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PMMH beads, E. Kolb (2006)
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Simulations Atomistiques de particules type Lennard-Jones

Exemple d’'une assemblée désordonnées d’atomes
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F. Léonforte et al. (2004)

Réponse hétérogene, irréguliere. Comportement mécanique?
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Comparaison avec le comportement type Milieu Continu:

<o _(x,y)>
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Fluctuations

T T T T e

Comportement -
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Comportement moyen comparable au milieu continu.
Fluctuations importantes sur des distances mésoscopiques
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collo

foams

G.Debrégeas (2001)

1

Weeks (2006)

Polymers

<= Pure Shear

Granular materials

N
“\ P ///«

E.Kolb et al. (2003)
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Imaging Atomic Rearrangements in

Two-Dimensional Silica Glass:
Watching Silica’s Dance science (October 2013)

Pinshane Y. Huang,* Simon Kurasch,?* Jonathan S. Alden,** Ashivni Shekhawat,?
Alexander A. Alemi,? Paul L. McEuen,®* James P. Sethna,? Ute Kaiser,? David A. Mul.lerl"‘T
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Fig. 1. Extrusion of a tube. (Document  Fig. 2. Die stamping : inium ¢ ; v, & ; v
/ 1 > RS > & ping an aluminium al- , i -t .
kindly supplied by M. Sauve, CEA) loy. (Le Douaron, ﬁh.D. thesis 1977, o pdii) > e AR
CEMEF) Dendr|t|c growth in AI

Al polycristal
(Electron Back Scattering Diffraction)

TiO, metallic foams
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L=0.1nm-03 nm

L=1nm-100nm L =100 nm — 1000 nm L=1pum-100 pum
t=101¢ t=10"125-10%¢ t=10%s-102¢ t=01s5-15s
Polymeres:

L=0.1nm-03 nm L=05mm-2nm L=1nm-5nm L =20 nm — 500 nm
t=101"5s t=10115-10105¢ t=10%s-104s t=01s—1s
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L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Simulations Atomistiques de particules type Lennard-Jones

Relation Contraintes / Déformations

.0:\'| L1 1

0 5 10 15 20 25

= i
\ # s %
b
0 1 I 1 I 1 I 1 I 1
20 40 60 80 100

- Roéle des fluctuations sur la loi de comportement globale?
- Quelles sont les grandeurs pertinentes a petite échelle?
- Loi de comportement a différentes échelles?
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Comportement Elasto-Visco-Plastique des solides:

Non-linéaire, non-réversible

B

Linéaire « réversible »
AT, (%)

/ i
() O -
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L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Quelles tailles caractéristiques?

Role des fluctuations a I'échelle atomique sur le comportement a
grande échelle?

Quel lien entre les grandeurs mesurables aux petites échelles
et les grandeurs mécaniques?

Réversibilité et Irréversibilité a différentes échelles?




Distance

metre

100 nm

Description a différentes échelles

Milieux continus :

Meécanique et thermique

Procedes, calculs de structure

atomes

Phases cristallines

Meécanigue moléculaire ‘\

Calcul de mécanique newtomenne des

Mécanique méso b 3

Grains ef textures cristallines

Meécanique d’ éléments représentatifs \

loi de comportement

Mécanique guantigue

Calcul électronique

Liagisons

N

Champ de force

N

parametres interaction

femto seconde nano seconde

milli seconde seconde temps
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Outline

Introduction: le comportement des matériaux a différentes échelles

|. Comment définir des grandeurs mécaniques aux petites échelles?
Il. Exemple des lois de comportement linéaires

lll. Plasticité a I'échelle atomique

Conclusion et Perspectives
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Outline

|. Comment définir des grandeurs mécaniques aux petites échelles?
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Grandeurs mécaniques aux petites échelles

1) Rappel: description classique continue

2)Théorie atomistique de Cauchy-Born (1915)

3)Théorie Multi-échelle de I. Goldhirsch (2003)
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Grandeurs mécaniques aux petites échelles

1) Rappel: description classique continue
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X u, =x-X U
Ulu, =y-Y V=—
' o N
Z u,=z-~2
Puissance mécanique: expression générale de la puissance des forces internes
= [(ACHV(ED) -1 W (L)) dxdydz
Vol
[: a+o ¢ antisymetrique , O symétrique g partie sym. de Y\i
Invariance par translation —> A = O Invariance par rotation — & = 0]

— P = I(— o(r,t): Q(Lt)) dxdydz |g représente les efforts internes (Pa)

Vol
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Equations du mouvement:

o) a(CO)V (£)av = [ (r.0): W (0)av + [[[ () (L)Y ()av + [T (11 (r)ds

accéleration forces mternes forces externes forces externes
(volume) (de surface)

avec

o (1,t): W (r) =V.div' s —div(aV)

= _m(@tg+ p.([—g)).\idV +”(‘£—g.ﬂ).\id8 =0, pour tout sous-systeme

Conservation des moments (équation du mouvement)
vreV  dive(r,t)+p(rt)f(r,t)=p(r.t)a(rt)
Conditions aux limites:

vreS  o(rt)n=T(rt)

—> Définition d’un champ de contraintes « statiquement admissible »
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(formulation Eulérienne) exercée le long de la direction x,

/

sur la face normale a la directiony.

O-xx O-xy O-xz T
0=10x Oy Oy K : s
) XA S +M > Oy
\ O O-zy O ) & oy [
N ?/

Expression des forces: F =0.n

dS
\ \surface

vecteur normal

Unités: Pa (1atm = 10° Pa)

Ordre de grandeur: MPa =10° Pa
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Par définition, pression P = _Q

3



UNIV:RSIT‘ D= LYON

L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Rappel: Equations du mouvement:

[[To(r.0ar, OV (P = [[[-olr,t): W (v + [[] pe, 1 (1, (0)aV + [[T(r, 0V (r)ds

accelerat|on forces mternes forces externes forces externes
(volume) (de surface)

avec
a(r,t): VV(r)=V.di g—diV(g-\D

j j j (div'e +p.(f —g)).\idv + j j (I -on)VdS=0 , pour tout sous-systeme.

Conservation des moments (équation du mouvement)
vreV  dive(r,t)+p(rt)f(r,t)=p(r.t)a(rt)
Conditions aux limites:

vreS  o(rt)n=T(rt)
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Tenseur de déformations de Green - Lagrange e:
si Vb — vb §W
et Wb — wb alorsvb.wb =VbWb +2VbeWb |7

Z "

e= 1 (Zg# Vu+' Yg.Yg) "tenseur de déformations de Green - Lagrange"

-2 - (plaques, grandes transformations...)
&= 1 Vu+ Vu) "tenseur (local) des déformationslinéarisées"”

- — Champ « cinématiquement admissible »
Q= %(Zg—t Zg)" tenseur derotations”

Comportement élastique: indépendant du temps, et réversible, dépend dé

Comportement visqueux: dépend de g
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Exemple de déf. Linéarisées: 1 -V, 0 0
L
Traction: Y
g=| 0 Y 0
0 u
L
0 o
Shear: 0 0
0 O
—u 0 0
L
—Uu
Compression isotrope: &= 0 T 0
0 0 —u
L

Unités: %. Ordre de grandeur: dans un solide, élasticité OK si €< 0.1% (métal)
€< 1% (polymeres, amorphes)
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Grandeurs mécaniques aux petites échelles

2)Théorie atomistique de Cauchy-Born (1915)
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1 ~| Expression de I'énergie a plusieurs particules:
i J I.2/<+-14 The Cauchy-Born Theory of Solids (1915)
N Bl ({ }) 2 Ei(r)+ D Ey(r Fijs Voo T ) + -
W RS oA Ao () I (R 9
YO 2 — PN = =E total
MEOARONAOSAC
N particules
D dimensions Interactions 2-corps Int. 3-corps
N.D paramétres (Modele de Cauchy) Ex. Silicium
-D(D+1)/2 translations et rotations rigides | EX. Lennard-Jones
N.D —D(D+1)/2 dist indépendant Mousses
D - + < .-
(D+1)/2 distances indépendantes Modéle BKS pour Silice
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Classical Theory of Elasticity: Atomic Scale Description:
1
‘=g ot 2% Lt E({rij }): 2 Es()+ D By (6 M i) + -
— o (¥) I (.9
L : 1(ou, Ou,
linearized strain tensor &, =—| —*+
2( OX,  OX, 2-body interactions

E (Cauchy model)
stress tensor ‘aij =—~0;+) Céy Ex. Lennard-Jones
58, k|

j Foams 3-body inter.
BKS model for Silica Ex. Silicon

Equations du mouvement: Equations du mouvement sur chaque particule:

82 o°u oE ]
at ( ) V6+pf m.. 61:2“ (5)2——8:)tal z—zj:Mij’B.Uﬂ(ﬁ)-F fa(i)
s u(rI )5 - 0 déplacement
Ly = - 1
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Expression des forces locales

Force interne exercée sur 'atome i L({[}) =

@E total ({E })
or,

I

f

=-Ty(ir) =

1]

Force de I'atome | sur I'at. i: 1:ij ({[}) = —

. 8Etotal ({[}) _ Z fij ({[})

on T —

avec [l =hLi—T,

et Ty (\r ({ }) = 8Et°éal"“({[})

Tension de la liaison (i,))
dans la configuration {r}
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et deformations:
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et deformations:

r)
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Développement au 1°" ordre de I'énergie, contraintes locales:

E ({5}>_ E tora 1 ({ }) ZZ aEt"ta' u

i) Ly
Etotal ({I’ }) ZZ =)

S 5335 3 A

A comparer avec: otal = L”dV (7: %

+ ...

||m
I
1o
I
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Développement au 1°" ordre de I'énergie, contraintes locales:

€q,p

Etotau({ﬁ})_Etotal({ eq})JFZZZZ T i g Eop o

|J

Acompareravec: E. . = jjjdv ZZGO@B&‘&IB +....
a p

eqareq,B

:zma o (D)AV = ZG FIONAS Z = —

1)

eq,a

r. 0% eaf

Contrainte locale: aoaﬂ(i)z\%ZET.. l (Pa)

1) eq
N J 2 Irij

Volume de Voronoi
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Grandeurs mécaniques aux petites échelles

3)Théorie Multi-échelle de I. Goldhirsch (2003)



sy © 4
< NSTITT HATONAL E
> LaMCoS INSN IS UNIVERSITE D= LYON
e, te Unité Mixte b S
de Recherche b

5259

Théorie Multi-échelle de I. Goldhirsch (2003)

PTG, ) = ) miS(F - 7) pe 0 = ) mig(F = ()

fonction de Coarse-Graining:
1 N7 =712

> 2 — 2
(p(r rl) (27T(1))D/2 e

Coarse-Graining
« lissage gros grains »
a I'échelle ®

Yimv; () — 7))
Ehfnvp(?-iﬁ)

i dpce ; > 2 (7
Conservation de la masse L 4 div(pccVeg) =0 = V(P t) =

t
= Ugg(7,t) = j Ve (@ t)dt' = = &7, t) ‘ Champ de déformations, continu ‘

to
d(pcvicc(@t)) 0 S d
ot = arﬁ Jaﬁ(r; t) — @ (Pccvacavﬁca)

Conservation du moment

1 1
CZB - ~ - - - . .
= 0¢g (1) = D) E fija(t)rijﬁ(t)jo ds (7 — 7; — s7y;) ‘ Champ de contraintes, continu ‘
L,j
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Comparaison des déplacements atomiques et coarse-grained
dans un verre de Lennard-Jones 2D

Uce () et U; u'(7y) = (e (1) — ;) et U

Déplacements coarse-grained Fluctuations



Fluctuations
dans un verre
Lennard-Jones

fluctuations
indep. de la
taille L.
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Cartographie des contraintes de cisaillement coarse-grained

dans un verre de Lennard-Jones 2D sous cisaillement macroscopique
Step= 2

L ] '\\‘\_ ﬂ‘_‘

" L “ "

Nt . . 5o ,
7 '42?-‘ Srp sl
»" : r’; ‘3" ¢ . - .
?‘.‘;\' " \':'.':‘ -‘\ . ; 04

A 2 4P NS 7
F }t ‘% ,tq‘é\‘ 1 . ):. ﬂ. 1 [-002
Y A oy . : r

-0.44

-0.86

-1.28

» L &
e e o5 y -17
A1 1 A . :

L N

1
fmrﬁjj / dsd[r —ry(t) 4 sri5(t)]  “contact stress”
0

1
2
- Z my v, (r,1) vg(r. t)p[r — r;(t)] “kinetic stress”
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de poutres type Penrose avec une fissure

eseau

Vé

Coarse-Grained dans un R

V4

ecanique

Energie m

e N e e e W=

A e e o
T 5T Aw.ﬁlﬂ_ﬂ.

PRI

A. Glacet (2018)
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Outline

Il. Exemple des lois de comportement linéaires
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Lois de comportement Linéaires

1) Rappel: visco-élasticité linéaire

2)Modules d’Elasticité de Cauchy-Born (1915)

3)Identification Multi-échelle des parametres, |. Goldhirsch (2003)
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Lois de comportement Linéaires

1) Rappel: visco-élasticité linéaire
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Rappel: Equations du mouvement

[[To(r.0ar, OV (P = [[[-olr,t): W (v + [[] pe, 1 (1, (0)aV + [[T(r, 0V (r)ds

accelerat|on forces mternes forces externes forces externes
(volume) (de surface)

avec
a(r,t): VV(r)=V.di g—diV(g-\D

j j j (div'e +p.(f —g)).\idv + j j (I -on)VdS=0 , pour tout sous-systeme.

Conservation des moments (équation du mouvement)
vreV  dive(r,t)+p(rt)f(r,t)=p(r.t)a(rt)
Conditions aux limites:

vreS  o(rt)n=T(rt)
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Les 3 équations du mouvement ont 9 inconnues (o,U)

Il est donc nécessaire d’y ajouter des équations de comportement

o(F,t)= f(R, R, F(t),F'(t').t,...

Ces 6 équations de comportement doivent respecter les symétries matériaux
et les symétries induites par les principes de la thermodynamique.
De plus, on peut faire des hypotheses simplificatrices:

Principe de localité:
ne dépend que de I'environnement de [

Hypothese de simplicité matérielle:
dépendance dans le premier gradient de la transformation
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Energie mécanique

Travail des forces internes
pour un champ de déplacement cinématiquement admissible,
ou un champ de contraintes statiquement admissible, « travail de déformation »:

= jf.ﬁdV+ jf.adsz j(g([,t):g([,t)) dv = jTr (g([,t).tg([,t)) dv

Vol Surf Vol Vol

Densité volumique de potentiel d’élasticité: dzr=Tr (gd tg) — Gi'dgi'
Pour un passage d’un état (o,¢) a (o+do,c+dg) — = ) )

d’ou = =

0g, O& - 0,08,

!

Energie interne volumique: du=dxz +Tds s, entropie par unité de volume

En régime adiabatique, Tt est I'énergie interne volumique (du=dn)
En conditions isothermes, © est aussi I'énergie libre volumique (df=du-Tds-sdT=dr+0)
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Loi de Hooke o) = o) + z Cijki€r Cijir = Cjirr = Cijue = Crij
(Elasticité Linéaire) k,l
cas d’un milieu isotrope: 05- = 08- + 2ug;; + Adjjtre
= S= N
Loi de Newton 0}; = ) HijiuDy avecD = °V ¥
(Viscosité Linéaire) Kl 2 B
cas d’un milieu isotrope: 05 =nD;; + (& — §r))5l~jtrD
Solide de Maxwell Solide de Kelvin-Voigt

My

€—€E+€V :g=E:g=V

(apres dérivation et intégration)

o Il
Il
~ Il
Il
Qi
Il
s
Sl
Qi
Il
S I
+
< I
Il
Qi
o
+
Qi
Lol
+
3l
Sl

*
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Loi de Hooke

-Ull- -01111 01122 01133 C‘1123 01131 C‘1112‘- -511-
T2 02211 02'2'22 02233 02223 02231 02212’ a2
733 . C’3311 03322 03333 03323 03331 03312 ) £33
T23 a 02311 023'22 02333 02323 02331 02312 2523
T31 03111 03122 IC'3133 03123 03131 03112 2531
_012_ _01211 01:2:22 01233 01223 01231 01212_ _2 512_

11) &1

(22) > 2

(33) &3 Notation de Voigt

(23) > 4

(3) &5

(12) <> 6 v

25| Cy Ci Ciy Cy O Oy 1
T2 Cy Chy Chy Chy Chy Uy =)
g3 Cy Csy Csg Cyy Cgy Oy | cs
Ty Cy Cp Ci Cy Cyy Oy 2 &4
2 Csi Cs2 Css Chy Cys Chg 2e5
76 Cer Cosz Csz Coy Cgs Chg 2 &g




S o
oty

/ ; 2 Z
é LaMCOS INSN = UNIVERSITE D= LYON
e GQ LJniFt{é r:ixteh & s
e necherche

5259

Systéme Grp ponctuel Tenseur de raideur
cristallin de symétrie
Cop Cip Cp 0 0 0
23 Chyy Cpp 0O 0 0
a Cubique m3 Cu 0 " !
432 Cyg 0O 0
a a 3 modules 43m Caa 0
(3 axes équivalents) m3m Cay
6 (¢, Co Cia 0O 0 0]
azc 6 iy Ci3 0 0 0
c 6/m Caa 0 0 0
Hexagonal 622 Cp 0 0
6mm Cy 0
a 6 modules 62m Clas

(invariance par rotation 6/mmm
autour d’'un axe)
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= = ==-1 ====-1 ====-1
Ve S.0S =SCe&S =CS.eS
Cinn Ciz Ci3 Chuy 0 0
Cnn Ciz —Cig 0 0
32 C'qq 0 0 0
3m 'y 0 ()
o.P.y # 90° 3m Clyq C'i4

o C11—Ca

H @ (thomboédrique) (1, Cia Cia Cu Cis 0 |
@ 3 3 Cii Ciz —Cuy —Cis 0

6 modules 3 Caz 0 0 0
Clyg 0 —Cis
Claq C14
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= = ==-1 ====-1 ====-1
Ve S.0S =SCeS =CS.eS
Systeme Groupe ponctuel Tenseur de
cristallin de symétrie raideur
(Cyy Cha Cig 0 0 0]
422 Ciy Cyg 0 0 0
fmm Ciy 0 0 0
azo o Cu 00
4/mmm Cu O
. Tétragonal ] Ces.
a (quadratique) FCll Cia Ch 0O 0 g |
4 Cyp Ciz 0 0 —Cis
4 Csg 0 0 0
6 modules 4/m Cyu 0 0
(2 axes de symétrie equivalents) Cy 0
Céan
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azbzc Cip Cip Cia 0 0 0

Crp Ca 0 0 0

222 Cis 0 0 0

C Orthorhombique mm?2 Cu 0 0

N 9 modules o Css 0
o (2 axes de symetrie orthogonaux) Cee

Cii Ciz Ciz 0 Cis 0

N 2 {?33 0 {-'35 0
Monoclinique I:.ﬂ Cyy 0 Cug
. 13 modules ™ COss 0
V' (1 plan de symétrie) ! Clas
Ci1 Cia Cia Cu Cis Cyg
ng {?23 Cz4 {-'25 {-'26
o 1 Caz Cay Cszs Clag
Triclinique 1 Cyy Cys Clyg
21 modules Cos Cho
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Epyr = A

T

i

e

€,

Oy
€ry = o — Wa,

dr

Modeéle Linéaire de Cosserat

Eyr ==

iy

e +{.-L"‘:.

dy

w

U TIT NAT!
SCIENCH C.

AP IEE UNIVERSIT= D= LYON
LYON =

INSA'

"

— 3

Micro-courbures fy. = — oy = —

[ETI~Eyy~E:::EIy=Eyr~ﬁrzzyﬁy3”~

[fTrr-. Tyys Tzz, Oy, Tyr

A+ 2u

A
A
0
0
0
0

A
A+ 2u
A

o o o Q

A
A
A+ 2p
0
0
0
0

0

0

0
p+ e
1= e

0

0

Mg /1, My /l]. Couples

0
0
0
H— K
K+ e
0
0

0 0
0 0
0 0

0 0
0 0
2u* 0

0 u*

Module de Flexion
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Lois de comportement Linéaires

2) Modules d’Elasticité de Cauchy-Born (1915)



9-)( &
q LaMCoS

. t@ Unité Mixte
de Recherche
5259

NSTITUT NATIONAL =

INSN s UNIVERSIT= D= LYON
LYON —
S

L_aboratoire de mécénique des Contacts et ders J tructurer

/.

Classical Theory of Elasticity: Atomic Scale Description:
1
E=g s+ SE:Ligt... E(lr )= By () + 3 Ey (5.1 i)+
= 1 U o (i,1) &_ (i,1.k)
. . . u
linearized strain tensor &, =—| —*+ /
2( OX,  OX, 2-body interactions

OF ) (Cauchy model)
stress tensor foy; =——~ 0y + Y Cyyy Ex. Lennard-Jones

0¢; kil Foams 3-body inter.

BKS model for Silica Ex. Silicon

Equations du mouvement sur chaque particule:

o°u o%u oE
pH1)-Va+ | m e )= - e < g, e
vt ) By )
s u(rI )5 - 0 déplacement
Ly = - 1
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/ -. The Cauchy-Born Theory of Solids (1915)
. li Expression de I'énergie d’interaction:
.' .' --:,l-___EtotaI ({ }) ZEIJ( )+ ZEljk( Tij jk’ |k)+ .
MIRORE o I VS
-:::1' r = B \\f ({ }
by AL T\ *)
N particules

D dimensions

Interactions a 2-corps
N.D parametres

-D(D+1)/2 mouvements de corps rigide (mOdel.e de .Ca.UChy)
(translation, rotations) Ex. solides ioniques,

mousses inter. a 3-corps
N.D —D(D+1)/2 distances independantes EX. sol. covalents
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Développement au 2¢™M¢ ordre de I'énergie, modules d’élasticité:

2
Funli)- Bl e s TT T 45 3w .

=, Dk,
avecC Nk
2 (04
0 Etotal _ 8 Etotal a B _ 0 aEtotal rij a B
Uy~ — Uy =D D ——2u 0, =D > — o U
o i T w5 On arkl o« 7 Oy i Ty
2 Yij a a yi)
_Zza B Ta” fi o, ﬁ+ZZaEtotal PNTATIL Oup Ty Ny
= or.or. - TR or. i Ha 3
« p OGioly Ty T a p Of g g
2 T)2
_ 0 Etotal U. +T E) (u'j

or. ar,, ij ‘\ (i), (K1) r
Rotation

Elongation de la liaison
Raideurs locales
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Développement au 2¢Me ordre de I'énergie, modules d’élasticité:

Approximation de Born-Huang pour les modules d’élasticité:

T. : :O soit: absence de contraintes « gelées ».

2
Etotal({i}) ;-l (IJ);(I)grE(’;;:I UijP.ukIP

eq,a

ZZZZ Z aZEtotal rij ij '
8ﬁéﬁll B

y 6 (i) (kD)
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eq,a eq, eq,y eq,o
1 0°E L (TR (PR I

Q ~ total 1)

Et0t3| ({E}) 2l ZZZZ 6I‘ 8r eq eq 805,5'875
a« By o (i) Oljoly i -l
A comparer avec:
total J._“ av E ﬁ 2 ﬁ
eq,a eq,p eq,y eq,o
C (|) _ l Z aZEtotal ri1i2 'riliz "ily 'risi4 n i (I i )
apyd o \V or. o . eq eq " (iylylgiy) 17273%°4
i (iizigly) Ofigi, Ol i, L,
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Développement au 2¢Me ordre de I'énergie, modules d’élasticité:

) eq.f . eqy . €qs
C (l) _ l Z 0 Etotal ri1i2 Ty 'ri3i4 'ri3i4
NN & e, o r. . o

1lalgis) ~ Vi, gy i, Vi,

N

Contribution termes a 2-corps (forces centrales): (i;i,)=(isi,) — n=1/2 =i

Contribution 3-corps (flexion angulaire): i=i; and i=i; or i=i, - n=2/3

|

Interactions 4-body (twists): (i,i,) # (i3l,) — n=1/2 i
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Développement au 2¢Me ordre de I'énergie, modules d’élasticité:

2 €q,a eq, s eq,y
Copsl@ = Y DEem fao T T
afyo V )ar ar " eq.r” -

CUE

Coprs=Cpoys € Cops=Coapsy — 36 modules
Coprs=Cs0p — 21 modules

Symeétries supplémentaires, si interactions a 2-corps (Modele de Cauchy):

Permutations de tous les indices: C,,53=C 5,5 €t Cy5,,=C
(Relations de Cauchy pour les interactions a 2-corps)

oty By

—3C +6C

aooo

+ 3 Chopp T 3 Copyy — 15 modules

aoaf
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r eq,a r eq,ps r eq,y.r eq,o

O°E e el
EQ total . l I ki
total ({ }) Z Z ; ; (Ij%(l) arij arkl rij €q 'rk| eq

Déformations locales
(inhomogenes)

eff :?

o

Méthode d’Homogénéisation ?
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Des modules Microscopigques aux modules Effectifs Macroscopiques

W. Voigt (1889): Les hétérogénéités de déformation
contribuent a réduire les modules d’élasticité effectifs

S(l) = (e) + 5¢(i) '
T N Hétérogénéités > | *
MACRO\ Spatiales ol
(g):CT:(e) = (e: C: ¢) |
e — = =S~ MICRO 30 |
={(g+6¢):C: (e +6¢)) =
= (£):(0):(e) — (8e: C:8e) + -
— = 10- M|

(A, 1) = (Aq, 12,)

.”ooo oo ©® )

A Ug

[ | .lll H H B H N [ | }L

Verre 2D Lennard-Jones

:(g) < (g):(C): () | Movenne
= | = Borne Supérieure

(g):

10 100

L/a

A. Tanguy et al. (2002)
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Modules d’Elasticité Effectifs
Exemple: fibres dans une matrice

o, =E &

& =€, =6 =(¢)

o; =E <8> ; o, =E, (5)
F.=F +F,=0;S +0,5, E,  Module d’Young effectif
=B &S + B80S, E; Module des fibres
_ =(E/S; +En-Sy)-(2) E.. , Module de la matrice
|
\I/ = g =(o) - B ) )

V. V
—E = Ef-7f+ E..y/ | Voigt (1889)

Cas de déformation Homogenes:

Module Effectif = Moyenne arithmétique
(Homogénéisation exacte)
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Modules d’Elasticité Effectifs

Exemple: fibres dans une matrice
o, = a = Ef'zf +§”"Sm).(g> E, - Module d’Young effectif
+ + ’ :
f - i P E;  Module des fibres
. E, =E, .7f+ Em.\\//—m Voigt (1889) E.,, Module de la matrice
'\I/
]

I
Il
—
Q
~—
—

w
w

o =E;.&

o, =0, =07 :<0'>

T,

total ~ ﬂ-f +7

3
m

Reuss (1929)

A contraintes uniformes: Module Effectif résultant de |la moyenne des inverses
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Lois de comportement Linéaires

3) Parametres Multi-échelle de I. Goldhirsch (2003)
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Exemple de la loi de Hooke

o1 Cin Chzz Cuss Cuzs Cus Che c11
022 Coonr Cazaz Chaozz Chaozs Chaar Chanpo €22
033 _ |Casnn Cazzz Caszz Cszas Cazsr Casia| | €33
T23 Casnn Casze Chgzy Chsps Cozzy Caso 2e93
031 Cainn Caizz Csizs Cains Oz Cagng 2eq
012 | |Cloir Craze Chazs Choss Cram Chann] |21

21 parametres a identifier (approximation linéaire de fonction)
6 équations locales par déformation imposée

4 déformations imposées permettent d’obtenir 24 équations linéaires a inverser

(1) C C
1111 1111
(1) (4) =
4 [f 811 ) 812 )] [N ] i -
0'1(2) 61212 C1212

A= min
{C1111,-+C1212}

1 (1
01(1) z Cllklgkl)

Jl(g) Z Clelgkl)H /norm
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(60, | (1 + 2U A 0 | r&xx
Soyyl=| 2 A2+2u O|[[& Cr=2p,Cp = 2p,C3 = 2(A+ )
_Sny_ _ 0 0 2[1_ Exy

C~2p,

2D Jennard-Jones ®=5a0 N =216225 L=483a
M. Tsamados et al. (2009)
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0.8 T T — \ \ T
I C o—o W=5 N=216225| | C —o W=5 N=216225] | 08 H C ‘ — W=5 N=216225] ]
1 oo W=7 N=216225 sl 2 oo W=7 N=216225| | 3 s W=7 N=216225
o W=10 N=216225 - - W=10N=216225 L= | - W=10N=216225
osk o %2 ~— W=20N=216225 | | | 0 — W=20N=216225 | | F o~ 003 ] ~— W=20N=216225| 1
AT . — W=40 N=216225 i — W40 N=216225 0025 ] #— W=40 N=216225
" 0.015 - - L 0015 L g 1 i
| %,’ I 1 | 04 ¢ 06V 1;m B
g o0l N " § 0.1 € 0015 .
g0475 r 1 - Jos- < 35 Z oo o
g _F 0005 - g _8 0005 LI 0005 B _
s I ] | F B B
B00 300 100 0 100 200 - 021~ 00 100 00 200 {8 3 Q60 50 0 s 100 150 i
W.(C,-<Cp) b, W{C,-<C;») %
021 f - 02l
' 01
| | 2 \ ‘ ; \ | : -
% 710 0 10 20 30 40 50 B 20 0 o0 1020 30 4 % 60 70 10 120 130 4o 150 160 170
Cl CZ 3
Erreur Relative de o N=2000 (10 confs.)
I; . t o N=10000 (9 confs.)
approximation & N=40000 (1 conf.)
. s . . — 0w 2
linéaire : Aw

1% o

0.001

1 ® 0 M. Tsamados et al. (2009)
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Coarse €= |inear Elasticity
Graining
Q) 0 5 10 15 20 d _
Hooke’s law NO YES YES YES YES
Homogeneity
<e>@)-2 00 NO NO YES YES YES
2u
AC 0% NO NO NO YES YES
<Cc>
Isotropy NO NO NO NO YES
274 0%
2u
Isotropic
Elasticity

M. Tsamados et al. (2009)
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Exemple d’un verre sodo-silicate (1-x)SiO, + xXNa,O:

Y [A]

100

100

90

80

70

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 I

\ 100
P, [atom/A™]
: 90
0.01979
80
0.01901 40
0.01822 60
>3
= 50
0.01744 =
40
0.01666
30
B 001587
20
0.01509 -
0.01431 0
10 20 30 40 S50 60 70 80 90 100 0 10 20 30 40 S50 60 70 80 90 100
X [A] X [A]

Py, [atom/A’]
0.01787
0.01677

0.01567

Y [A]

0.01457
0.01347

F 001238

0.01128

0.01018
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

X [A] X [A]

High Na+ density <« Low Elastic Moduli

K [GPa]
54.06

50.14
46.22
42.30

38.38

_ 34.46

30.54
26.63

G. Molnar et al. (2016)
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Y[A]

X [A]

0 10 20 30 40 50 &0 0 BO 90 100

Y[A]

O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Y [A]

K[GPa)
25

Sanare g P ey

0

50

40

27

24 =

0.30

028

0.26

024

0.22

40

35

30

Coarse-graining scale - w [A]

Z
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(1-X)SiO, + xNa,O

3 1 13 20 25 a0
| T I T I [ ' [ T [
~ = = = = (ilobal value
L = Mean of local values
9D EEETERPIN
i 2100 b T
| wipeg L X = 30 %amol
= 098 ¢ ATy = 5 Wamol
E L T L t| r:m‘
- o 5 10 15 20 25 an
| 1 1 | 1 | W [ﬁ-l | I |
B - - == (Global value
o Mean of local values
I sbsr o e
2100 - Sanneannands S5 oImgl
i i cormone okl
= 098 | (f' %= 5§ %mol
B S 96 [ 1 1 1
| 5 10 15 20 25 30
L Lo wlA)
- E Loz Mg, %= 30 %mol
;::‘]tlﬂ r Q-I"\—n_D_\_u
- 2 098F T = 5 %ol
[l IIIIIII ] 1] [.3.] 20 30
3 ot B I.I ._I.. S =
[T
- Cilobal value
4 Mean of local values
1 1 | 1 | 1 | I |
E
1.1
- ‘i \ﬂnmx = 30 %mol
= 1.0 _\JMN““’“‘___‘_E;U
Fe E 0.4 c.'.n p %= 3 el
St 0 10 1A 2 30

Gilobal value
#  Mean of local values
L | y | | |

Study of local
coarse-grained
Elastic Moduli:

Low convergence
to the macroscopic
values.

Larger heterogeneities
for 5% Na,O
than for 30% Na,O.

5 1] 15

20 25 30

Coarse-graining scale - w [A]

G. Molnar et al. (2016)
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7 2.
‘ /Lx, (1-x)SiO, + xNa,O
g . A W
% 3 // %‘ﬂ“\ 3. <
< / ~
-1 f //
. _(/ 4, _‘__,_-—/
"I o v |oosened density
density at start (initial cracks) Na density

Density map [g/cm3] at Z =0 A

Density map [g/cm’ at Z =0 A distribution

a0 40 Density map [atom/A3] at Z =0 A
‘.' "" 30 %
e, e
br'

= =
- - v

-20

30 )

G. Molnar et al. (2016)
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(1-x)SiO, + xNa,O

INSA

Effet de la composition: profil de densité a la traction max

.....
--------

X [A]

.. density: 0.1 g/cm’

30% Na,O
100 L .

INSTITUT NATIONAL

DES S ES
APPLIC

LYON

UNIVERSIT= D= LYON

W,

G. Molnar et al. (2016)
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Jtructurer

N TN YR Effet de la vitesse de Trempe
sur les modules d’Elasticité
Cas du Silicium amorphe a-Si

¥ T T T [
& 1000 | . o—o Cxxxx, A=21, 10" 'K.s™ | —
£ a-Si 5—8 Cxxyy, A=21, 10"'K.s"
— < Cxyxy, A=21, 10"'K.s
800 v Cxyxz, A=21, 10" K.s" |
TABLE II. Comparison of structural properties for A-Si for dif- . — CxXXX, 10"k |
ferent quenching rates with A=21. Quenchlng rate = Cxxyy, 1014K.s'1
Property 10" K/s 102 K/s 109 K/s 10 K/s 600~ < Cxyxy, 10 'K.s" |
Average coord. 4.08 4.12 4.19 4.39 i
Average angle 108.81 108.50 108.1 106.96 400 ]
Angle Dev. 1192 13.69 1552 19.46
C44 (GPa) 34.24 32.04 20,98 27.66 ]
BUO (GPa) 100.59 105,19 105,71 118.57 200 |
v 0.347 0.362 0.374 0.392
Density (g/cm’) 230277 232238 232238 232238 .
Pressure (GPa) 0.638 1.34 1.019 —0.8787

0,02

arb. u.

C. Fusco et al. (2010)
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Retour sur les fluctuations de modules d’élasticité

1D compression Simple shear
’° V' °
R o / Py Effet de I'intervalle de déformation Ay
= “r - . — = )
s ; : (1-x)SiO, + xNa,O
0 £= L-L, L
< > - < >
L,
L
< >
0.7 0.25
0.6 - i | C12|323 -
[— n 0 ) ;
£ - = 020 C _ y,
o 05 % L L 14,15,16,24,25,26,34,35,36,45,46,56 | | | :

- & 9 S I L B L B B
tla 04 = 015 % x=5%%
o - ;, - ; e x=30%
g 0.3 ? §[“0 | §
Z o0 - Iz - . . S
s C 5 micro plastic 2
E ] ] 0.05 df il . E
S 01 ¥ = eformations = wmw )
~ PP 1] Lol = Q : ’ s

UD 1 1 1 1 1 0_00 1 1 1 '5 06 ? I 0
00 02 04 06 08 10 o0 02 04 06 08 10

Normal strain - £[%]| Shear strain - »[%)] Straln mterVal (%)
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0 510 15 20 25 30 35 40 45 -
, O[T T T T T T T T T T T T T (1-x)SIO, + xNa,O
% 80 E\\ = 7Zhao's work
=85 - e Manghnani's work
55 70 12 - i\\ —e— This study . . ey s
el o i\i“"i—-—i Les micro-instabilités
= 60—
= . .
2 I T EU NI N N I R peuvent induire
P 23 L une dépendance « anormale »
g L . f\ des modules avec la pression
g0 27 -
E = d M 120
S 20 o | & NSX3 a.)
027 |- 100 - ° ;2";3
L - X
2 024 [ =
8 024 - E 0" 4 silica - Zha's work
= :U'zl n ® S, 89 [“curves: polynomial fits
g =~ 0.18 ; a 2] M 70 j
‘;:g O-IS __l 1 | | | 1 | 1 1 1 1 | é 60 —_ NSXS ,"_"’7\ #
: - ¢+ E 30 - ﬁﬂ&&&_aﬂé?a&a 6
@ 50 - =} B L N -
== a5 \ g 40 = 4 / @ﬁ\’aﬂ
BE P o 2 30 2/ NSxI5 o A
2% N
E 35 _—' / =g ] 10 — 2 g NSx30
30 | v | ! [ | ! | ! | 1 | . | ! | ! 0 B | | | | | | | | | |
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 15 -10 5 0 5 10 15 20
Forte sensibilité Composition - x [% mol] Pressure - p [GPa

en la préparation (hétérogénéités) — sous-estimation dans le calcul numérique.
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Anomalie Elastique » de la silice SiO,

AQS MD simulations o 400 . . , .
: : : a 350 I 24 000 Part. Min. O >
. 24r Q? 300 | 1-step Bulk &
[
S 22f 8 250 - Modulus 7 -
E; .l T 200 | —
2 2 150 | E -
g r v 100 Eo.ooe0m®" =
1.6 P g 50 @% =
021 0215 022 0225 023 E .
Relative Volume Variation B
24 000 at. =

81 000 at. o
Nombre de Chutes=

de pression 0]
3 10
I I 1 I u./'ﬁlg
. Eed e
Nber of Plastic events Jo 1 .
Y QO e 1 3 -
ERCA ‘1' @E%’ ] 3
s « 4 102 s
c = 3
L S .
o0 T 7
c O 103
©
= =

Pressure - GPa

The Elastic Anomaly is due
to a Microplastic behaviour B. Mantisi et al. (2012)
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Anomalie Elastique » de la silice SiO,

Brillouin Spectroscopy

6000 ——— T 40 e —
b o ]
_ - Dissipation
‘@ 5800 M E g .
E o
e .;u
> =
2 5600 ~ 20 .
u ]
°
@ =
> = ?° o
o =S
Fay
52090 % 2 4 8

Pressure p / GPao
Pressure p / GPag
Fig.2 a) Sound velocity in dependence of temperature at pressures of 0.1 MPa (O), 0.7 GPa (@),
2.3GPa (A), 4.0 GPa (A) and 5.1 GPa ( ¢), solid lines are fits with the same parameter set used in

Fig. ta, b. b) Representation of the sound velocity versus pressure at temperatures of 50K (A), 150K
(®) and 300K (O), solid lines are guides for the eye.

S. Hunklinger & al., Annalen des Physik (1995)
B. Rufflé et al. (2011)
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Outline

lll. Plasticité a I'échelle atomique
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G. Kermouche, E. Barthel (2015)
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Plans de Glissement dans un mono-cristal

Compressed Nb BCC nano-pillar

J.R. Greer et al. (2009)
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Origine microscopique de la plasticité ?

Cristaux: dislocations

Lnm

88888 -\ $8888
\
)
\

Wl AREAZ AL A
Fourier filtering 0.5-1.4 nm™

T. Hufnagel et |. (2002) Y. Huang et al. (2013)
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Plasticité a I’échelle atomique

1) Critere de nucléation et irréversibilité

2) Surface de charge
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Plasticité a I’échelle atomique

1) Critere de nucléation et irréversibilité
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Argon (1994)
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Stabilité d’un cristal

Critere de Hill ( 1962): Milieu continu

_ 1
Energie Libre de Helmholtz F(Y)=F(X)+ !E{X){ Tii(X) i+ 5 Com(X) i+ - -

i

Critere de stabilité min ( CijriwiWikik, ) >0 nij = wik
w,k

— X K Plan de glissement
Vecteur de Burgers
Généralisation a un milieu discret:

ap _ _ O9Etotai  Matrice Dynamique
ijo ari“ar.ﬁ (tenseur acoustique)
el = nef A>0

Bubble Raft A. Gouldstone et al. (2001)
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Nucléation de plasticité dans un cristal

En tenant compte de l'extension finie du défaut initial (boucle de dislocation):

-50 |

e . . I _
Critére semi-local de nucléation A =e; .
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R.E. Miller et al. (2008)
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Stabilité d’'un Matériau Amorphe

dans le cas de simulations athermales quasi-statiques

_ total
7B 6ria6rjﬁ
Z(?_‘l-)ei“’t = \/m; g(?_‘l-, t) Barrieres d’Energie
25 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
ap
af Mij . .
Dl.j = — Matrice Dynamique  _
m;m; 2
E
=
w2V =D.V ®—>0 -
. -100 : R | c._ PR N AN NN T S R
Probleme aux valeurs propres NEB image number

T. Albaret et al. (2018)
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020

0150 .~ 10.9
A. Tanguy, e T T
M. Tsamados .. ‘% 0-1_‘
(2007, 2008) Local Shear Modulus 0.05

.
B
.

A. Lemaitre (2004)

-

0.85

I
0 -20 0 20

29492 0.29496

Réarrangement Plastique o, Mode mou de vibration:

| sur une zone
A . . ’
/.- de la vibration de plus Fréquence

A
0418 ok

v T
\-l"
L ! I
.
BT
LA s
0323 . ‘G
25 /O
0.229 A -~
PR - Juste avant
0.135 § - -
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Prédiction des réarrangements plastiques par les
Modes mous de vibration dans un verre Lennard-Jones 2D:

Réarrangement quadrupolaire local (STZ): Bande de cisaillement Elémentaire: -

..11-

it

Mode localisé isolé A. Lemaitre (2004) Superposition de modes localisés,
A. Tanguy et al. (2010) le long de zones molles percolantes
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Nature des réarrangements plastiques dans un Amorphe?
Théorie du Volume Libre
M. Cohen et D.Turnbull (1959), F. Spaepen (1977) " L rowosseous rioy SSSSS==== |
¢ A :
]: i cLow e HOMOGENEQUS FLOW I: i
ey . ' ac™ | !
2 I' : .ﬂﬁmi-% 8 :
T - \\L Distance E i'w-.'f;_._‘a
-20 E—:;_:‘a@—‘
= 13 T
Théorie des Transformations de Cisaillement Inclusions de type Eshelby
A. Argon (1979) J.D. Eshelby (1957)

0<T<0.6T,

dislocation loop isotropic

A. Lemaitre (2004)
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Inclusion d’Eshelby (1957)

\ Hétérogénéité élastique
localisée sur une eIIipse

Z
Z

UNIVERSIT= D= LYON

”m "

So = —
'. '.
y On notera €* la % matrix 1111?111511:1r1
S d,f . |b E;‘_{=U €ij =t’.—!1-j-
L eformation « libre » S 0;=0|0;=0
de l'inclusion. w; =0 | u; = e}
/ I/f \\ \ __;(1;6} . III F I|
| ‘\__)/ | — — ‘
| |
14 V
matrix | inclusion matrix | inclusion
ei; =0 e =€ +e;=0 €ij = € | €ij = €] o
0i; =0 0;5 = umF?} = —Cjmes; = —0j; 0y =0y | 05 = 05; — 07 = Cijuley, — eqy)
w; =0 |u; =0 Wi =u; | U =u;




Champs Mécaniques générés par une inclusion d’Eshelby sphérique

.$

pU :2G E +Uaum

in

¥
€ = Sijki€

in __ ~ _in o in ¥
O = CUHEH — Pij = C:_;H[EH — EH)

a’ (2pixe + prxi) S 41 — v)p;
;= ! ! 3 2 SRZ PjkXjXpXi 5 2 V) Pik Xk
ST U)Gl R )+ (R —a) + ——
a’ Dii a* Dik XX 4+ P XX a’
out i ; ! J J N /
= 10(1 — 2 6— 2v -2
% T —u]R-“ 15( (1 —2v)+ RE) * R ( g RE)

8ij Pk 8ij PrIXi X a’
3% _s51-2 QPRI [ gy = L
+—5 ( 7 ( v)) +—p (1 —=2v)— 23

XiXj PriXEX 2 Xi X Pik 2
SR () ()
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Cas du silicium amorphe a-Si

__displacements
Réarrangements plastiques

irréversibles localisés

de type Inclusion de Eshebly

shear stress

Eshelby Type (here with R=2A) T. Albaret et al. (2016)
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Energie Mécanique Globale en présence d’une inclusion de Eshelby :

Déformation plastique résiduelle (déformation libre) — Energie bloquée

0<Tx<0.6T,
dislocation loop isotropic A. Argon (1979)
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Plasticité a I’échelle atomique

2) Surface de charge
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A.Tanguy et al. (2006)

x s __,y—% o K:?’

/(_?r\\‘ W2 r‘l V
AR > p
\‘\:\z/ \;;g'{’%f// 1\\ “\‘/é\&
/:V,vz’,/,//,.rv L
Non affme reverS|bIe
displacements (x103)

LocaI shear |rreverS|bIe
(x40) quadrupolar event

Cas d’un verre de Lennard-Jones 2D

A\

UNIVERSIT= D= LYON

2 m

. Affine
Initial
- Displacement
Posugn%é‘ Non-Affine
é Displacement
Total (] -
Displacement Final 7
Position
0.5 T T T T
04| | Athermal
03l ,‘M i | Quasi-static
o 1 deformation
2/ 2DL) |
0 g
/ Ao i
Xy
’20 ‘i 1‘0 1‘5 — 20
e %
Xy
(Elementéry
T=0°K Shear band (x0.4)

Tanguy et al (2002)
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Analysis of simulation data| |
Prediction with h function
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P. Marmottant et al. (2007)
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Fig. 1. Elastic and plastic deformation in ring exchange. (A) Gartoon models of the 2D silia structure.
(B to E) TEM images showing a ring rearrangement that transforms a 5-7-5-7 duster into a 6-6-6-6 cluster. The
dark spots are Si<0-Si columns that correspond with the top and side views in (A). Images have been smoothed and
Fourier-filttered to remove the graphene lattice background [see figs. S2 and S3 and (17)]. (F) A trajectory map of
the atomic sites. Color (red to yellow) indicates time of motion. (G) Larger view of the region from (A), and (H)
corresponding first-toHast frame displacement map. The arrows have been enlarged x2 to increase visibility; color
indicates size of displacement, from 0 (dark blue) to >1.3 A (red). The region between the bond rearrangement
and the edge of the sheet exhibits strong locl rotation. Scale bars: 1 nm. See also movies S1 and S2.

Huang et al. Science (october 2013)
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at constant V

10 15 20 25 30 35 40 45 50
shear strain (%)

‘
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AN
W

1 2
=X F(r)+Z; A cosby, +§ £

y (T -a) M4y (f-a) ™
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Déplacements
irréversibles locaux

Eshelby (1953)

Contraintes de cisaillement
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cumulative number of plastic events

average size of plastic events (A)
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Evolution de la taille et du nombre des réarrangements
plastiques dans les échantillons de type a-Si
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C. Fusco et al.PRE (2010)
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Role de la composition chimique
dans les verres sodo-silicate

Shear flow

Densification

Soda-lime glass Anomalous glass

4 N
I — b ] e
100 pm ‘ 100 um ‘ 100 pm

(a) 60% Si0, 20% Al,05 20% CaO; (b) 80% SiO, 10% Al,05 10% CaO; (c) 100% SiO

T.M. Gross et al. (2008, 2009)
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Structure of sodo-silicate glasses:

Pockets of Na ions along Channels

channels

100

50
X [A]

Sodium Channels

(a) pna = 16.25 atmn_,.-"nma. (b) pna = 18.25 atom_,.-"nmg.

Greaves (1985)
Meyer (2004)
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- a) silica (x = 0 %emol) . b)) P 2Gh
7 Mantisi's work T - -
£ r -2 GPa (softening)
6 5 6
= L
5 [.:-; 5 =
7]
E —
4 74
= L
o
3 = 3 |-
E -
2 22
= »
| J% L i
- &y | NSx5
0 | I | [ ! | I
0 30 10 20 30 40 50

Applied shear strain - &, [%] Applied shear strain - & [%]

Elasticité Linéaire »

~
-~

Plateau Plastique

G. Molnar et al. (2016)
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Déformation plastique irréversible totale = somme des événements localisés

50

Results from PEs (filled); reverse def. (empty)
NSxSatp=-2GPa: —=— ;. [

3

- NSxSatp=0GPa: —e— : O
NSx5 at p =5 GPa: A

40

30

20

10

I I ! |
0 10 20 30 40 50

Global plastic equivalent shear strain g (%)

Applied global shear strain &, (%)
G. Molnar et al. (2017)
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Déformation mécanique quasi-statique d’un verre sodo-silicate

Global shear strain - &

vy

Global shear strain - £,

0 25 50 75 100 0 25 50 75 100
Non-affine displacements F100 - x=30%1---r---'----'---'--—-'--- * _c}.l\ ,I [ B 'f,\.\l
A] % 80 |- 100% £ » B standard deviatim; )
= 0.00 § 60 B - - - - with Na = E 36 = average value
80 = . g < B
0.10 ‘_i 10 B without Na g =33
020 5 | T 450 [t Macroscopic value
60 030 £ [ A I A , .
= 040 = ol 1 1 . L S T S o
> 40 0s0 =10 :J’f?%_,,ww__l,_WW'_"’M_ . }é
0.60 E 80 B 90% E _ g
20 070 ; 60 |- ----withNa zg ':
080 Z - without Na £
= 40 [ o
090 < I 3 2
0 100 .2 20 S 4
& - 3
0 1 | 1 Il 2
Na catalyse la déformation plastique La large majorité Large densité Na
(principalement de cisaillement) des évéts plastiques dans le coeur plastique
est situé proche de Na en particulier pour
Le nombre de réarrangements /avec x. |(dans le coeur plastique) les premiers pas de déf.

G. Molnar et al. (2017)
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G. Molnar et al. (2017)
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Sensibilité en la composition (0,:0,:0,)
(1-x) Si0, + x Na,0 3, =0°:(1:-0.5:-0.5)

3, =30°:(1:0:-1)

n-plane Haigh-Westergaard
P J J 3, =60°:(0.5:0.5:-1)
Anisotropie
X=5% x=15% softennz, x=30% ol i, N f/%[-]

softening

10 | <
%
%
5 | 3 . %,
5 hydrostati * | %
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Q0 axis axis g
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s =8.04 GPa

-10 5
o 0 0 N
74 10 10

G. Molnar et al. (2017)
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Conclusion

Quelles tailles caractéristiques?

Irrégularités sur des tailles 50 — 300 en fonction de la composition
Role des fluctuations a I'échelle atomique sur le comportement a
grande échelle?

Micro-plasticité affectant le comportement linéarisé
Quel lien entre les grandeurs mesurables aux petites echelles
et les grandeurs mécaniques?

Meéthodes de coarse-graining montrent
le comportement discontinu aux tres petites échelles.
Nécessité d’homogénéiser la réponse mécanique.
Réversibilité et Irréversibilité a différentes échelles?
Meécanisme collectif d’instabilité. La succession d’instabilités
parfois tres locales conduit a un écoulement plastique macroscopique
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