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1 Introduktion

KRYP ar ett numeriskt berakningsverktyg for kristallplasticitet som
utvecklats inom ramarna for projekten Gradient- och Matrismaterial och
Latta Skydd. Syftet med KRYP ar att, genom datorsimuleringar, kunna
forsta och forutspa hur olika kornstorlekar och korngeometrier paverkar
en metallegerings makroskopiska beteende och hallfasthet.

Teorin i KRYP &r helt baserad pa kontinuumsmekanik, dar dislokationer
(defekter) i materialet beskrivs med faltvariabler. Plastiska deformationer
antas uppsta nar dislokationer vandrar genom kristallstrukturen.

De styrande ekvationerna I6ses nhumeriskt med finita elementteknik. En
typisk modell innehaller mellan 1 och 10* korn, dér varje korn modelleras
med mellan 1 och 10* element.

Den materialvolym som modelleras utsatts for en viss belastning.
Materialets respons i form av korndeformationer och dislokationsfléden
registreras och lagras i en utdatafil.

Férhoppningen ar att, genom analys och visualisering av informationen i
utdatafilen, na en dkad insikt om materialets egenskaper.

KRYP &r skrivet i Fortran 90 och bestar idag av drygt 5000 rader
programkod.

2 Metod

Fér en noggrannare genomgang av teori och numerisk implementering
hanvisas till FOI-R—0374—SE. Vi kommer har endast, punktvis, snabbt
namna nagra intressanta grundldggande antaganden.

2.1 Teori
e Materialens elastiska egenskaper ar isotropa och linjara.

e Plastisk glidning sker i vissa glidplan i kristallen, for en FCC-metall i de
s.k. {11 1}-planen.

« Dislokationerna delas upp i tva huvudgrupper, mobila och immobila. De
mobila dislokationerna underlattar plastisk deformation. Immobila
dislokationer férsvarar plastiska deformationer genom att l8sa upp
andra dislokationer.

e Dislokationstatheterna beskrivs med faltvariabler.

e Dislokationer nyskapas, immobiliseras och remobiliseras i processer
som drivs av plastiskt flode i materialet.

e Den skjuvspanning som kravs for att aktivera ett visst glidplan ar en
funktion av lokala varden hos de olika dislokationsfalten.
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2.2 Implementering
e KRYP ar en finita elementprogramvara.

e Den geometri som skall analyseras diskretiseras med tri-linjara 8-
nodiga finita element.

e KRYP arbetar med explicit tidsintegrering.

o Indata genereras i ett s.k. keywordformat. En indatafil innehaller
nodkoordinater, elementdefinitioner, randvillkor, materialdata, samt
information om dnskad utdata och berdakningstid. Se keywordmanual i
Appendix A.

23 Forbattringar

Utvecklingen av KRYP startade som ett delprojekt i Matris- och
Gradientmaterial. Under Létta Skydd har programvaran forbattrats och
vissa tillagg har gjorts:

e Ett flertal programkodsbuggar har eliminerats.

e Resultatfilerna har anpassats for inlasning i LS-POST, ett kommersiellt
visualiseringsverktyg.

e En rutin for automatisk tidstegsberakning har implementerats.

e Artificiell dampning har lagts till for att mdjliggdra studier av
restspanningar.

e Det gar nu att skapa stokastiska skadeférdelningar i materialet. Detta
majliggdér en mer verklighetstrogen respons vid sprickbildning och
brott.

e En starkt forbattrad kristallriktningskontroll har utvecklats och
implementerats. Den metod som beskrivs i rapporten FOI-R—0374—SE
har stora brister.

e Vi har skrivit en kortfattad keywordmanual (ett hjalpmedel for
indatagenerering), se Appendix A.

3 Mikrospanningar i aluminium

Utvecklingen av KRYP har natt ett |dge dér kristallplastiska antaganden
och teorier bdr testas mot experimentella data. Tyvarr har nédvandiga
experimentella resultat for detta arbete annu inte frambringats.

Nedanstande prediktering av mikrospénningar i aluminium visar darfor
inte huruvida KRYP fungerar som simuleringsverktyg eller inte.
Simuleringarna bor endast ses som ett forsék att illustrera ett, for KRYP,
mdjligt applikationsomrade.
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3.1 Strackning av aluminiumprofil

SAPA i Finspang dragtestar extruderade aluminiumprofiler for att
undersdka produkters mekaniska egenskaper. Vi har forsokt att, med
KRYP, beskriva en representativ volym av en viss profil. Syftet var att
studera mikrorestspanningarna i materialet efter avlastning.

Den representativa volymen ar en kub med sidlangden 1.5mm, som
bestar av 5000 korn med slumpmaéssiga kristallriktningar. Volymen &r
indelad i 216000 finita element, se Figur 1.

3mm
al%??llnlum- representativ
p materialvolym
korn

Figur 1: Aluminiumprofil och representativ materialvolym.
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Enklast mdjliga materialmodell valdes. Glidplanens aktiveringsspanning
sattes till ett konstant varde ty,=40MPa.

Kuben stracktes med en foreskriven hastighet, v(t), under 2.1us. Darefter
slapptes den fri, samtidigt som rérelseenergin successivt ddmpades bort
fran systemet.

v [m/s]
20 .....................

t [ps]
|

0 1 19 2.1

Figur 2: Strackningshastighet av den representativa materialkuben.

Figur 3 visar effektiv plastisk téjning i provkroppen efter avslutad
berakning. Observera antydan till utvecklande av lokala skjuvband.

Contours of plastic strain Fringe Levels

min=0, at elems 14306
max=0.0794, at elem# 28512

4.000e-02
3.667e-02 ]

3.333e-02 _
3.000e-02 _|
7.667e-02

2.333e-02 ]
Z.000e-02

Figur 3: Effektiv plastisk téjningsférdelning i provkroppen.
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Kurvan i Figur 4 visar hur de berdknade restspanningarna varierar i
provkroppen. n visar volymsandel material per MPa restspanning och cef
ar von Mises effektivspanning. Ytan under kurvan ar 1. Resultatet pekar
pa stora lokala spanningar, ndgot som skulle vara intressant att verifiera
genom rontgendiffraktionsmatningar av det verkliga materialet. En
spontan reaktion ar dock att restspanningarna verkar for héga.

0.025 T T T T T T T T

0.02

0.015- \ -

n (MPat)

0.005

| | ——

— 1 1 1
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Oeff (MPa)

Figur 4: Fordelning av effektivspanning i provkroppen efter avlastning.

4 Diskussion

Utvecklingen av KRYP har drivits fram av behovet att béattre forsta hur
olika kornstrukturer styr materials mekaniska egenskaper. KRYP kraver
indata i form av kdnda mikromekaniska egenskaper. Vi har alltsd inte helt
lyckats skaka av oss alla kopplingar till den experimentella varlden.

Ett stort utvarderingsarbete ar ett néddvandigt nasta steg. KRYP’s
grundlaggande kristallplastiska antaganden har annu inte verifierats mot
verkliga data.
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Appendix A
Keywordmanual fér KRYP

List of commands

* CONTACT
* DEFI NE_CURVE
*DEFI NE_PRI M TI VE

*ELEMENT_SCLI D
*H STORY_ELEMENT

*Hl STORY_NCDE

*1 NI TI AL_ORI ENTATI ON
*I' NI TI AL_VELCCI TY

* MAT

* NCDE

* PART

* PRESCRI BED_MOTI ON

*SET_NODE
* SET_SEGVENT
* STOCHASTI C_DAMAGE

*STOCHASTI C_DI STRI BUTI ON

*TI ME

Contact definitions
Curve definitions

FOI-R--0551--SE

Si npl e geonetry definitions for contact

definitions
Solid elenent definitions

Li st of elenments who's history

vari ables are to be out put
frequently

Li st of nodes who' s coordi

nore

nat es and

velocities are to be output nore

frequently

Initial crystal orientation
Initial node velocities
Mat eri al data

Node definitions and their

Part definitions

BC s

Define prescribed notions of sets of

nodes
Node set definitions
Segnent set definitions

Initial
defects

Initial

stochastic distribution of

stochastic distribution of

hi story vari abl es (snoot her

di stri bution than what
* STOCHASTI C_DAMAGE)

Term nation tine,

factor and output interval

7(17)
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* CONTACT

Card 1:1 (2i10,2e10.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
SI D M D PFAC | FRIC

SI D Sl ave node set ID

M D Master set ID
GIr.0 |ID of segnent set
LT.O0 —ID of primtive

PFAC Penal ty factor
FRI C Coefficient of friction
Comrent :

For contact with primtives, PFACis the fraction of the applied penalty
stiffness and the critical one (froma nunerical stability point of view).

For contact with segnents PFAC [N'mi] is the absolute stiffness of the
contact interface:

Cont act pressure = PFAC x Penetration distance [N ni]

* DEFI NE_CURVE

Card 1:n (i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
D

Card mn (2el0.3)

1 2 3 4 5 6 7 8
Tm Fm

C D Curve I D

Tm Tinme point m

Fm Function value m
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*DEFI NE_PRI M Tl VE

Card 1:2 (2i10, 6e10.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
PRI D | PRTYPE VX VY 74

Card 2:2 (8el0.3)

1 2 3 4 5 6 7 8
X1 X2 X3 X4 X5 X6 X7 X8
PRI D Primtive ID
PRTYPE Primtive type
EQ 1 sphere
EQ 2 plane
VX Velocity in x-direction
VY Velocity in y-direction
VZ Vel ocity in z-direction
X1- X8 Defines the primtive geonetry
Spher e:

The initial center of the sphere is located at the coodinate (X1, X2, X3).
The radius is equal to X4.

Pl ane:

(X1, X2,X3) is a point on the plane and (X4, X5, X6) is the plane nornal
direction.

* ELEMENT_SOLI D

Card mn (10i8)
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
El Dm Pl Dm N1m N2m N3m NAm N5Sm N6em N7m N8m

El Dm El emrent 1D
Pl Dm Part ID to which the el enent bel ongs
N1m N8 El enent nodes
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*H STORY_ELEMENT

Card mn (8i10)

1 2 3 4 5 6 7 8
EIDIm| EIDIm | EID3m | EI D4m | EI D5bm | EI D6m | El D7m | El D8m
El DIm EIDB8m Elenent ID s
*Hl STORY_NODE
Card mn (8i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
NIDIm | NED2m | NIDAm | NI DAm | NI D5m | NI D6m | Nl D7m | NI D8m
NI D1m NID8m Node ID's
*1 NI TI AL_ORI ENTATI ON
Card mn (i8,9f9.3)
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
PI Dn Cll C21 C31 12 C:22 C:32 C13 C23 C33
PI D Part ID
C, Initial conponents of the matrix defining the crystal
orientation
*I NI TI AL_VELOCI TY
Card 1:1 (i10, 3el10.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
NSI D VX VY VZ
NSI D Node set ID
VX Initial velocity in x-direction
VY Initial velocity in y-direction
VZ Initial velocity in z-direction
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*MAT

Card 1:4 (i10, 3e10.3)

FOI-R--0551--SE

based on di sl ocati on densities and

1 2 3 4 5 6 7 8
MD | MTYPE | RHO | YOUNG PR
Card 2:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
C1 2 3 (o7 C5 C6 c7 C8
Card 3:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
c9 C10 Cl1 Cc12 C13 Cl4 C15 Cl16
Card 4:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
Cc17 C18 C19 C20 1 Cc22 C23 C24
M D Material ID
MI'YPE Materi al type
EQ 1l |Isotropic plasticity with Iinear hardening
EQ2 Crystal plasticity with |linear hardeni ng (FCC)
EQ 3 Crystal plasticity,
di sl ocation flux (FCC
Cl-C24 Constants defining the properties of the nmateri al
MTYPE=1

C1

C2 = hard Hardening nodul us

MI'YPE=2

QA

tau0 Initial

Vi scosity

sigy Yield stress

C3 = hard Hardeni ng nodul us

glide plane yield stress

MTYPE=3

Cl = tau0 Gide plane yield stress at dislocation densities rhoO and
rhomD

2 =c Vi scosity

C3 = rhoO Total reference dislocation density

C4 = rhonD Mobi | e reference dislocation density

C5 =rho(0) Initial total dislocation density

C6 = rhom(0) Initial nobile dislocation density

Cr =b Bur gers vect or
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G =Q Crystal orientation control paraneter
c =2z1 Mat eri al paraneter

Cl0= z2 “ “

Cli= z3 “ “

Cl2= z4 “ “

Cl3= z5 “ “

Cl4= z6 “ “

C15= rhomax Di sl ocation density at which the grain orientation control
constraints are rel eased (for subgrain formation)
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* NODE

Card mn (i8,3el6.9,i8)

1 2 3 4 5 6 7 8
NI Dm Xm Ym Zm BCm
| Dm Node I D
Xm X-coordi nat e
Ym y-coordi nate
Zm z-coordi nate
BCm Boundary condition

EQ 1 Constrained in x-direction
EQ 2 Constrained i
EQ 3 Constrained i
EQ 4 Constrained i
EQ 5 Constrained i
EQ 6 Constrained i

EQ 7 Constrained i

y-direction
z-direction
x and y-direction
y and z-direction
z and x-direction

> 5 5 S S S S

X, y and z-direction

*PART

Card 1:1 (2i10)

1 2 3 4 5 6 7 8
Pl D M D

Pl D Part ID

M D Material 1D

*PRESCRI BED_MOTI ON

Card 1:1 (2i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
NSI D DR LG D

NSI D Node set ID
D R Direction of notion
EQ1 x-direction
EQ 2 y-direction
EQ 3 z-direction
LCI D Load curve ID for velocity versus tinme
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* SET_NODE

Card 1:2 (i10)

1 2 3 4 5 6 7 8
NSI D
Card mn (8i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
N1m N2m N3m NAm N5Sm N6m N7m N8m
NSI D Node set ID
N1m N8m Node ID s
* SET_SEGVENT
Card 1:2 (i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
SSI D
Card mn (4i10)
1 2 3 4 5 6 7 8

N1m N2m N3m NAm

SSI D Segnment set ID
N1m NAm Nodes defining segnent (m1)
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*STOCHASTI C_DANVAGE

Card 1:3 (3i10, 3e10. 3)
1 2 3 4 5 6 7 8
M D HVAR | DTYPE | FVAL CvQL DOFF

Card 2:3 (8el10.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
DVAL1 | DVAL1 | DVAL3 | DVAL4 | DVAL5 | DVAL6 | DVAL7 | DVALS

Card 3:3 (8i10)
1 2 3 4 5 6 7 8
DENS1 | DENS2 | DENS3 | DENS4 | DENS5 | DENS6 | DENS7 | DENSS8

M D Material 1D
HVAR H story variabl e subjected to stochastic distribution
DTYPE Met hod to conpute equival ent damage

EQ 1 Max danmge val ue in el enent
EQ 2 Vol une wei ghted average damage in el ement
EQ 3 Conbinati on of DITYPE=1 and DTYPE=2

FVAL Wi ght function for DTYPE=3
cvaL Characteristic vol une
DOFF Damage of f set

DVAL1- DVAL8 Damage val ues
DENS1- DENS8 Damage density in characteristic vol ume

Comrent :

The actual damage, D, of a specific elenent with volume VE is cal cul ated as

DO I1=1,8
CDAM=CDAM+DENS( i ) * DVAL(i )
DO J=1, DENS(i)

ETA=r andon 0)

IF (ETA. | t. VE/ VCHAR) THEN
DVAX=nax ( DMAX, DVAL(j))
DAVG=DAVG+DVAL (] )

ENDI F

ENDDO
ENDDO
DAVG=( DAVG* CVQL) / ( CDAMF VE)
D=DOFF+FVAL* DMAX+( 1- FVAL) * DAVG

Dis added to history variabl e HVAR
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*STOCHASTI C_DI STRI BUTI ON

Card 1:4 (3i10, 3el10.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
M D HVAR | DTYPE | FVAL CL DOFF

Card 2:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
AVP1 AMP2 | AMP3 | AMP4 | AMPS AMP6 | AWP7 AMP8

Card 3:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
AVMP9 | AMP10 | AMP11 | AMP12 | AMP13 | AMP14 | AMP15 | AMP16

Card 4:4 (8el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
AMP17 | AMP18 | AMP19 | AMP20 | AMP21 | AMP22 | AMP23 | AMP24

M D Material 1D
HVAR H story variabl e subjected to stochastic distribution
DTYPE Met hod to conpute history variable fluctuation

EQ1 Max value in el enment

EQ2 Mn value in el enment

EQ 3 Average value in el enment

EQ 4 Conbi nati on of DTYPE=1 and DTYPE=3
EQ 5 Conbi nation of DTYPE=2 and DTYPE=3

FVAL Wi ght function for DTYPE=4 and DTYPE=5
CL Characteristic length
DOFF Hi story vari abl e of fset

AVP1- AMP24 Anplitudes in distribution

Comment :

The history variable fluctuation, D, of a specific element is added to
hi story vari abl e HVAR
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*TI VE

Card 1:1 (4el0.3)
1 2 3 4 5 6 7 8
TERM | TSSF | GOUT | HOUT

TERM Term nation tine

TSSF Time step scale factor

col]) Qut put interval for nobdel data

HOUT Qutput interval for elenments in *H STORY_ELEMENT |ist and of

nodes in *H STORY_NCDE | i st

17(17)



