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*obszar kontrolny rownowazny jest
komorce siatki

*obszar kontrolny zbudowany jest wokot
wezta siatki
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Metody bezsiatkowe do reprezentacji problemu uzywajg zbioru
weztdw rozproszonych w dziedzinie problemu, jak i na granicach
dziedziny.
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Rownanie konstytutywne
stanow1 relacje pomiedzy dwiema wielkosciami fizycznymi charakterystycznymi dla
danego materiatu lub substancji, majg charakter fenomenologiczny lub
wyprowadzane sg z zasad pierwszych.
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Fe=Foly q= cp_T
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W przypadku modelowania odksztatcen plastycznych zmiennymi pola bedg naprezenia i
predkosci odksztatcenia, czyli modelem konstytutywnym bedzie na przyktad prawo
plastycznego ptyniecia Levy-Misesa
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Rownanie konstytutywne
stanow1 relacje pomiedzy dwiema wielkosciami fizycznymi charakterystycznymi dla
danego materiatu lub substancji, maja charakter fenomenologiczny lub
wyprowadzane sg z zasad pierwszych.

Model Konstytutywny




Rheology (z Greki)

rheo, plyniecie ology, studia nad

Reologia jest nauka o deformacji 1 ptynieciu.
Ciekawiej] mozna powiedziec:

Reologia jest naukg o plynieciu materialow, ktore
zachowuja sie w interesujacy i niespotykany sposaob.

W tym rozumieniu modelem reologicznym bedg zaleznosci opisujgce naprezenie
uplastyczniajgce lub lepkos¢ materiatu w funkcji zmiennych zewnetrznych (temperatura,
predkos¢ odksztatcenia, itp.) i/lub zmiennych wewnetrznych (gestos¢ dyslokacii,

o wielkosc¢ ziarna, kgt misorientacji miedzy ziarnami, itp.)







Krzywe umocnienia

.....
|||||||||||||||||
1
||||||
xxxxx
xxxxxxxxxxx
a3t
it
ga8?
it
s38
283
233
38%
,,,,,,
::::
st
38
38¥
&
58
t
a3t

naprQZenle

odksztalcenie




—
= — < ‘ — = =
n s | .
)/ [ [ Force \\\{{
/ | / .y, /i
Dislocation / / \ i | /
line x il I | / \. i i ;/ /
A | ( !1 ’\ | [ [ s
| /. L J Force
J =
c
P—
A B
Illlill.ﬂllllllllllll
— O [)—+
Unit step of slip
C
-
pocketdentistry.com



http://pocketdentistry.com/17-wrought-metals/

Krzywe umocnienia

« Uumocnienie- wzrost gestosci dyslokacji.

\\L ruchu dyslokacji sa granice ziaren oraz inne
Lo n . 1
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1zialywanie przemieszczajacych sig
slokacji  prowadzi do szybkiego
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>

‘rekrystalizacje dynamiczna, ktéora pojawia si¢ o
przekroczeniu pewnej krytycznej wartosci gestosci dyslokacji -

Pc
Proces ten sktada si¢ z dwoch etapow:
tworzenie (zarodkowanie) ziarn

eWzrost ziarn




Matt Nowell, EBSD Product Manager
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odksztalcenie

Rownanie
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Krzywe umocnienia

Podejscie konwencjonalne

o, =f(&,p)

Naprezenie uplastyczniajgce jest funkcjg odksztalcenia & oraz parametrow
procesu (np. temperatury | predkosci odksztatcenia ) zebranych w wektorze p

Zalety: stosunkowo prosta postac funkcji opisujgcych naprezenie
uplastyczniajgce

Wady: nieuwzglednienie wptywu historii odksztatcenia. Zmiana warunkow
odksztatcenia powoduje natychmiastowe przejscie uktadu na nowe rownanie
stanu.
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C,n‘yn — wspotczynniki modelu
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’Q,n,m,K,An,A1 — wspotczynniki modelu
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Krzywe umocnienia do symulacji proceséw plastycznej przerobki na goraco

Duza predkos¢ odksztalcenia

/ L9 Mala szybkos¢ odksztatcenia
Wyniki eksperymentu Podejscie konwencjonalne




Krzywe umocnienia do symulacji proceséw plastycznej przerobki na goraco

Metoda zmiennych wewnetrznych :

c, = f(t,p.q)

Naprezenie uplastyczniajgce jest funkcjg czasu t, zmiennych wewnetrznych zebranych
w wektorze q oraz parametrow procesu (np. temperatura, predkos¢ odksztatcenia)
zebranych w wektorze p.

W przypadku materiatdw metalicznych najczesciej stosuje sie uproszczone rozwigzanie,
zaktadajgce jedng zmienng wewnetrzng, ktorg jest srednia wartos¢ gestosci dyslokacii

P.




Krzywe umocnienia do symulacji proceséw plastycznej przerobki na goraco

Rownanie rozniczkowe, ktore opisuje zmiany gestosci dyslokacji w czasie
odksztatcenia ma postac:

d
d—/t)= A-Bp-CpR(p-p,)

Funkcja R(p - p.) jest zdefiniowana jako:
0 dla p<p,
p—p. dla p>p,

A=—-L | - Srednia swobodna droga dyslokaciji
bl b - wektor Burgersa
D - rozmiar ziarna

R(p—p,)=

Q v - stata
o S 7 - energia na jednostke dtugosci linii dyslokacji
B = &; M 0 exp( j m - mobilno$¢ (ruchliwos¢) granic ziarn
Q. - energia aktywacji dla samodyfuzji
vy M, - wspoétczynnik samodyfuzji
B mr Y - czesc¢ granicy ziarna, ktora ulega przemieszczeniu




Krzywe umocnienia do symulacji proceséw plastycznej przerobki na goraco

Funkcja dystrybuciji gestosci dyslokacji

ng,:),t):¢(d€)_g() [;/mz'pG(pt)
¢(A8)=b£| m=m, exp(%) y=(01+X)" (1—X)[p%rjqz
oo ] e




g Temperatura 1150°C

40 | Pr. odksztatcenia. st
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Odksztatcenie

Zalety: mozliwosc¢ uwzglednienia wptywu historii odksztatcenia

Wady: skomplikowane funkcje opisujgce naprezenie, powoduje to wydtuzenie

czasu obliczen w programach opartych na MES
®
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Dynamiczny rozwéj w technikach badawczych (SEM, TEM, AFM, in-situ,
thomografia, itp.). NOWE SPOJRZENIE NA MATERIAL

SEM - scanning electron microscopy — skaningowy mikroskop elektronowy
TEM — transmision electron microscopy — transmisyjny mikroskop elektronowy

EHT = 20.00 kv Signal A= SE2  Date '3 Jun 2008
WD = 26mm Photo No. = 3612 Time :20:19:14

Nanoindentation

EHT =20.00 kV

10pm
Mag= 500KX |——| WD = 24 mm

AFM - atomic force microscope — mikroskop sif atomowych







Metody atomowe
MC, MD, CA

Metody p6t empiryczne

I—I—I—I—I—I—I—>

10-%  10-° 103 107 10-6 105 104 [M]

Sposrod wielu metod przeznaczonych do analizy zjawisk w roznych skalach mozna
wyroznic np. metode Automatow Komaorkowych, metode Monte Carlo czy metody
Dynamiki Molekularne;.
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Metody analizy mikro -
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Konwencjonalne Alternatywne
Rownania rozniczkowe Metody dyskrethe — CA, MD
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Metody analizy wieloskalowe] mozna podzielic na dwie podstawowe grupy roznigce sie
zatozeniami do modelowania w réznych skalach wymiarowych oraz do uwzglednienia
sposobu interakcji miedzy nimi — metody hierarchiczne i hybrydowe (wspotbiezne).

Do pierwszej grupy zaliczane sg metody bazujgce na wybranym reprezentatywnym
elemencie objetosci REO (ang. RVE — Representative Volume Element).

Metoda zaktada wydzielenie z kazdej skali wymiarowej reprezentacyjnego elementu
objetosci spetniajgcego warunek: rozmiar REO musi by¢ wiekszy od skali zjawiska,
ktore ma modelowac, i rownoczesnie duzo mniejszy od skali, z ktérej zostat wydzielony.

Rozwigzywanie poszczegolnych problemow w kolejnych skalach prowadzi do
osiggniecia makroskopowych parametrow niezbednych do rozwigzania problemu w skali
makro. Sposob taki nazwano hierarchicznym (ang. upscaling).




W tym przypadku mozna wydzieli¢ trzy podgrupy modeli roznigcych sie sposobem
przekazywania danych pomiedzy kolejnymi skalami:

Pierwszg podgrupe stanowig modele niesprzezone typu doét-géra (ang. bottom-up), w
ktorych informacje obliczone w nizszych skalach wymiarowych np. mikro stanowig
podstawe tworzenia rownania konstytutywnego opisujgcego zachowanie sie
materiatu w skalach mezo- czy makroskopowych

Analogiczng grupe stanowig podejscia niesprzezone typu gora-doét (ang. top-down).
W tym przypadku informacje ze skali makro stanowig dane wejsciowe do nizszych
skali wymiarowych.

Najbardziej zaawansowang podgrupe modeli hierarchicznych stanowig modele o
charakterze modeli sprzezonych, w ktorych informacja ze skali makro
wykorzystywana jest w nizszych skalach wymiarowych, ale rownoczesnie wynik
obliczen w nizszych skalach bedzie wykorzystany do obliczen w skali makroskopowej
w kolejnym kroku obliczeniowym.
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Grupa modeli hybrydowych to metody opisujgce dany mechanizm/zjawisko w kilku
skalach w catej lub w czesci objetosci badanego materiatu — domena obliczeniowa jest
rownoczesnie opisana rozng dyskretyzacjq.

W tym przypadku prowadzenie obliczen roznymi metodami przebiega wspotbieznie w
przeciwienstwie do metod hierarchicznych, gdzie obliczenia prowadzone sg w
reprezentacyjnych elementach objetosci. Mozna wyrdzni¢ metody wspotbiezne
niesprzezone typu top-down jak rowniez modele w petni sprzezone.

Podejscia bottom-up nie sg w tym przypadku spotykane.

Metody analizy wieloskalowej o charakterze hybrydowym oraz hierarchicznym mogag
bazowac na potgczeniu dwéch roznych metod obliczeniowych np. FE — MD ale réwniez
na wykorzystaniu tej samej metody do opisu zjawiska w dwéch réznych skalach np. FE

— FE (tzw. FE2). Przyktady opracowania i wykorzystania metod wielkoskalowych typu

hierarchicznego i hybrydowego przedstawiono w kolejnym rozdziale.










Modele wieloskalowe

* Podejscie hierarchiczne

» Model konstytutywny w wyzszej skali jest konstruowany na podstawie obserwacji w
nizszej skali.

« Homogenizacja jest metodg zaliczang do tej klasy.

* Podejscie wspoétbiezne

* Problem jest rozwigzywany w réznych skalach rownoczesnie (najczesciej w dwoch
skalach) poprzez a priori dekompozycje domeny.

» Dekompozycja jest robiona na skale zgrubng i doktgdng. W praktyce metod
komputerowych, problem duzej skali jest rozwigzywany, przy czym dane lokalne (np.
przemieszczenia) sg warunkami brzegowymi dla bardziej szczegotowej czesci
rozwigzania.

* Rys historyczny

» Obydwa podejscia byty, w sposob intuicyjny, od lat stosowane przez badaczy. Obecnie
obserwujemy rozwoj metod wieloskalowych w naukach komputerowych, ktore tgczy
modele réznych skal w sposob bardziej systematyczny.




Modele wieloskalowe

UPSCALING - 1994

|

Naprezenie uplastyczniajgce
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M. Pietrzyk, Metall. Foundry Eng., 1994
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Modele wieloskalo ,// ///
/ /
Model Pekania — X-FEM fagzr::::oii;:\(&:)gll(i?eziem Rejon zainteresowania
Dyskretyzacji MES w skali Opis zgrubny
mikro podlega tylko obszar w N

okolicy pekniecia, jest to skala :
duzo mniejsza niz skala siges et
makro w ktorej opisywane jest e

globalne zachowanie sie i ’?\
materiatu

® - .
Allix O., Multiscale strategy for solving industrial problems, Comp. Meth. Appl. Sci., 6, 2006, 107-126



Modele wieloskalowe BEM — Dynamika Molekularna

o

BEM model jest obliczany dla zadanych warunkow brzegowych
2. Przemieszczenia w ptaszczyznie granicznej sg przemieszczeniami brzegu obszaru
siatki atoméw — warunek brzegowy Dirichleta.

3. Obliczane sg nowe rownowagowe potozenia atoméw w nanoskali
4. Sity dziatajgce na interfejs sg warunkiem brzegowym Neumana dla skali makro.
continuum elastic domain
BEM model e e e O |
(microscale) 0 discrete atomic |

(nanoscale)

— Q lattice

I

interface with __}——"" &
embedded atoms

and nodes ( g A | boundary U-Shape notch |4
elements

under the shear]

load |

boundary
nodes

Dyskretny model atomowy zastosowano
do symulacji odksztatcenia siatki atomow Symulacja propagacji peknieé
pod obcigzeniem.

Mrozek A., Kus W., Burczynski T., Computer
¢ Methods in Materials Science, 7, 2007, 264-238.




Modele wieloskalowe

Modelu do opisu ruchu ptynow z
uwzglednieniem ich molekularne;
natury.

Metoda MD umozliwia symulacje
na znacznie nizszym poziomie
niz konwencjonalne metody
aproksymacji, wymaga jednak
zadania odpowiednich warunkow
poczatkowych, np. gestosci,
rozktadu cisnienia czy
temperatur.

Takie dane okreslane sg z
wykorzystaniem obliczen metoda
analizy makroskopowe,.

Opis kontynulany Dynamika molekularna
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Kalweit M., Drikakis D., Multi Scale computational strategy through coupling., Proc Conf., MMM 2006, 191-193



Qi Andriy Milenin, Magdalena Kopernik, Multiscale FEM model of
. "7 ~ art|f|C|aI heart chamber composed of nanocoatings, Acta of
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Wyniki obliczenh MES sg traktowane jak :

ktore wyznaczaja rzeczywisty ksztatt cic |
wyniku CVD.

@
Rondanini M, Barbato A, Cavalloti C, Proc. Conf., MMM 2006, 98-101
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Metoda opiera si¢ na dekompozycji na kilka
skal wymiarowych wykorzystujac idee
(RVE).

RVE jest wybierany z danej skali

wymiarowej zgodnie z zasadg:

,wymiar RVE jest wiekszy niz skala

wybranego problemu oraz mniejszy niz

obszar, z ktorego zostat wyodrebniony”
Hellmich C., Hofstetter K., Kober C., Computation

Mefhoos T Applied STIeNTes, 6, 2006, 319-338.

=2-4mm




11111

e

sz2iid” nodes

JJJJ s

Rozw¢j struktur ' V-
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- R6zniczkowe rdwnania opisujace pole temperatury sg rozwigzywane
modelem MES.

- Metoda CA jest stosowana do przewidywania rozwoju mikrostruktury i
generowania ciepta w wyniku krzepnigcia.

- Obszar probki jest pokryty przez dwie oddzielne metody: MES 1 CA

Concurrent computing




Identyfikacja

Wybor modelu materiatu Identyfikacja parametrow modelu

Analiza odwrotna




