) devient

68T Z d0r;
90,

Les échanges directs entre les pieges ne sont pas pris en compte : pour passer du piege i a j, un
atome d’hydrogene doit forcément passer par un site interstitiel.

6971
at

007;
o7 OT

o6, T] (65)

t,T

3.3.2 Géométrie et conditions aux limites

=7 mm

C =0

Figure 3.3.1 Géométrie, conditions aux limites et maillage EF.

La configuration éléments finis choisie en pour étudier ce spectre TDS est illustrée sur la
Figure 3.3.1, et correspond a celle du paragraphe 2.4.1 (page 48). Les conditions aux limites
imposées lors des simulations sous Abaqus sont similaires a celles imposées
expérimentalement, avec 3 phases. La premiére phase de chargement en hydrogene (par voie
plasma) est d’une durée de 360 s, simulée a I’aide du terme source I" (avec un flux de
2.5x10" D.m?s™) est appliqué en volume (voir Figure 3.3.2) et section (1.2.1.3). Les
paramétres de la gaussienne o et u qui dépendent de 1’énergie des ions (300 eV) pour cette
étude, ont été calculés avec le logiciel SRIM et valent respectivement (2.1x10° (m) et 5.6x10

? (m)).
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Figure 3.3.2 Terme source imposé dans les simulations. 0 correspond au bords libre de la poutre ; on remarque
que la profondeur d’implantation est trés faible (quelques nm).

Une condition limite C_ = 0 est imposée en x=0 et x=L, tandis qu’un flux normal nul tout
autour de la poutre est défini. Durant la phase de chargement, la température est considérée
constante (T=300K).

Lors de la seconde phase, d’une durée de 50s, le terme source est enlevé, les autres
conditions étant gardées identiques.

Enfin, lors de troisiéme phase, une rampe de température de 8 K/s est imposée. Seuls les
résultats de cette phase seront illustrés sur les courbes de TDS. Les trois phases sont résumees
sur la Figure 3.3.3.
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N
Phase 1 Phase 2 Phase 3
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e
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,/
’f
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Figure 3.3.3 Les différentes phases du chargement en hydrogéne et en température.

La TDS de Ogorodnikova et al.[Org03] a déja été reproduite numériquement par Hodille et al.
[Hod15], en considérant trois pieges différents, dont deux pieges intrinseques au matériau
(avec chacun une densité de piége constante N1,=6,32x10%° (pieges/m®) et Ny,=2,52x10%
(pieges/m®) et deux énergies de piégeage E4;=0,87 eV et Eg,=1,0 eV). Le troisiéme piége est
créé par les conditions d’exposition au plasma suivant 1’équation (11) ou, Wy, et » valent
respectivement 6,32x10% (piéges/m°) et 1,0x107.

3.3.3 Evolution temporelle des concentrations d’hydrogéne pendant les
phases 1 et 2

L’évolution temporelle des quantités d’hydrogene diffusif et piégé pendant les phases 1 et 2
sont données sur la Figure 3.3.4. Pendant la premiére phase, on observe une augmentation de
la quantité d’hydrogene diffusif et piégé pour les trois pieges considérés.
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Figure 3.3.4. Evolution temporelle de Q,/S (a) et piégé (b) pour le piege 1 (Q+41/S), le piege 2 (Q+./S) et le piége
3 (Q13/S), ou S est la section de la poutre.

Sur la Figure 3.3.5 est illustrée 1’évolution spatiale de la densité de piege (N13) qui est créé par
les conditions de chargement en plasma (voir équation (11)), ou I’on observe une
augmentation de cette derniere en fonction du temps de chargement, jusqu’a atteindre une
densité maximale d’environ 1,5%x10°" (pieges/m°).
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Figure 3.3.5 Evolution spatiale de la densité de piege créé par bombardement plasma en fonction du temps de
chargement.

3.3.4 Reésultats pour la phase 3

Les résultats obtenus avec le modele Abaqus ont été reportés sur la Figure 3.3.6, et comparés
avec les résultats expérimentaux et obtenus par [Hod15]. Les flux de désorption de chaque
piége sont également indiqués.

Tout d’abord, on observe une trés bonne reproduction du spectre de [Hod15] par Abaqus, et
I’on retrouve bien les trois pics correspondant aux trois pieges considérés. Ceci permet de
valider I’implémentation du multi-piégeage dans Abaqus par la GOA.

Le processus de dépiégeage est complexe : une partie de I’hydrogéne piégé sur le piege 1
désorbe (sort du matériau), tandis qu’un autre se piege dans le piége 2, qui possede une
énergie de piégeage plus élevée.

_ 5X10]SE —-Expérience [Ogor03]
~ 4 ]
a~ " — Abaqus
& 40 « MRE 1D
z ‘
€ 3x10"
S .
= ]
\;’ 2X10]hj
2 ]
\g l()lh // __________
o 5
E (): e T
= 1x10'8. ~Y
300 400 500 600 700

Temperature (K)

Figure 3.3.6 Comparaison entre les résultats du spectre TDS expérimental (courbe verte) et les résultats obtenus
avec Abaqus (courbe bleu). La courbe en pointillée rouge a été obtenue avec le code MRE 1D HIIPC.
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3.3.5 Terme source ou condition limite en concentration

Plusieurs auteurs [Hod18, Ued17] préconisent de remplacer la condition aux limites en terme
source par une condition en concentration d’hydrogene diffusif imposée. Ceci a en particulier
I’avantage de permettre un maillage plus grossier, et donc d’accélérer la convergence du
calcul.

L’estimation de la concentration pres de la surface en fonction du flux s’écrit :

atomes Rp @

Cro ( mm3 ) = N, D(T) (66)

Dans cette équation, Rp (mm) est la profondeur de pénétration de I’hydrogéne, ¢
(atomes/mmZ.s) est le flux d’hydrogéne qui pénétre dans le matériau, N, est la densité de sites
interstitiels (atomes/mm?®) et D est le coefficient de diffusion (mm?/s) du matériau qui dépend
de la température.

Pour pouvoir utiliser cette équation, il faut néanmoins s’assurer que le temps d’exposition est
plus long que le temps caractéristique 7, qui correspond au temps nécessaire pour que la
concentration en surface puisse atteindre 1’équilibre. Ce temps caracteristique est calculé de la
maniere suivante [Hod18] :

Rp N; x

T () = 8 -10 (67)

r en (mm) représente le coefficient de rétrodiffusion, et x le rapport C+/N_ (fraction atomique),
en supposant que la concentration d’h%/drogéne piégé est constante prés du Rp. Une limite
supérieure a été fixée par [Hod18] a 10™.

Le temps caractéristique dans le cas considéré, avec un Rp de 5,6x10° mm, une densité des
sites interstitiels de 6,32x10'° (atomes/mm°®) et un flux de 2,5x10™ (atomes/mm?s) est
d’environ 1,7x10° s. Il est assez faible par rapport aux pas de temps utilisé, ce qui aura
comme conséquence une mise a I’équilibre rapide. La concentration pres de la surface quant a
elle peut étre estimée & 1,22x10" (atomes/mm?®).

Sur la Figure 3.3.7 sont reportés les résultats obtenus sur le spectre TDS avec les deux
conditions aux limites. La comparaison entre ces deux résultats permet de souligner la validité
de la relation (66): en effet, on observe une bonne reproduction des resultats obtenus
précédemment, en changeant la condition aux limites. La relation (66) est donc une bonne
alternative aux simulations incluant un terme source pouvant genérer des discontinuités et des
problémes de convergence due a la taille d’¢léments (nm) utilisés. Dans le cas présent,
cependant, le méme maillage que precédemment a été utilisé afin de bien prendre en compte
la création de pieges pres de la surface.
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Figure 3.3.7 Comparaison entre les résultats obtenus sur le spectre TDS avec une condition a la limite en flux
(courbe bleue) et la condition a la limite en concentration C,, (courbe noire).

3.3.6 Piégeage transitoire / piégeage a D’équilibre: généralisation a
differentes rampes de températures
Enfin, les spectres TDS numériques obtenus en se basant sur un piégeage a I’équilibre ou sur

une cinétique de piégeage ont été comparés pour des rampes de température allant de 0,01 a
25 K/s.

En calculant I’intégrale sous les différentes courbes (Figure 3.3.8, courbe mauve et bleue)
avec les deux solutions, ’erreur relative entre le GOA et la solution Oriani est moins de 1%,
pour toutes les rampes : prendre en compte une cinétique de piégeage n’est ici pas nécessaire.
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Figure 3.3.8 Comparaison entre les résultats obtenus avec le GOA (courbe bleue) et les résultats obtenus en
utilisant la solution Oriani (courbe mauve) sur le spectre TDS a différentes rampes de températures.

3.4 Conclusion

Dans ce chapitre les outils développés ont été étendus en y intégrant la prise en compte de
plusieurs pieges et le couplage avec un champ thermique connu. Il a également été vérifie que
la GOA pouvait étre utilisée en considérant une création de pieges, que ce soit lié a la
déformation plastique, ou a un bombardement plasma.

Ceci a permis de reproduire des TDS de la littérature, ce qui valide les développements
numériques effectués et souligne la robustesse de la GOA. Les résultats numériques ont
confirmé que I’hypothése d’une bijection entre pic de TDS et pieges est fausse (il peut y avoir
plusieurs pics de TDS pour un seul type de piege considéré, ici par désorption des deux faces
de I’échantillon) et qu’un piégeage considéré a 1’équilibre d’Oriani permet de reproduire une
TDS dans de nombreuses conditions. Le remplacement des conditions d’implantation
volumique classiquement utilisées lors des interactions ions/matériaux par une condition aux
limites en concentration n’a pas modifié¢ 1’allure des TDS calculées, rendant possible 1’étude
sur des structures 3D complexes a moindre colt numérique.
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4 Couplage thermomeécanique et diffusion/piégeage
de I’hydrogene : Application ITER

4.1 Multidiffusion dans Abaqus
4.2 Application au transfert de chaleur

4.3 Application ITER : couplage entre les champs thermiques (gradients thermiques) et
la diffusion/piégeage du tritium

4.4 Extensions a une configuration thermomécanique
4.5 Conclusion
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Le but de ce chapitre est de développer les outils numériques sous Abaqus pour pouvoir traiter
des problemes de multidiffusion, afin notamment de pouvoir simultanément considérer la
diffusion d’hydrogéne et de la température. Les capacités du modéle ainsi enrichi sont
illustrées par des confrontations avec plusieurs cas tests. Enfin, ces outils numériques sont
appliqués a I’analyse de I’effet de gradients thermiques sur le transport et le piégeage du
tritium dans un matériau face au plasma, problématique rencontrée dans le futur tokamak
d’ITER [Tem18].

4.1 Multidiffusion dans Abaqus

Que ce soit dans les procédures de diffusion « pure » (« heat transfert », « mass diffusion »)
ou dans les procédures couplées (« coupled temp-displacement », il n’est possible de travailler
dans Abaqus qu’avec un seul degré liberté (diffusion de température ou de matiére) qui est le
degré 11%. Ce degré de liberté est celui utilisé pour représenter la concentration en hydrogéne
diffusif (voir la section 2.2).

Afin de pouvoir étudier I’impact des variations transitoires (hors équilibre) des champs
thermiques sur le transport d’hydrogéne dans des structures complexes, il est necessaire
d’introduire dans Abaqus un nouveau degré de liberté qui sera associé¢ a la température, en
utilisant une procedure utilisateur (UEL). Cette procédure, utilisée particulierement pour les
éléments cohésifs, permet de définir des éléments particuliers dans Abaqus. Ce travail de
développement a été effectué lors du stage M2 d’E. Vasikaran, en se basant sur les travaux de
[Chel5]? et de développements parallélement effectués au LSPM.

Superposer une UEL aux éléments classiques d’Abaqus permet également de modifier leurs
matrices de rigidité [Chal4] ; cela permet également d’activer des degrés de liberté cachés
dans les éléments « coupled temp-displacement » d’Abaqus [Chel5, Eli19], notés NT12 a
NT30 dans les sorties Abaqus®, et de définir la physique qui leur est associée (via sa
formulation faible). Ainsi, en plus des degrés de liberté mécaniques et de diffusions classiques
présents dans Abaqus, il est possible de rajouter un degré de liberté associé a un processus de
diffusion, afin de faire diffuser a la fois de I’hydrogéne et la température.

La superposition des UELs avec les éléments standards d’Abaqus se fait comme indiqué sur
la Figure 4.1.1 : dans ce cas, a un élément standard mécanique-diffusion (en gris) sont
superposés 3 UELs ; cette superposition est faite de telle maniére a ce que les numérotations
des nceuds de tous les €léments coincident.

1 NT11 dans les sorties Thermiques Abaqus, pour « Nodal Température 11 », ou CONC, pour « concentration »
dans la procédure « mass diffusion ».

2 Nous remercions P. Gilormini, du PIMM de 'ENSAM Paris, pour avoir indiqué I’existence de cette
publication, ce qui nous a fait gagner un précieux temps dans nos développements.

® L’existence de ces degrés de liberté peut étre déduite de [Simulia, Abaqus Analysis User's Manual, Dassault
System, 2011], chapitres 28.3.6 and 28.6.5, dans la partie ‘Output’ subsection.
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Figure 4.1.1 Superposition de couches d’UELs sur les éléments standards d’Abaqus [Eli19].

Dans I’exemple de la Figure 4.1.1, la premiére couche d’'UEL permet d’activer le degré de
liberté 12 (NT12 pour Abaqus), et de définir ses interactions avec les degrés de libertés
mécaniques (1 a 3) et 11. La seconde couche fait de méme avec le degré de liberté 13, tandis
que la troisiéme couche d’UEL ne définit que les interactions 12-13. Dans cette configuration,
la méme procédure UEL peut étre utilisée pour les 3 couches, seule change la signification
physique des degrés de libertés supplémentaires. En termes de matrice de rigidite, cela revient
a augmenter la dimension de la matrice de I’élément standard, et de spécifier les nouveaux
termes, comme montré sur la Figure 4.1.2.

Elément standard Abaqus

(4 ddl par noeuds) lere couche d'UEL

[ I | o [ | I ]
1 I [ I I I
1 I I I I I
K Ky \ 0 | T | I
| | [ | | |
| | [ | | |
- P - | | .
0 'KH,H 0 0 K|1,|°
e [ D A [ I S
| | | | |
| | | 0 ?(wz.lquq
T T T T T [ R I
| | | | | |
Matrice de rigidité de I'élément finis ‘ ! ! ‘ ! !
incluant les deux ddl suplémentaires : : : : : :
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Figure 4.1.2 Matrice de rigidité avec deux degrés de liberté supplémentaires (12, 13) activés par les couches
d’UEL. Les termes de la matrice standard sont calculés par Abaqus ; les termes des couches d’UEL sont définis
dans la procédure utilisateur. La prise en compte de ces termes et la résolution est effectuée de maniére classique

par Abaqus.
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Les conditions limites sur les nouveaux degrés de liberté sont a introduire directement dans le
fichier inp, les sorties associées étant activées par défaut. Actuellement il n’est pas possible
d’imposer une condition aux limites en flux sur les degrés de libertés ‘12° ou “13’.

4.2 Application au transfert de chaleur

Ces outils ont été réutilisés pour introduire dans les calculs, en plus de la diffusion/piégeage
de I’hydrogene, la diffusion transitoire de la chaleur et son influence sur les autres champs.

4.2.1 Formulation faible du probléme thermique transitoire

Soit le probleme de transfert de chaleur suivant sur un domaine Q de frontiéere dQ (Figure
42.1):

aT
p Cy==V.(Agy VT)
T =T, sur 00

@ = @1 sur 04,

ou dQr représente la partie de dQ ou la température est imposee, et dQ, celle ou le flux
normal ¢ est imposé (0Qr N 9Q, = @ et 0Qr U 90, = 9Q).

p= 0 <

a0,

Figure 4.2.1 Exemple de probléme thermique avec les conditions aux limites.

Le coefficient de diffusion thermique D, (m%s™) est défini en fonction de p la masse
volumique, Cp la chaleur spécifique et A, la conductivité thermique par :

Atn

T = P) Cp (69)

La formulation faible du probléme thermique s’écrit alors, pour tout champ de température
virtuel 8T (en considérant D comme une constante), soit 6T = 0 sur Q.

fT(STdQ—DTJAT(STdﬂzo (70)

Q Q

En faisant une intégrale par partie, 1’équation (70) devient
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f AT 8T dQ = V. (VTST) dQ — f VT.VST dQ =0 (71)
Q Q

et par le théoréme de la divergence,

f VT.VST dQ =f (VT.n)dT dS
aQ

J (72)
= f (VT.n)dT dS
904
ou n est la normale sortante a dQ. Ainsi, 1’équation (70) peut se réécrire par
f T 8T dQ) + Dy f VT.VST dQ) = f @r6T dS (73)
20
Q
La dérivée temporelle T est déterminée par un schéma implicite d’Euler, soit
] Tt+dt _ Tt
r=——7m— (74)
dt

ou T = Tt*4t est la température au temps t + dt (inconnue), Tt la temperature au temps ¢
(connue a I’itération précédente), et dt le pas de temps. Ainsi, T est déterminée par

1 1
—chST dQ+DTfVT.v5TdQ=— f Tt ST dﬂ+f @rOT dS (75)
dt dt 20

Q Q

4.2.2 Discrétisation Eléments Finis

L’équation (75) peut étre résolue sur chaque élément fini en utilisant une interpolation
polynomiale pour le champ de température

T = Z N;(x) q; = Nq (76)

ou n représente le nombre de nceuds de 1’¢1ément, x la position considérée, et g; le degré de
liberté thermique sur le nceud i. q est le vecteur des ddl. La valeur de T a I’incrément courant
est caractériseé par un incrément de temperature inconnu 9T associé a un incrément de ddl dq.
Le gradient de température s’écrit

. (77)
V(0 = ) WN(xaq = Bq

et I’équation (75)
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1 1
= f(q + dq)'N*N&qdQ + Dy f (q + 8q)'B*B8q dQ = T f q'NNSqdQ (78)
) 2 o

si @1 = 0. 8q est le vecteur de ddl virtuel associé a §T. L’équation (78) se reduit a

Kdq=F (79)

ou K est la matrice de rigidité du probléeme, dq le vecteur incrément de ddl a déterminer, et F
le vecteur des forces généralisees, tels que

1 (80)
K =Ef N‘NdQ+DTf Bt BdQ
9] Q
et
F = ! j NINdQ (81)
T dt
Q

4.2.3 Implémentation dans une UEL

Pour implémenter le probleme précédent dans Abaqus via une procédure UEL, il est
nécessaire de définir deux variables RHS et AMATRX tels que, pour chaque élément fini Q,

_ ot (82)
RHS = th< P >dQ+DTthVT an
et si Dy est constant [Lun16a, Lun16b],
JRHS 1
AMATRX = ———= —— f NEYNdQ — Dy f B'BdQ (83)
dq dt
Qe Qe

Les procédures développées par E. Vasikaran ont été reprises et adaptées aux cas de ce
présent travail.

4.2.4 Applications

Afin de valider 'implémentation, des cas simples ont été simulés et comparés avec les
solutions « natives » Abaqus.

4.2.4.1 Diffusions independantes

Une comparaison a été effectuée sur un probleme de diffusion simple, sur une structure poutre
de longueur L=10" mm, comme illustré sur la Figure 4.2.2. Le coefficient de diffusion
considéré est de 1,15x10”" mm?%/s (coefficient de diffusion de I’hydrogéne dans le tungsténe a
300 K), pour tous les ddl, et aucune interaction entre les ddl n’est considérée. La diffusion du
degré de liberté 11 est calculée a partir des €léments C3D8T d’Abaqus, alors que celle des
deux degrés de liberté 12 et 13 est calculée a partir des UELs. Le maillage est régulier, et est
composé de 50 éléments (C3D8T pour les éléments Abaqus).
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Les conditions aux limites imposées sur la structure sont les suivantes :
e Pourleddl11:Ty; (z=0,t) = 1etTy; (z=1L,t) =0;
e Pourleddl12:T;, (z=0,t) = 1 etT, (z=L,t) =0;
e Pourleddl13:Ty5(z=0,t) = 0 etTy3(z=1L,t) =1.

Des conditions de flux normal nul sont imposées sur toutes les autres surfaces.

Les résultats obtenus au bout d’une seconde de simulation sont présentés Figure 4.2.2, pour
les trois ddls.

o000 00~
O NWURON®DO
SNVOONUI®XO

Figure 4.2.2 Diffusion sans interaction des ddls 11, 12 et 13.

Pour les ddls 11 et 12, on remarque une trés bonne coincidence, tandis que les résultats pour
le ddl 13 sont inversés par rapport a ’axe de symétrie géométrique de la poutre (résultat
attendu). Afin de mieux analyser les résultats, le profil de répartition des trois ddl ont été
tracés sur la Figure 4.2.3 en fonction de la profondeur de la poutre z (mm); la solution
théorique de I’équation de diffusion (84) [Micl7] a été également tracée pour comparaison, et
on observe que les résultats théoriques sont bien superposés avec les deux résultats
numériques.

4

X 2 krz

T(z,t) = 1—Z ZE _DT L tSiTl(—L ) (84)
k=0

On observe une parfaite superposition des résultats pour les ddl 11 et 12, qui sont trés proches
de la solution théorique. La symétrie du ddl 13 est également confirmée.
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Figure 4.2.3 Température nodale obtenue avec la solution théorique et avec les trois ddl de diffusion le long de la
poutre z.

Ces résultats permettent de valider I’ajout de degrés de liberté supplémentaires dans les
calculs Abaqus gréace a des procédures UELSs.

4.2.4.2 Diffusions couplées

Afin d’aller un peu plus loin dans I’introduction de ddls supplémentaires, un exemple simple
de diffusions couplées (diffusion-réaction) est considéré :

ocC
ail;l = V. (DCMVCM) + pCLl - kCLZ
(85)

aoc

a:Z =V.(Dc,,VC12) — pCry + kCyy
C,, et C;, sont associées respectivement aux ddl 11 (Abaqus) et 12 (ddl supplémentaire). p et
k sont des parameétres matériaux. Au travers d’une UEL, sont introduits dans le calcul Abaqus
les matrices de rigidité Ki,1,, K111 €t Kq514, €t la matrice de rigidité « native » Kq4 14
d’Abaqus est modifiée. Cela conduit aux vecteurs RHS suivants dans I’UEL (dans lesquels
C., et C;, représentent les inconnues du probléme, tandis que Cf; et CE, sont les valeurs des
ddl a I’'incrément précédent).
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RHSCL1 = pCLlf NtdQ_kCsz NtdQ
Q Q
_ CLZ - Clt:LZ t t
{RHSc,, = (~=—*) | N*dQ+Dq,, | VC,; B dO (86)
Q 9]

_pCLlthdQ‘l'kCszNtdQ
\ Q Q

L’expression de RHS, n’integre pas ce qui releve de la partie purement diffusive du ddl 11,

car elle est déja intégrée dans Abaqus. De méme, les diverses matrices AMATRX seront tel
que

AMATRXCLLCLl = — pf NN dQ
Q
AMATRX = ! NNdQ—-D BB dQO
Cracp, — _a T Ml
Q Q

9 —katNdQ (87)
Q

AMATRX;,,, =k f N' N dQ
Q

AMATRX,, . =p J NN dQ
\ Q
Pour les mémes raisons que precédemment pour RHS ¢, , AMATRXCLLCL1 ne contient que les
termes introduits par la réaction entre C,, et C;5.

Le systéeme présenté par 1’équation (85) a été appliqué sur la configuration précédente
(poutre). p et k sont des parametres définis arbitrairement tels que p = 10 et k = 5; D¢, et
D¢, sont pris égaux et valent 1,15x107 mm?/s (voir Annexe A).

Enfin, les conditions limites en températures suivantes sont imposées
e Pourledegré11:Ty; (z=0,t) =T;; z=L,t) =1
e Pourledegré12:Ty, (z=0,t) =T, (z=L,t) =1
Un flux normal nul est imposé sur les faces latérales. Les résultats obtenus au bout de 50 s

secondes de simulation sont illustrés sur la Figure 4.2.4, montrant I’interaction entre les deux
degrés de liberté 11 et 12.
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Figure 4.2.4 Diffusion avec interaction entre les degrés 11 et 12.

4.2.5 Couplage des champs thermiques avec le piégeage de ’hydrogéne

L’approche présentée précédemment a été utilisée pour effectuer des calculs entiérement
couplés pour les conditions expérimentales présentées par Ogorodnikova et al. [Ogo03] et
déja discutées dans la partie (3.3.4).

Dans cette partie, la simulation de lu spectre TDS obtenu est & nouveau repris, non pas en
considérant les champs de température connus comme dans le chapitre 3.3.4 (page 86), mais
résolvant le probleme thermique en plus du probleme de diffusion.

La méme géométrie, les mémes parametres matériaux et les mémes conditions aux limites
sont appliqués, mise a part la température qui sera imposée sur la face d’exposition (voir
Figure 4.2.5), et résolue dans ’'UEL. Les paramétres pour le transfert de chaleur (coefficient
de diffusion, conductivité thermique, ...) sont ceux du tungsténe (Annexe A).

Timposée

Figure 4.2.5 Géométrie et conditions aux limites imposées.

Afin de prendre en compte la variation des parametres de diffusion et piégeage (procédure
UMATHT) avec la température (procédure UEL), des échanges d’informations sont effectués
entre les deux procédures, a 1’aide de blocs common ou de modules (voir Figure 4.2.6).
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Figure 4.2.6 Principe du couplage entre Abaqus, I’'UEL et "'UMATHT.

Comme dans [Ngul4], la valeur de la température utilisée par ’'UMATH, a chaque point de
Gauss, est celle extrapolée des ddl sur les nceuds dans ’UEL a D’itération précédente de la
boucle de Newton-Raphson. Ceci garantit, lorsque I’incrément courant converge, d’avoir
résolu simultanément les problémes de diffusion/piégeage et thermique (couplage fort).

Les résultats obtenus sont illustrés sur la Figure 4.2.7 et comparés avec les résultats obtenus
dans le chapitre 3.3.4 (sans UEL).Comme attendu les deux résultats obtenus sont similaires
car D’épaisseur de la géométrie étant trés faible, 1’équilibre thermique est atteint tres
rapidement. Ce résultat permet de valider la procédure.

@ 4.0x10" —Sans UEL
E ; « Avec UEL
£ 3.0¢10'%
Q J
E |
@ 2 0x10"8- Rampe = 8 K/s
< 1.0x10"]
N 4
E 1
= ]
0 ‘ ‘ _
300 400 500 600 700

Température (K)
Figure 4.2.7 Comparaison entre les résultats obtenus sur le spectre TDS d’Ogorodnikova (sans UEL) en

considérant les champs de températures connus et variant de fagon homogeéne et (avec UEL) avec une résolution
des champs de température dans I’UEL.

Au travers cet exemple, le couplage des champs thermiques calculés par UEL avec les
parametres utilisés dans 'UMATHT pour la diffusion et le piégeage a été valide.
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4.3 Application ITER : couplage entre gradients thermiques et la
diffusion/piégeage du tritium

Cette partie est une application directe des divers outils qui ont été développés (notamment le
couplage entre les gradients thermiques et la diffusion/piégeage du tritium) sur une géométrie
d’ITER. Le but sera d’étudier, dans un premier temps, I’impact des gradients thermiques sur
les champs de diffusion et de rétention du tritium dans la geométrie, et de prédire la rétention
du trittum d’un composant du futur tokamak d’ITER. Enfin, une comparaison est faite entre
les résultats des calculs 3D menés dans ce chapitre et des calculs 1D classiquement utiliseés
dans ce genre de probléemes [Doc18].

4.3.1 Géomeétrie et conditions aux limites

La géométrie considérée dans cette partie correspond a une partie du DFW du tokamak
d’ITER (« Diagnostic First Wall » Figure 4.3.1; ici le « Upper port plug », Figure 4.3.2) qui
est en acier inoxydable 316L.

pppl.org
Figure 4.3.1 Géométrie considérée dans cette étude (« Upper port plug »).

La géométrie de I’« Upper port plug » est directement issue d’un fichier Catia et a été
fortement simplifiée afin de ne considérer qu’une petite partie de la structure (Figure 4.3.3).
La structure n’est pas directement exposée au plasma mais a un flux de particules neutres,
induisant une température Teyurface ; I flux de tritium associé est sub-surfacique (ce qui peut
étre simplifié par une concentration en tritiumC, = C,,). Elle est également refroidie par des
conduites d’eau, a la température Ty, associée a une concentration en tritium C, nulle. Des
conditions de symétrie ont été appliquées sur les autres faces, sauf la surface supérieure qui
est un bord libre (concentration en tritium C; nulle) et sur laquelle le tritium peut désorber.

Afin de prendre en compte les dommages induits par les neutrons, la densité de pieges initiale
dans 1’acier 316L est multipliée par 2,5 ; une densité homogéne d’un seul type de picge de
1,684x10?® (pieges/m) est donc prise en compte.

Le domaine de simulation est maillé en 3D, avec 7000 éléments de type C3D8T. Sur la Figure
4.3.3 est également indiqué le domaine de simulation 1D (segment [AB]) associé a ce type de
structures.
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Figure 4.3.3 Géométrie et conditions aux limites utilisées pour simuler le « Upper port plug ».

4.3.2 Cas de chargements

Les différents chargements thermiques et en tritium sont définis en fonction des phases de
chargement du scénario défini par ITER (Figure 4.3.4). Ce scénario est inspiré ce celui du
Research Plan d’ITER [communication privée].
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Figure 4.3.4 Scénario modélisé et conditions en température imposées. La courbe rouge correspond a la
température de surface du « Upper port plug », la bleue correspond aux températures au niveau des conduites
d’eau. La courbe sur la condition limite en tritium C, = C est superpose a la courbe rouge.

La premiere phase (phase 1) correspond aux opérations de plasmas, qui contiennent 13
impulsions de plasmas quotidiens pendant 16 mois (voir Figure 4.3.5 pour la description d’un
cycle). Pour simplifier, ces impulsions sont concaténées en 3 jours, soit une impulsion a la
place de 39 impulsions effectives ; ce choix a été effectué par ITER pour des raisons de temps
de calcul, et du faible écart constaté entre les deux cas (avec et sans concaténation), de moins
de 10% résultats en Annexe B et résultats dans [communication privée]. La phase 1 est
constituée de 4 étapes :

1. Chargement (2340 ) ;

2. Maintien (9755) ;

3. Déchargement (3120 s) ;
4. Repos.

Durant la deuxieme étape, les impulsions sont maximales: le flux de tritium et les
températures de surface Tsyrface €t des circuits de refroidissement Teq, SONt maximaux. Durant
I’étape de repos, aucun flux de tritium n’est implanté et la température est considérée a 343 K
sur les toutes les surfaces. Les etapes de chargement et de déchargement sont supposées
linaires par rapport au temps.

L'implantation de tritium est modélisée par une concentration de soluté C, = C,, sur la

surface exposée, a la place d’un flux. La valeur de la concentration imposée C,, est calculée
comme dans le chapitre 3.3.5 [Hod18, Ued17] :

RpT

) (88)

ou I' représente le flux d'échange de charge du tritium (qui atteint 2x10'° T.m?s™), R,
représente la profondeur moyenne d'implantation (13 nm) et N, la densité des sites interstitiels
dans le tungstene. Le coefficient de diffusion est supposé constant pendant le cycle (calculé a
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503 K, la température maximale imposée correspondant & un flux de tritium maximal. Tous

les parametres de 1’acier 316L sont résumés dans 1’ Annexe A.

T (K) et Cy (H/m?)

4

Cip= max
503K
373K

CLD =0

343K
343K

h

60

25s

5 0%

4266 s

~

4431s

Cdl

Temps (s)

Figure 4.3.5 Un cycle du scénario du research plan d’ITER.

Pendant la deuxiéme phase (phase de recuit), la température imposée sur les deux surfaces

(exposées et la surface des circuits de refroidissement) est de 513 K.

4.3.3 Reésultats de la phase opération plasma : phase 1

Les résultats du calcul 3D de la premiere phase permettent de visualiser le front de diffusion,
ainsi que les champs de température et la quantité de tritium totale retenue dans la structure.

Sur la Figure 4.3.6 sont reportés les champs de température obtenus pendant 1’étape 2 (les
champs de températures en 1D correspondent a ceux sur le segment [AB]). On remarque que
les champs de températures en 3D et en 1D sont différents dus a la géométrie. En particulier,
entre deux conduites d’eau, les champs thermiques 3D sont bien supérieurs a ceux utilisés en
1D. Cela a naturellement une conséquence sur la quantité de tritium présent dans la structure.
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Figure 4.3.6 Champs de température maximaux obtenus pendant la deuxiéme étape (2) de la phase d’opération
(phase 1).

Cette quantité (C, + Cy) est tracée en fonction du temps sur la Figure 4.3.7 pour les 16 mois
de la phase 1. Pour les deux configurations 3D et 1D, on observe de fortes variations dans le
temps qui correspondent a des désorptions du tritium lors de I’augmentation de la température
au début de chaque impulsion (voir Figure 4.3.8). En effet ces fortes variations sont
essentiellement causées par la cinétique du le tritium piégé et non pour le tritium diffusif (voir
Figure 4.3.9) : I’augmentation de la température (comme pour les TDS) dépiege alors le
tritium.

A cause des variations de température durant les cycles et la désorption occasionnée, le front
de diffusion est faible durant la phase 1 comme I’illustre la Figure 4.3.10 ou I’on observe que
le front de diffusion, défini comme 1’isovaleur de 1% de la valeur de la surface, n’est que de
1,7 mm a la fin de la phase. La température dans cette zone de diffusion est quasiment
identique entre la configuration 3D et 1D ce qui explique donc pourquoi I’écart de quantité
retenue entre les deux calculs est faible (inférieur a 1%).

Les simulations 1D prennent une journée de calcul contre une dizaine de jours pour les calculs
3D, vu le faible écart prédit entre les deux calculs, les calculs 1D sont donc suffisants pour
estimer la répartition de la quantité de tritium retenue durant la phase des opérations plasma.
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Figure 4.3.7 Tritium total retenu au cours de la phase 1 pour les simulations (1D) en rouge et (3D) en noir.
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Figure 4.3.8 Zoom sur la Figure 4.3.8 pour comprendre les fluctuations.
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Figure 4.3.9 Tritium diffusif retenu au cours de la phase 1 en 1D (courbe rouge) et en 3D (courbe noire).
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Figure 4.3.10 Concentration de tritium diffusif a la fin de la phase 1.

4.3.4 Résultats de la phase de recuit : phase 2

Sur la Figure 4.3.11 sont reportées deux cartographies correspondant a la concentration de
tritium piége apres, respectivement, 25 jours et 60 jours de recuit (phase 2). Une partie du
tritium a désorbé au travers de la surface précédemment exposée au flux de particules, tandis
qu’une autre a diffusé assez rapidement vers les circuits de refroidissement. On constate que
la distribution spatiale n’est pas du tout homogene, et que I’effet de la géométrie est important
durant cette phase.
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Figure 4.3.11 Cartographies des concentrations de tritium piégé apres 25 jours et 60 jours de recuit.

Sur la Figure 4.3.12 est tracée la cartographie de la norme du flux de tritium apres 25 jours de
recuit. La distribution spatiale est également non uniforme a cause de I’effet de géométrie et
des conditions aux limites. Contrairement a la phase 1, les simulations 3D sont ici nécessaires
pour bien estimer les flux de désorption au travers des différentes surfaces (celle exposée au
plasma durant la phase 1, vers les circuits de refroidissement, et au travers de la surface libre).

15 mm 0

Flux
(H/mm?s)

3.7E12
[ 3.5E12
3.0E12

2.7E12
24E12
2.2E12
1.9E12
1.6 E12
1.2E12
9.3E11
6.2E11
3.0E11

Flux de tritium (25 jours de recuit)

Figure 4.3.12 Flux de tritium dans la géométrie au bout de 25 de recuit.

Les Figure 4.3.13-15 représentent respectivement, le flux de perméation au travers du circuit
de refroidissement, la fluence associée de refroidissement et la fluence le long de ’axe z [0-
15mm)] sur la surface supérieure de la géométrie (voir Figure 4.3.12). Le flux de perméation a
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été calculé en faisant la somme de tous les flux sur le pourtour du circuit de refroidissement,
divisé par I’épaisseur de la géométrie (10 m), tandis que la fluence a été calculée en faisant
I’intégrale du flux sur chaque nceud du rayon du circuit de refroidissement :

R s
Fluence = f flux ds = J flux Rd6 (89)
-R 0

La désorption au travers du circuit de refroidissement débute aprés 12h de recuit pour
atteindre un maximum de 1,24x10* T.m™.s* aprés de 18 jours.

La Figure 4.3.14 représente la fluence sur le pourtour du tube de refroidissement ; elle est
maximale au centre (correspondant au point le plus proche de la surface exposée), et décroit a
mesure que 1’on s’¢loigne de la surface exposée. Si I’on compare cette évolution a la fluence
obtenue en 1D, on obtient une erreur relative d’environ 17%, ce qui souligne encore une fois
I’importance des variations géométriques sur les valeurs calculées.

Enfin, a titre de comparaison, sur la Figure 4.3.15 est tracée la fluence le long du bord libre de
la structure avec un maximum localisé prés de la surface d’exposition (environ 3,0x 10%° T.m?,
soit deux fois plus que la fluence maximale obtenue le long du circuit de refroidissement).
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Figure 4.3.13 Flux de perméation a travers du tuyau de refroidissement.
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Figure 4.3.14 Fluence le long du circuit de refroidissement.
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Figure 4.3.15 Fluence le long de I’axe z de la surface supérieure.
4.4 Extensions a une configuration thermomécanique

Les calculs précédents ont été repris en rajoutant les diverses contraintes mécaniques subies
par la structure. Une configuration simplifiée est considérée (Figure 4.4.1), constituée d’une
cellule élémentaire au milieu du « Upper port plug » et ne comprenant qu’un circuit de
circulation d’eau. Les conditions de chargement en tritium et en température sont les mémes
que précédemment sur la surface exposée; les autres surfaces sont considérées comme étant
des plans de symétrie y compris pour la mécanique (cela inclut les plans normaux a z). L’eau
dans la conduite exerce une pression égale a 4MPa [Pan17]. Enfin, la dilatation induite par les
champs thermiques est également prise en compte.
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Figure 4.4.1 Géométrie, conditions aux limites modélisées et champs thermiques obtenus durant une impulsion
plasma.

Pour introduire la dilatation dans le calcul, la méme procédure que pour les calculs TDS
(4.2.5) est mise en ceuvre entre I’'UEL et ’'UMAT. Dans le comportement mécanique une
déformation supplémentaire aux déformations plastiques et élastique peut étre calculée, égale
a adT, ou «a est le coefficient de dilatation et 6T la différence entre la température actuelle et
la température initiale. Enfin, le comportement mécanique est modifié par la température. Les
problemes mécaniques, thermiques, et de diffusion/piégeage sont résolus simultanément.

Deux calculs sont effectués :

1. Un calcul incluant les champs mécaniques ;
2. Un calcul sans champs mécaniques.

La comparaison entre les deux calculs permettra de statuer sur I’influence des champs
mécaniques sur la rétention de tritium.

La loi de comportement thermo-élastoplastique utilisée pour 1’acier 316L est inspirée d’une
loi de Johnson-Cook de la littérature [UmbO7] (Figure 4.4.2). Le coefficient de dilatation
thermique est supposé constant dans cette étude (@=1,63 10° K™) vu que les variations de ce
dernier dans I’intervalle de température qui nous intéresse [343-503K] sont inférieures a 10%
[Say09]. Enfin, en plus du piege intrinseque (P1) considéré dans la partie 4.3.1 avec une
densité N1, un deuxiéme piege (P2) correspondant a des dislocations est considéré, la densité
de dislocation Nt induite par la déformation plastique est estimée a partir de I’équation (12)
[Sof89]. Bien qu’établie pour du fer pur (structure cubique centrée), cette relation a été
utilisée pour I’acier 316L (austénitique, cubique faces centrées), en I’absence de données
disponibles dans la littérature, afin de tester numériquement les capacités de couplage avec la
plasticité.
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Figure 4.4.2 Loi de comportement thermo-élastoplastique de I’acier 316L a différentes températures [Umb07].
4.4.1 Résultats : phase 1

La Figure 4.4.3 représente les champs de pression hydrostatique obtenus pendant les phases
de descente et de maintien en température minimale (a) et pendant les phases de montée et de

maintien en température maximale (b).
()

Figure 4.4.3 Pression hydrostatique obtenue pendant les phases de descente et de maintien en température
minimale (a) et pendant les phases de montée et de maintien en température maximale (b). Une pression positive
indique une zone en compression.

(a)

Le champ de pression hydrostatique est directement induit par la dilatation thermique &, et
les conditions aux limites de symétrie (Figure 4.4.4). Celle-ci est surtout localisée pres de la
surface comme on pouvait s’y attendre car c’est au niveau de la surface que les variations de
la température sont les plus importants (la température varie entre 343K et 503K).
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Figure 4.4.4 Champs de dilatation thermiques a la fin de la phase 1.

La Figure 4.4.5 représente le déplacement obtenu pendant les phases de montée en
température (a 1’échelle 10) et illustre les effets de la pression hydrostatique et de la dilatation
thermique sur la diffusion et le piégeage de tritium. Un déplacement maximal d’environ 0,06
mm a été mesuré pour une dilatation maximale de 2,6x107,

Figure 4.4.5 Configurations initiale (avec maillage) et déformée a la fin de a phase 1 (sans maillage) ;
déplacement obtenu pendant les phases de montée en température (2 1’échelle 10).

La dilatation thermique et les conditions aux limites créent de plus des déformations
plastiques qui elles-mémes générent de nouveaux pieges (Figure 4.4.6). A noter qu’a la fin de
la phase 1, la déformation plastique équivalente n’excede pas 5%. La densité de picge N,
varie de 8,5x10" (pieges/mm®) pour &,, = 0, & environ 3,0x10" (pieges/mm®) pour e,, =
0,05. Notons toutefois que le la densité de piége crée est faible par rapport a la densité
initiale, de méme que le rapport entre les deux densités de piéges (Np,/Np;< 107): la
déformation plastique n’affectera que marginalement la diffusion de tritium dans la structure.
Ce résultat devrait €tre confirmé par la prise en compte d’une loi plus réaliste sur 1’évolution
des sites de piégeages avec la déformation plastique dans le cas de I’acier 316L, ce qui
dépasse 1’objectif du présent travail.
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Figure 4.4.6 Cartographie a la fin de la phase 1 de la densité de piége Ny, créée par la déformation plastique (a),
et champs de déformation plastique équivalente (b).

Sur les Figure 4.4.7 et Figure 4.4.8 sont respectivement reportés les résultats des
concentrations de tritium diffusif et piegé normalisés par C;, (calculé a partir de 1’équation
(88)), obtenues a la fin de la phase 1 en prenant ou non en compte les couplages
thermomeécaniques.

@ ®)

Figure 4.4.7 Concentration d’hydrogene diffusif (C,/C,,) au bout de la phase 1 ; (a) avec prise en compte des
champs mécaniques et (b) sans prise en compte des champs mécaniques.
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Figure 4.4.8 Concentration d’hydrogéne piégé (Cr/Cyo) au bout de la phase 1; (a) avec prise en compte des
champs mécaniques et (b) sans prise en compte des champs mécaniques.

®)

L’écart entre les deux configurations n’est pas dii a la densité de dislocations créées par
déformation plastique car cette derniéere est négligeable devant les concentrations de tritium
piegé dans le piege Py (voir le rapport Nt2/Nt1), mais plutdt aux effets de la pression
hydrostatique, qui modifie la diffusion. En effet, I’équation de diffusion est assistée par le
gradient de cette derniére (voir équation (21)) ; en particulier, une zone en compression tend a
diminuer les valeurs maximales que la concentration en tritium diffusif peut atteindre (ce qui
est le cas au voisinage de la face exposée au flux).

L’effet des champs mécaniques dans cette configuration (pression hydrostatique) est trés
clair : les concentrations en tritium diffusif et piégé diminuent avec leur prise en compte. Les
quantités totales de tritium C, + Cy présents dans la structure a la fin de la phase 1 viennent
confirmer ces tendances: en effet, la concentration totale en 1’absence des champs
mécaniques est de 2,31x10%! contre seulement 1,33x10% (environ 42% d’écart).

4.4.2 Résultats : phase 2

Sur la Figure 4.4.9 est reporté le flux de tritium désorbé a travers le circuit de refroidissement
par unité de longueur pour les deux cas de chargement. Cette figure résume les différences et
les observations faites jusqu’a présent pendant la phase 1 et la phase de recuit. En effet, on
peut voir sur cette figure que la rétention en tritium plus faible (d’environ 25%) dés que I’on
prend en compte les champs mécaniques. Ceci est directement corrélé aux plus faibles
concentrations dans la structure a la fin de la phase 1, et a la désorption sur la face exposée du
fait des champs mécaniques (pression hydrostatique).
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Figure 4.4.9 Flux de tritium désorbé a travers les circuits de refroidissement pendant la phase 2 et pour les deux
cas d’étude.

4.5 Conclusion

Dans ce chapitre des extensions des outils numériques utilisés ont été réalisées afin d’avoir un
modele éléments finis permettant de résoudre de maniere couplée et simultanée les champs
mécaniques, thermiques, et de diffusion/piégeage transitoires. Un processus de multidiffusion
a ainsi été implémenté pour pouvoir diffuser a la fois de I’hydrogene et de la température. Le
couplage de la diffusion et piégeage de 1’hydrogeéne avec une resolution thermique transitoire
a ainsi été validée par un cas test. Ensuite, un autre couplage a été implémenté pour prendre
en compte les champs mécaniques induits par la dilatation thermique. L’outil ainsi développé
avec un couplage diffusion/piégeage/champs thermiques et champs mécaniques a été utilisé
sur une composante du futur tokamak d’ITER.

Cet outil ouvre de larges perspectives dans les études portant sur la diffusion et le piégeage
d’hydrogene par une meilleure prise en compte des conditions aux limites et par 1’ajout
possible d’autres couplages.
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Conclusion géneérale et perspectives

L’objectif de la thése était de modifier les outils existants au laboratoire de simulation
éléments finis du couplage diffusion-piégeage de 1’hydrogene avec les champs mécaniques
dans des structures 3D limités jusqu’alors a un seul type de picge (piégeage
phénoménologique par les dislocations via la déformation plastique), avec piégeage instantané
(pas de prise en compte de la cinétique de piégeage/dépiégeage), et sans prise en compte
simultanée de variation de température (puisque la stratégie d’implémentation choisie utilisait
le degré de liberté standard de diffusion pour la concentration d’hydrogéne). Si ces
hypothéses avaient permis de réaliser des calculs originaux robustes pour des applications
dans le domaine de la déformation plastique a froid (essai de disque, essai U-bend...), elles
deviennent insuffisantes pour simuler 1’évolution de la concentration d’hydrogéne dés lors
que la prise en compte des évolutions temporelles (cinétique de piégeage-dépiégeage,
chargement thermique...) est incontournable, ainsi que plus généralement pour des
chargements thermomécaniques complexes sous environnement hydrogéne qui nécessitent la
résolution simultanée du probleme mécanique-diffusion-thermique, avec potentiellement
plusieurs types de pieges pour I’hydrogene. Ainsi, la prévision de spectres de thermo-
désorption dont I’analyse permet d’identifier la nature et I’énergie des pi¢ges, nécessitent de
simuler la coexistence de plusieurs pieges, avec des variations de température imposees.
D’autre part, la synergie développée au laboratoire entre les problématiques hydrogeéne li¢es a
la mise en forme (réservoirs de stockage, pipelines...) et celles issues des thématique de
fusion thermonucléaire (notamment autour des chargements séveres plasma-surface
rencontrés dans le projet ITER) a permis de faire émerger des besoins nouveaux de simulation
numeérique pour des chargements thermomecaniques non standard.

Dans ce contexte, il s’agissait donc d’enrichir et d’améliorer les procédures numériques
utilisables sous Abaqus, via de nouvelles procédures utilisateur et stratégies de résolution,
avec un souci de validation soit par rapport a d’autres approches numériques (notamment les
codes MRE d’usage dans le domaine de la fusion), soit par comparaison avec des solutions
théoriques dans des cas simples. S’agissant d’un travail purement numérique, les parametres
nécessaires a la modélisation ont été issus de la littérature ou estimés a partir de résultats de la
littérature ou de partenariats hors thése. En I’absence de données disponibles, les simulations
numériques constituent néanmoins des outils performants pour des études de sensibilité aux
paramétres. Compte-tenu de la diversité des domaines concernés, 1’étude a porté sur des
matériaux de comportement tres différents que sont le fer en phase alpha (matériau de
référence pour les études de fragilisation par I’hydrogene dans les aciers), 1’acier inoxydable
et le tungsténe, ce qui a permis d’éprouver les capacités et la robustesse du code.

Les principaux résultats de ce travail sont :

- un processus de piégeage transitoire a été implémenté avec succes dans la procédure
utilisateur UMATHT. Le modéle ainsi développé avec un couplage diffusion/piégeage
transitoire a été confronté et validé sur plusieurs matériaux par des comparaisons sur des cas
tests avec d’autres codes de la littérature (notamment le code MRE HIIPC). Des comparaisons
ont aussi été faites entre le piégeage transitoire et le piégeage instantané considéré jusque-la
dans le code existant. Ces comparaisons ont permis d’analyser la pertinence de prendre en
compte ou non un piégeage transitoire. Parmi les situations étudiées, le piégeage transitoire
apparait nécessaire dans les cas ou les temps de chargement sont courts, quand les
chargements sont cycliques ou quand on a une exposition a I’hydrogéne avec un fort flux.

- des simulations couplées ont été menées sur des structures 2D et 3D pour tester les capacités
et la robustesse des implémentations réalisées :
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- couplage entre diffusion-piégeage transitoire de 1’hydrogéne et la plasticité sous
chargement mécanique avec une résolution simultanée des problemes mécanique et de
diffusion. Les résultats mettent en évidence I’effet des champs mécaniques sur les champs de
diffusion. En effet, la création de nouveaux pieges (dislocations) par deformation plastique et
le gradient de pression hydrostatique modifient le front de diffusion d’une maniére qui dépend
de la cinétique de piégeage.

- couplage entre diffusion-piégeage de transitoire de I’hydrogéne et des champs
thermiques. Les champs thermiques sont considérés a 1’équilibre, c¢’est-a-dire que les champs
de températures ne sont pas résolus, mais considérés connus ou variant de fagcon homogéne
sur toute la géométrie considéreée.

- pour avoir un couplage complet entre diffusion/piégeage/plasticité et champs
thermiques transitoires, une procédure UEL a été utilisée pour créer d’autres degrés de
libertés de diffusion (multidiffusion). Cela a permis la résolution de I’équation de la chaleur
dans 'UEL et de les transférer sur les autres procédures UMAT et UMATHT pour une
résolution couplée et simultanée. Les champs mécaniques induits par les champs thermiques
ont aussi été prédits grace a la prise en compte de la dilatation thermique dans la procédure
UMAT.

Le modele entierement couplé a ainsi été utilisé sur des applications de chargements
thermiques complexes sur une composante du futur tokamak d’ITER. Les simulations 3D sur
cette structure ont mis en évidence les effets de géométrie qui ne peuvent étre pris en compte
dans des simulations 1D. Elles ont permis de mettre également en exergue le réle de la
pression hydrostatique, la prise en compte de la dilatation thermique pouvant induire des
¢carts importants sur les résultats. Ces résultats montrent I’intérét de la prise en compte d’un
modele entierement couplé pour bien estimer 1’inventaire d’hydrogéne dans la structure et sa
perméation a travers les circuits de refroidissement.

Les perspectives de ce travail sont :
e Du point de vue de I’implémentation numérique :

- Trouver un moyen d’imposer un flux de chaleur et non pas une température dans
I’'UEL car des études purement thermiques sur Abaqus montrent clairement des
différences de la distribution des champs thermiques dans les deux cas en 2D/3D.

- Implémenter la partie diffusion et champs mécaniques directement dans I’'UEL, au
lieu d’utiliser trois procédures utilisateurs a la fois (UMAT, UMATHT et UEL) pour
gagner en temps de calcul et en précision.

e Pour les applications ITER : Etendre les simulations effectuées sur un seul matériau a
des cas de multi matériaux pour pouvoir étudier d’autres composantes du tokamak
d’ITER, notamment le divertor qui est composé de trois matériaux différents. En effet,
les procédures utilisateurs développés jusqu’a présent sont uniquement valables pour
I’é¢tude de structure mono matériau. Ceci suppose d’avoir des données expérimentales
fiables sur les différents matériaux et les cinétiques

e du point de vue de I’amélioration de la modélisation :
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- Faire diffuser les piéges et implémenter un processus de diffusion réaction entre les
piéges qui diffusent et le piégeage de 1’hydrogeéne. Ceci necessite de connaitre et
d’identifier les lois régissant ces phénomeénes issus de la littérature et/ou de travaux
expéerimentaux.

- Exploiter le savoir-faire acquis dans d’autres études au laboratoire sur les simulations
a I’échelle polycristalline pour considérer 1’anisotropie de diffusion et comparer avec
les résultats expérimentaux.
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Annexe A

Tungstene
Parametres Description Valeurs Références
Réseau Réseau cristallin Cubique centré
2 - . - - 0’39
DL (m*/s) Coefficient de diffusion 4,1x10~7 exp (_ ) [Fra69]
KT
p(sh Fréquence de piégeage D, [Hod15]
2z
-1 , -z E
k(s™) Fréquence de dépiégeage voe_k_g, [Hod15]
Nt (pieges/m?) Densités de piéges 6,32x10% [Hod15]
N_ (sites/m®) Densités de sites 6,32x10%® [Hod15]
interstitiels
Em (eV) Energie de diffusion 0,39 [Fra69]
Eq (eV) Energie de piégeage d’une 0,84 [Ogor03]
lacune (P1)
Ea (eV) Energie de piégeage d’une 1,0 [Hod15]
dislocation (P2)
Eas (eV) Energie de piégeage d’une 1,5 [Ogor03]
bulle (P3)
w (Hz) Fréquence d’attaque 10" [Sch17]
A (m) Paramétre de maille 316.52x10™" [Fer15]
1/2 HHYA
lubil 1,04
So (H/W atm™) Solubilité 9,0x10~2 exp (_ ) [Fra69]
KT
K, (m?/s) Coefficient de 1 0,84 [And92]
recombinaison 1,3x107"" exp (_ K T)
At (W/m.K) Conductivité thermique -7,84154x 107 °x T3 [Doc18]
+5,03006 x 107> x T2
-0,107335x T
+175,214
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Fer-a

Parameétres Description Valeurs
Réseau Réseau cristallin Cubique centré
2 ici iffusi 0,071
DL (m°/s) Coefficient de diffusion 2,1x10~7 exp (_ ) [Sof89]
KT
p(sh Fréquence de piégeage D, [Hod15]
Az
-1 , S E
k(s Fréquence de dépiegeage voe"ﬁ [Hod15]
Nt (pieges/m®) Densités de piéges 8,51x10%° [Kro00]
N_ (sites/m°) Densités de sites 8,49x10% [Hir80]
interstitiels
Em (eV) Energie de diffusion 0,071 [Sof89]
Eq (eV) Energie de piégeage 0,622 [Sof89]
d’une dislocation
W (Hz) Fréquence d’attaque 101 [Sch17]
A (m) Paramétre de maille 288x107 [Nov10]
So (H/ m® Solubilité _ 0,28 Nel73
Eoit(mllz) 3,45x10719P1/2 exp (— ﬁ) [ ]
Acier Bas Carbone
Parametres Description Valeurs
Réseau Réseau cristallin Cubique face centré
DL (m?%fs) Coefficient de diffusion 8 0,058
7,2x107° exp (— —)
KT
p(sh Fréquence de piégeage (_ Em )
Po €Xp KT
-1 . ;e E
k(s7) Fréquence de dépiégeage ko exp (_ _d>
KT
N7 (piéges/m?) Densités de piéges 2,0x10% [Tur97, Hurl5]
N_ (sites/m®) Densités de sites 5,1x10%°
interstitiels
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Em (eV) Energie de diffusion 0,058
Eq (V) Energie de piégeage 0,556
d’une dislocation
po (s Fréquence d’attaque 2,2x10’
ko (s Paramétre de maille 2,1x10’
So (mol H/mol Solubilité & 298 K 1,1x10°® [Bra04, Tur97]
Fe)
Acier-316L
Parametres Description Valeurs
Réseau Réseau cristallin Cubique face centré
D, (m?/s) Coefficient de diffusion | 45x10- exp (_ o,59>
KT
p (st Fréquence de piégeage D,
/12
k (s Fréquence de dépiegeage voe_i_g,
Nt (pieges/m°) Densités de piéges 6,73x10%’ [Pen10]
N_ (sites/m°) Densités de sites 8,42x10% [Pen12]
interstitiels
Em (eV) Energie de diffusion 0,59
Eq (eV) Energie de piégeage 0,7
d’une dislocation
w (Hz) Fréquence d’attaque 8,53x10"
A (m) Paramétre de maille 359x10°2
So (n;gl/;—)l/m3 Solubilité 0,464 exp (_ %) [For88]
K, (m*/s) r(égsl;;it():iiﬁgitsgﬁ 1,75x10~2* exp (_ 0;‘;4> [Doc18]

Tableau 4.5.1 Paramétres matériaux du tungsténe, du fer-a, de ’acier bas carbone et de 1’acier 316L.
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Annexe B

Les resultats illustrés sur la figure 1 ont été obtenus sur des simulations effectuées sur une
poutre de 5 mm de profondeur (1D), en imposant un flux de particules de 3,5 10 (T/m.s) et
en utilisant le scénario reporté sur la Figure 4.3.4. La courbe rouge représente les résultats
obtenus avec une concaténation sur trois jours de I’inventaire du tritium total en fonction du
temps de chargement, tandis que la courbe bleue représente le vrai scénario de base sans
aucune concaténation.

On constate qu’au bout des trois jours de chargement, I’inventaire du tritium obtenu avec et
sans concaténation sont proches, une erreur d’environ 8% est mesurée entre les deux résultats.
Ce résultat justifie finalement 1’utilisation de la concaténation sur les simulations effectuées
sur de longues périodes, d’autant plus que les temps de calculs sont divisés par quatre en
faisant une concatenation.

1 .
2.0x10 - Avec concatenation
— Sans concatenation

1.5x10"

1.0x10"]]

5.0x10”’i’

Inventaire de tritium(T/m?)

Temps (jours)

Figure 1 Comparaison des résultats concaténer ou pas sur une période de 3 jours.
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Résumé

L’objectif de ce travail de thése est de reprendre les travaux précédents sur le couplage
diffusion / plasticité sous Abaqus et d’implémenter dans le code éléments finis un processus
de piégeage transitoire dans une procédure utilisateur UMATHT, I’équation de la chaleur
dans une procédure UEL, et de modifier le comportement mécanique dans la procédure
UMAT, afin de résoudre de maniére couplée et simultanée les probléemes de
diffusion/piégeage de I’hydrogeéne soumis a des chargements thermomécaniques.

Le modele ainsi développé avec un couplage diffusion/piégeage transitoire a été confronté
dans un premier temps, et validé sur plusieurs matériaux (tungstene et fer) par des
comparaisons sur des cas tests avec d’autres codes de la littérature (notamment le code MRE
HIIPC). Puis, en considérant les variations des champs thermiques, I’outil et I’'implémentation
ont été validées sur des résultats expérimentaux de TDS sur du tungstene ainsi que sur
d’autres codes de la littérature sur le fer.

Enfin, le modéle entierement couplé a ainsi été utilisé sur des applications de chargements
thermiques complexes sur une composante du futur tokamak d’ITER (DFW). Les simulations
3D sur cette structure ont mis en évidence les effets de géométrie qui ne peuvent étre pris en
compte dans des simulations 1D. Elles ont permis de mettre également en exergue le role de
la pression hydrostatique, la prise en compte de la dilatation thermique pouvant induire des
écarts importants sur les résultats.

Mots clés: éléments finis, diffusion, piégeage transitoire, plasticité, multidiffusion,
multipiégeage.

Abstract

The aim of this thesis work is to take up the previous work on diffusion / plasticity coupling
under Abaqus and to implement in the finite element code a transient trapping process in a
UMATHT user procedure, the equation of heat in a UEL procedure, and modify the
mechanical behavior in the UMAT procedure, in order to solve in a coupled and simultaneous
way the diffusion / trapping problems of hydrogen subjected to thermomechanical loadings.

The model thus developed with transient diffusion / trapping coupling was first confronted,
and validated on several materials (tungsten and iron) by comparisons on test cases with other
codes of the literature (in particular the MRE HIIPC code). Then, considering the variations
of the thermal fields, the tool and the implementation were validated on experimental results
of TDS on tungsten as well as on other codes of the literature on the iron.

Finally, the fully coupled model has been used on complex thermal load applications on a
component of the future ITER Tokomak (DFW). 3D simulations on this structure have
highlighted geometric effects that cannot be taken into account in 1D simulation. They have
also highlighted the role of hydrostatic pressure, taking into account thermal expansion that
can lead to significant differences in results.

Keywords : finite element, diffusion, transient trapping, plasticity, multi-diffusion, multi-
trapping.
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