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RESUMEN

Inspirado por nanotubos, un modelo de elementos finitos 3D fue desarrollado para simular
la influencia de inclusiones cilindricas en el comportamiento mecanico de policristalino de
super-aleaciones de Niquel. EI modelo construido en base al modelo de endurecimiento
por deformacion basado en dislocaciones se utiliza para determinar la influencia de los
constituyentes microestructurales (tamafio, morfologia y distribucién de inclusién) sobre
la distribucion esfuerzo-deformacion inelastica. Elementos de volumen representativos
(RVEs) con mallas de diferente tamafio de arista y morfologia fueron ensayados para
investigar la relacion esfuerzo-deformacion en las escalas macro y micro. Las muestras
virtuales limitadas con apropiadas condiciones de contorno fueron sometidas a carga
uniaxial continua. La diferencia en la orientacion cristalografica (que evoluciona en el
proceso de deformacion) y la incompatibilidad de la deformacidn entre los granos vecinos
se represento con la introduccién de factores Taylor promediados, médulos de elasticidad
para distintos cristales y la evolucion de densidad de dislocaciones geométricamente
necesarias. La contribucion individual de cristales orientados ([111], [110], [100])
distribuidos aleatoriamente en los RVESs, fue detectada por la correspondiente malla de
elementos finitos del compuesto. Los efectos del didmetro de grano de la matriz y la
distribucion de las inclusiones en ésta se observan claramente. Los resultados demuestran
una fuerte dependencia del esfuerzo de fluencia y de la deformacién plastica con mddulo
elastico y limite elastico de cada fase. Se presenta una estrategia para la modelizacién
constitutiva de granos de fase individuales. Se analiz6 la influencia del tamafio de grano de
la matriz en la respuesta global, en términos de variaciones de tension locales y modulos
elasticos. Se observo que el modulo de elasticidad en el material compuesto no depende

del tamafio de grano de la matriz.

Palabras clave: Dislocaciones geométricamente necesarias, elementos de volumen
representativos, comportamiento constitutivo, sistemas de deslizamiento, elementos

finitos.



ABSTRACT

Inspired by nanotubes, a 3D finite element model was developed to simulate the influence
of cylindrical inclusions in polycrystalline mechanical behavior of Niquel super alloys. The
proposed model constructed in the basis of the dislocation based strain hardening model is
used to determine the influence of microstructure attributes (size, morphology and
distribution of inclusion) on the inelastic stress-strain distribution. Affordable
computational representative Volume Elements (RVES) with meshes of different edge size
and morphology were tested to investigate the link between micro and macro variables of
deformation and stress. The virtual specimens subjected to continuous monotonic straining
loading conditions were constrained with boundary conditions. The difference in
crystallographic orientation (which evolves in the process of straining) and the
incompatibility of deformation between neighboring grains were accounted by the
introduction of averaged Taylor factors, single crystals elastic modulus and the evolution
of geometrically necessary dislocation density. The individual contribution of single
oriented crystals ([111], [110], [100]) distributed in a randomly manner into the RVEs, was
captured by the corresponding composite finite element mesh. The effects of the matrix
grain size and distribution of inclusion are clearly observed. Results demonstrate a strong
dependence of flow stress and plastic strain on phase type, elastic limit and single crystals
elastic modulus. A main strategy for constitutive modeling of individual bulk grains is
presented. The influence of the grain of the matrix size on the aggregate response, in terms
of local stress variations and aggregate elastic moduli was analyzed. It was observed that

the elastic modulus in the bulk material is not dependent on grain size of the matrix.

Keywords: Geometrically necessary dislocations, representative volume elements,

constitutive behavior, slip systems, finite elements.
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INTRODUCCION

Antecedentes

Actualmente, el desarrollo de nuevos materiales es de vital importancia para la
mayoria de aplicaciones ingenieriles. Siempre se ha buscado optimizar las propiedades
mecénicas de los elementos producidos y por ende el desempefio de los mismos, por lo que
existen distintos procesos de mejora de propiedades tales como tratamientos térmicos y
recubrimientos superficiales, procesos de deformacion plastica y cambio de composicion
quimica, que ayudan a alcanzar las propiedades deseadas. Otra manera de alcanzar estos
objetivos es la manipulacion de la microestructura del material que tiene una relacion
directa con las propiedades mecanicas del mismo. Es por esto que es transcendental tener
un pleno conocimiento tanto de los factores externos a los que este material sera expuesto,

asi como el completo entendimiento de su microestructura.

Los materiales policristalinos son usados en su mayoria en aplicaciones de
ingenieria. Se han realizado diferentes estudios para entender el comportamiento de la
microestructura de estos materiales. Benedetti (Benedetti & Barbe, 2014) muestra la
importancia del estudio de la microestructura tanto a nivel bidimensional (2D) como a nivel
tridimensional (3D). Esto gracias al desarrollo de aplicaciones que pueden representar y
simular realmente el comportamiento usando todo el potencial computacional existente
actualmente. Cailletau (Cailletaud, y otros, 2003) muestra la importancia de la simulacién
computacional para predecir la influencia de la morfologia de las fases teniendo como meta
final la optimizaciéon de la microestructura. Simonovski (Simonovski & Clzelj, 2012)
muestra la importancia de la microestructura de los precipitados en los materiales

policristalinos y como esto afecta a la evolucion de fallas y fatiga.

El proposito del presente proyecto de investigacion es crear cuatro tipos de
microestructuras en DREAM3D, dos de 33 micras de longitud de arista y dos de 50 micras
de longitud de arista en las que se varia la distribucion del precipitado en la matriz
manteniendo constante la fraccion volumétrica. El precipitado de forma cilindrica es

distribuido convenientemente en una matriz elipsoidal. Las microestructuras creadas son

15
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sometidas a un analisis elasto-plastico mediante el codigo de elementos finitos en
ABAQUS para determinar la configuracion optima. Se pretende, por lo tanto, mediante

esta técnica, crear una base soélida en el disefio de nuevos materiales.

Justificacion del proyecto

A pesar del tremendo progreso que se ha hecho en la disciplina de Ciencia e
Ingenieria de materiales, existen todavia desafios tecnoldgicos, incluyendo el desarrollo de
nuevos Yy sofisticados materiales, asi como la consideracion del impacto ambiental en su
produccion (Callister & Rethwishc, 2009).

Disefiar nuevos materiales que puedan sobrellevar grandes niveles de cargas
térmicas y mecanicas (estaticas y dindmicas) sin llegar a fallar, es realmente un gran reto
de ingenieria. Gracias a codigos computacionales como DREAM3D (Groeber & Jackson,
2014) se pueden crear microestructuras virtuales representativas del material a ser

ensayado principalmente a traccion.

El anélisis tridimensional del comportamiento esfuerzo-deformacion es algo muy
importante, ya que la realidad fisica es tridimensional. Los elementos de volumen
representativos RVEs usados son por lo tanto los que mejor se aproximan a la
microestructra real y es asi entonces que fueron seleccionados para las simulaciones

utilizando el método de los elementos finitos.

El entendimiento de como los constituyentes microestructurales de un elemento
tales como tamario de grano, morfologia, o la distribucion de los precipitados en la matriz,
pueden llegar a influenciar las propiedades y el desempefio del mismo, es de suma
importancia. Ademas, puede servir como punto de partida para analizar los cambios que se
podrian realizar en materiales ya existentes con el fin de mejorar alguna propiedad en

especifico.

Objetivos

El objetivo general del proyecto es el analisis elasto-plastico de microestructuras
multiféasicas policristalinas utilizando los softwares DREAM3D y ABAQUS.
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Los objetivos especificos del proyecto son:

e Obtener una clara identificacion de los granos que conforman cada fase de la
microestructura, para poder asignar propiedades especificas a cada uno de ellos.

e Determinar de una manera apropiada los elementos que componen cada grano.

e ldentificar las coordenadas de cada nodo, para encontrar los que pertenecen a las
caras que necesitan tener condiciones de borde especificas para la simulacion en
ABAQUS.

e Utilizar el modelo de endurecimiento basado en dislocaciones para asignar las
propiedades a cada fase de la microestructura.

e Comparar la influencia de la microestructura en las propiedades mecanicas.

e Aplicacion de los codigos DREAM3D, MATLAB Y ABAQUS en la simulacion

del comportamiento mecénico de super-aleaciones de Niquel.



MARCO TEORICO

Estructura de los Materiales

La estructura de un material se refiere al arreglo de sus componentes internos. Esta
estructura estd caracterizada de manera distinta en diferentes niveles. La estructura
subatémica se refiere a los electrones de cada atomo y las interacciones de estos con el
nacleo. En el nivel atdmico, se estudia las interacciones de &tomos y moléculas en relacién
a sus semejantes (Callister & Rethwishc, 2009). La microestructura esta representada por
el nimero de fases presentes, las proporciones de cada una de ellas, y la manera en que

estas se encuentran repartidas.

Un material cristalino es aquel en el que los atomos estan situados en un arreglo
repetitivo en grandes distancias atdbmicas. La union de varios de estos mini cristales forma
los granos, los cuales van a poseer propiedades especificas y diferentes de los granos que
los rodean. Un material policristalino es aquel que estd formado por varios cristales o
granos. Un ejemplo de la solidificacién de un material policristalino se muestra en la Figura
1.

18
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Figura 1. Solidificacion de un material policristalino, tomada de (Callister & Rethwishc, 2009)

Tal como se muestra en la Figura 1 a), al comenzar la solidificacion, los primeros
cristales se forman aislados del resto. Después, mostrado en la Figura 1 b), estos cristales
comienzan a crecer con diferentes orientaciones. Cuando el crecimiento de estos cristales
se obstruye por otro, se crean los bordes de grano, como se observa en la Figura 1 c). Por
altimo, en la Figura 1 d), se presenta la estructura tal como se veria al microscopio donde
las lineas representan los bordes de grano que son defectos interfaciales separan dos granos
con diferente direccion cristalogréafica y donde existe desajuste atomico (Callister &
Rethwishc, 2009). Un esquema de los bordes de grano se indica en la Figura 2.
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Figura 2. Bordes de grano, tomada de (Callister & Rethwishc, 2009)
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Los bordes de grano cumplen un papel importante en la asignacion de propiedades

de un material, ya que existe una relacion directa entre el nimero de bordes de grano y la

dureza del material. Por otra parte, la union de varios granos similares crea una fase, que

es una porcién homogénea de un sistema que tiene sus particulares propiedades fisicas y

quimicas. Cuando dos fases estan presentes, como en el caso de este proyecto de

investigacion, existe también un borde de fase en el que se presenta un cambio abrupto de

las propiedades fisicas y quimicas.

Super-aleaciones de Niquel

Las super-aleaciones de Niquel son usadas por su gran resistencia a la tension y a

la corrosion en altas temperaturas. Una muestra la composicién quimica de una

microestructura de este tipo de aleaciones se muestra en la Figura 3. El precipitado y' puede

adquirir distinta formas entre las que se encuentran esferas, cubos o formas alargadas.
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Figura 3. Composicion quimica de una super-aleacion de Niquel. Precipitados ¥ con forma (a) clbica

y (b) esférica.

En la Figura 3 se muestran los precipitados en la matriz de una super-aleacion de Niquel.
Este tipo de inclusiones es lo que se reproduce en este proyecto de investigacion para

probar como influye en la respuesta mecanica de este compuesto.

Deslizamiento cristalino

La evidencia de deslizamiento cristalino siendo el origen de la plasticidad viene de
los ensayos mecénicos realizados a metales con mono-cristales (Dunne & Petrinic, 2005).
El deslizamiento ocurre cuando muchas dislocaciones atraviesan el cuerpo del cristal y

llegan a los bordes del mismo.

Sistemas de deslizamientos: direcciones y deslizamientos normales

El deslizamiento tiende a ocurrir en un plano preferencial y en una direccién
cristalina especifica. La combinacion de un plano y direccion de deslizamiento se considera
un sistema de deslizamiento. Dichos planos tienden a ser los mas compactos, y las

direcciones en las que los &tomos estan distribuidos de manera mas cercana.

Para una estructura FCC los planos mas densos son los planos diagonales a la
celdilla unidad. Existen 12 sistemas de deslizamiento en este tipo de estructura, cuatro
planos cada uno con tres direcciones (Dunne & Petrinic, 2005). Esto es mostrado en la
Figura 4.
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Figura 4. Sistema de deslizamiento (111)[110] en una estructura FCC, tomada de (Dunne &
Petrinic, 2005)

De igual manera, para una estructura BCC, existen distintos planos que tienen una
densidad similar y por lo tanto existen distintas familias de planos en la que el
deslizamiento ocurre. En la Figura 5 se muestran los sistemas de deslizamiento de esta

estructura.

(101)

(111)

Figura 5. Sistemas de deslizamiento en una estructura BCC, tomada de (Dunne & Petrinic, 2005)

Las direcciones cristalograficas analizadas en este proyecto de investigacion se

muestran en la Figura 6.
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Figura 6. Direcciones [111], [100] y [110] en una celda, tomada de (Callister & Rethwishc, 2009)

Esfuerzo de cizalladura resuelto critico

Para la explicacion de este concepto se supone que un mono-cristal es puesto en

tension y esta basado en la Figura 7.

Plano de deslizamiento normal

s Direccion de deslizamiento

Figura 7. Mono-cristal con un plano y direccion de deslizamiento, tomado de (Dunne & Petrinic,

2005)

Tal como se muestra en la Figura 7, el eje de la muestra es paralelo al vector unitario
t. El cristal ademas tiene un plano de deslizamiento activo, normal a la direccion del vector

unitario n. Ademas posee también una direccion de deslizamiento activa paralela a la
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direccién del vector unitario s. Cuando se aplica un esfuerzo de traccién, se produce un

esfuerzo cortante el cual es calculado con la ecuacion (1).
T = ocos¢pcosi (1)

El deslizamiento va a ocurrir cuando el cristal fluya, y en este caso, el esfuerzo

cortante T toma el nombre de esfuerzo de cizalladura resuelto critico t.;.s.

Factor de Taylor

El esfuerzo de fluencia puede variar entre muestras del mismo material debido
principalmente a la relacion que existe entre la red cristalina y el eje de la carga aplicada.
El esfuerzo aplicado se descompone en la direccion de desplazamiento en el plano de
desplazamiento lo que produce un esfuerzo cortante que inicia la deformacion plastica
(Bonifaz E. , 2015). Es por esta razon que se utiliza el factor de Taylor M, dado por la

ecuacion (2), para simular la condicion policristalina de un material.

M= ()

Terss

Donde o es el esfuerzo macroscopico aplicado y <5 €s el esfuerzo de cizalladura
resuelto critico que representa el minimo esfuerzo necesario para iniciar el deslizamiento
y es una propiedad del material que determina cuando empieza la fluencia (Callister &
Rethwishc, 2009).

Modelo de endurecimiento basado en dislocaciones

La diferencia en la orientacion cristalografica y la incompatibilidad de deformacion
que existe entre distintos granos puede ser modelada con el uso del factor de Taylor y el

incremento de la densidad de dislocaciones geométricamente necesarias.

Al imponer distintos factores de Taylor, uno distinto para cada fase, se puede
simular diferente orientacion cristalografica por lo que cada fase empezard a fluir
indistintamente de los demas, brindado asi un modelo més real para este proyecto de

investigacion.
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Ademas, el uso del concepto de densidad de dislocaciones en la representacion de
la microestructura del material brinda un modelo con un minimo de pardmetros que varian
para reproducir el comportamiento de un material. La densidad total de dislocacion p” es
definida como la suma de densidades geométricamente necesarias p“ y dislocaciones
estadisticamente almacenadas pS (Ashby, 1970). Las densidades geométricamente
necesarias son puestas en el modelo para ajustar la incompatibilidad de la deformacion

entre granos adyacentes.

Fue comprobado por Ashby (Ashby, 1970) que el nimero de dislocaciones
geomeétricamente necesarias esta representado por la ecuacion (3).

Pl =1 (3)

Donde ¢ es la deformacion equivalente, b es la magnitud del vector de Burgers y

d es el diametro de grano.

De igual manera se sabe que pS puede ser calculado de la ecuacion (4) por la

investigacion llevada a cabo por Bonifaz (Bonifaz E. , 2015).

s _ [k _MK,E o —MKzE12

=|=(1- 4

= [ (1) e @

Donde K1 y Kz son constantes. Méas informacion acerca de estos parametros fue
publicada por Achayra y Beaudoin (Achayra & Beaudoin, 2000), Estrin (Estrin,
Dislocation theory based constitutive modelling: foundations and applications, 1998),

Narutany y Takamura (Narutany & Takamura, 1991), Buessler (Buessler) y Bonifaz
(Bonifaz A. E., 2000).

Ashby (Ashby, 1970) demostr6 que el esfuerzo de fluencia en materiales

policristalinos puede ser modelado por la ecuacion (5).

o =gy + MaGb,/pT (5)

Donde g, es el limite elastico, M es el factor de Taylor, a es una constante con un

valor de 0.3, G es el esfuerzo cortante del material, y b es la magnitud del vector de Burgers.
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La ecuacidn (5) esta respalda por la observacion experimental llevada a cabo por Dingley
y McLean (Dingley & McLEan, 1967), Meakin y Petch (Meakin & Petch, 1974), Mecking
y Kocks (Mecking & Kocks, 1981), Estrin y Mecking (Estrin & Mecking, A unified
phenomenological description of work hardening and creep based on, 1984), Bonifaz
(Bonifaz A. E., 2000) y Achayra y Beaudoin (Achayra & Beaudoin, 2000).

De esta manera el modelo de endurecimiento basado en dislocaciones puede ser
resumido por las ecuaciones (3), (4) y (5).
Procesamiento de los Materiales

En el procesamiento de nuevos materiales existe una relacion muy importante la

cual se muestra en la Figura 8.

\ 4

Procesamiento Estructura Propiedades Desempefio

\ 4
A\ 4

Figura 8. Los cuatro componentes de la disciplina de Ciencia e Ingenieria de materiales y su relacién

lineal

En esta relacion se puede observar como el procesamiento de materiales es el
primer paso que conlleva a la creacidn de la microestructura. Para construir un producto
final de buena calidad es sumamente importante tener la materia prima correcta. Esta
materia prima, sin embargo, no siempre viene en la forma o cantidad que el proceso
requiere, y es aqui donde el primero de estos pasos tiene gran influencia. Después, mediante
el procesamiento de esta materia prima se crea el material con una microestructura
especifica que influenciara las propiedades del material. Cuando se elige un material para
una aplicacién especifica es muy importante conocer las condiciones de operacién y/o
trabajo para asegurar que las propiedades dictadas por la microestructura sean capaces de
soportar estas cargas de manera segura. Es asi que el Gltimo paso de esta relacion, el
desempefio, cobra vital importancia. Al finalizar todos los pasos anteriores, se evalla al
material para concluir si puede o no soportar las cargas a las que ser4 sometido en su

aplicacion especifica.
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El disefio, en cualquier &mbito, es un proceso iterativo que requiere de muchas fases
y pruebas (Budynas & Nisbett). Es por esta razon que con la capacidad computacional
actual, se facilita mucho este proceso ya que pueden simularse diversos escenarios y
comparar la respuesta de un material antes distintos estimulos. Esto ahorra mucho dinero
y tiempo al momento de disefiar nuevos materiales ya que Unicamente después de varias

pruebas digitales se invierte recursos en realizar pruebas fisicas para corroborar estos datos.

Esfuerzo y deformacion

En la mecanica de materiales se estudia como los materiales reaccionan a estimulos

externos de diferente tipo.

Algunas de las propiedades mas importantes de los materiales en la ingenieria
mecanica son el esfuerzo y la deformacion. El tipo de carga aplicada en este proyecto de
investigacion es el esfuerzo normal verdadero, que se define como la fuerza por unidad de

area instantanea, y estd dado por la ecuacion (6).
F
o= (6)
Donde F es la fuerza transversal al area instantanea A del elemento, dada por la
ecuacion (7).
A=Aje¢ (7)
Aqui, Ao es el area inicial, mostrada en la Figura 9, y € es la deformacion real dada
por la ecuacion (8).

e=lIn —l°l+ui (8)

0

Donde lo es la longitud inicial, mostrada en la Figura 9, y ui es el desplazamiento

instantaneo.
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Figura 9. Probeta sometida a un ensayo de tension, tomada de (Callister & Rethwishc, 2009)

La Figura 10 muestra el diagrama esfuerzo-deformacion, con curvas ingenieril, real

y corregida a modo de comparacion.

Corregido

Esfuerzo

Ingenieril

Deformacion

Figura 10. Comparacion entre las curvas de esfuerzo-deformacion ingenieril, real y corregido,
tomada de (Callister & Rethwishc, 2009)



CREACION DEL MODELO EN DREAM3D

La nueva microestructura es creada con el software DREAM3D. Este es un
software modular con el que se puede reconstruir, cuantificar, crear mallados, manejar y
visualizar microestructuras digitalmente. Toda esta informacion estd basada el User
Manual del programa DREAM3D (Groeber & Jackson, 2014), el mismo que usa los

siguientes conceptos para definir el mallado:

e Vértice: Es un punto con dimension 0.

e Borde: Es una curva con dimensién 1 que esta delimitada por vértices.

e Cara: Es una superficie con dimension 2 que esta limitada por bordes.

e Volumen: Es un espacio con dimension 3 que estd delimitado por caras. En el
programa también son llamados celdas.

e Feature: Es un grupo de elementos conformados por celdas contiguas o de iguales
caracteristicas.

e Arreglo: Es un grupo de elementos formados por features.

En las secciones siguientes se muestran los filtros que se deben usar y el orden en
el que deben ser puestos para la creacion de una microestructura con su mallado lista para
ser importada a ABAQUS para posteriores andlisis. Para las siguientes secciones, en el
area de Advanced Inputs es necesario llenar cada una de las casillas de la manera mostrada
en la Figura perteneciente a cada seccion para que el programa pueda ser llevado a cabo

sin errores.

Stats Generator

Con esta aplicacion se da las propiedades a las fases que conformaran la nueva
microestructura. Se tiene la opcion de dar diferentes caracteristicas a cada una de las fases
presentes en aspectos tales como tamafo de grano, porcentaje presente en la celda, tipo de
estructura cristalina, entre otros. En la Figura 11 y Figura 12 se presentan las propiedades

dadas tanto a la fase primaria como al precipitado.
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[ ] C:/Users/Alejandro/Desktop/DREAM3D-5.1.759-Winb4/Data/Composite.dream3d - StatsGenerator
File Help

WEYE

Y

Matrix Phase

Select Crystal Structure

Fraction

Calculated Phase Fraction

Select Phase Type

Fraction of Precipitate on Boundary

Parent Phase

Figura 11. Propiedades de la Fase Primaria
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[ ] C:/Users/Alejandro/Desktop/DREAM3D-5.1.759-Winb4/Data/Composite.dream3d - StatsGenerator = o
File Help

WY

Precipitate Phase

Size Distribution | Omega 3 Distributions | Shape Distributions | Radial Distribution Function | ODF | Axis ODF |

Log Mormal Distribution ~+

Select Crystal Structure | Cubic
3 Fraction |o,3 i
0,014 _; Calculated Phase Fraction 0.3 —
0,012 —: Select Phase Type Predipitate L
0,01 —E Fraction of Predpitate on Boundary |0 o
0,008 _: Parent Phase [
0,006 —E —
0,004 —E o
0,002 —E
03

T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
18 19 20 21 22

Mu: Min Sigma Cut Off Value: x(p—?ri.i'n.%cr)
Sigma: Max Sigma Cut Off Value: :B(p.—'m.a:c*a)
Bins to be Created: 1 Bin Step Size:
Preset Statistic Models

Figura 12. Propiedades del Precipitado

En base a la Figura 11 y Figura 12 se puede apreciar que la microestructura
analizada tiene un 70% de matriz y 30% de precipitado en su estructura. Ademas, el
precipitado tiene un diametro de grano promedio de 16 micras el cual se mantiene constante

para todas las microestructuras creadas.
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Read DREAMS3D Data File

Read DREAM3D Data File

s ™
Basic Inputs

Owverwrite Existing DataContainers |:|

Select File... Data/Composite.dream3d

StatsiGeneratorDataContainer

Select Arrays From Input File

’-\a;‘ Current Structure

StatsGeneratorDataContainer

Figura 13. Ventana Read DREAM3D Data File

Con este filtro se selecciona el archivo base para la creacion de la microestructura.
Se selecciona la opcidn StatsGeneratorDataContainer ya que se necesita Gnicamente que

la informacidn creada por el Stats Generator sea cargada.
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Initialize Synthetic Volume

Initialize Synthetic Volume

2 ™
Basic Inputs

Dimensions (Voxels) |50 50 50
Resolution (Microns) | 1 1 1

Origin (Microns) |0 ] ]

Optional Information

Estimate Number of Features [ |

| S

w57 Advanced Inputs

|" )
Reguired Information
Input Statistics | StatsGeneratorDataContain +  CellEnsembleData * | Statistics hd
Input Phase Types | StatsGeneratorDataContair « | CellEnsembleData w | PhaseTypes -
Created Information

Mew DataContainer Name | SyntheticvolumeDataContainer

Mew Cell Attribute Matrix Name  CelData

\u A

o5 Current Structure

i i
StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVolumeDataContainer

Figura 14. Ventana Initialize Synthetic Volume

Con este filtro se crea un volumen vacio y con las opciones de Basic Inputs se puede
especificar el nimero de voxels, su espaciamiento en cada una de las direcciones y el punto
en el que se localizaré el origen de coordenadas. Para el caso de la microestructura mostrada

tendra 50 voxels en cada una de las direcciones ortogonales.
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Establish Shape Types

Establish Shape Types

s ™
Basic Inputs

Phase 1: |Ellipsoid A

Shape Types Phase 2: |Cylinder -

L. S

a_wﬁ Advanced Inputs
s ™)

Required Information

Phase Types Array Name StatsGeneratorDataContainer « | CelEnsembleData  « | PhaseTypes A

Created Information

Shape Types Array Mame | ShapeTypes
LS A

,_wﬁ Current Structure
.f ™
StatsGeneratorDataContainer

SyntheticVelumeDataContainer

Figura 15. Ventana Establish Shape Types

Con este filtro en el area de Basic Inputs se establece la morfologia de las fases de
la microestructura que esté siendo creada. Se pueden elegir diferentes morfologias para
cada una de las fases. Las morfologias elegidas para las matriz es siempre elipsoidal

(elipsoid), y para el precipitado es cilindrica (cylinder).



35

Establish Matrix Phase

Establish Matrix Phase

,_wﬂ Advanced Inputs

i Ty
Required Information
Statistics Array  StatsGeneratorDataContainer = | CellEnsembleData - | Statistics -
Phase Types Array  StatsGeneratorDataContainer  + | CelEnsembleData ¥ | PhaseTypes -
Created Information

Cell Attribute Matrix Mame  SyntheticvolumeDataContainer « | CelData -
Cell Feature Attribute Matrix Mame | CellFeatureData

Cell Ensemble Attribute Matrix Mame  CellEnsembleData

Feature Ids Array Mame |Featurelds

Cell Phazes Array Mame Phases

Feature Phases Array Name Phases

Mumber of Features Array Mame | MNumFeatures

b -

4} Current Structure

StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVelumeDataContainer

Figura 16. Ventana Find Feature Neighbors

Con este filtro se asigna la forma para la matriz de la estructura sintética creada.



Find Feature Neighbors

Find Feature Neighbors

36

:_wﬁ Advanced Inputs

-

e

Required Information

Feature Ids Array Path | SyntheticVolumeDataContainer «  CellData ¥ | Featurelds

Cell Feature Attribute Matrix | SyntheticVolumeDataContainer + | CellFeatureData

Created Information

Mumber Of Neighbors Array Name  MumMeighbors

Meighbor List Array Mame  MeighborList

Meighbor Surface Area List Array Mame  SharedSurfaceArealist
Store Surface Cells Array [ |

Store Surface Features Array

Surface Features Array Mame  SurfaceFeatures

a,wﬁ Current Structure

StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVolumeDataContainer

Figura 17. Ventana Find Feature Neighbors

Con este filtro se determina, para cada feature, el nUmero de features que estan en

contactos con la principal.
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Insert Precipitate Phases

Insert Precipitate Phases

fia ™
Basic Inputs

Periodic Boundary ||
Match Radial Distribution Function [
Already Have Predpitates ||

Write Goal Attributes

Goal Attribute CSV File | C:\Jsers\Alejandro'\Desktop \DREAM3D-5, 1. 759-Win54'\Data‘\Alejo \Final\Final_fase 2.csv Select. ..
b .y
5¢ Advanced Inputs
i Ty
Reguired Information
Statistics Array | StatsGeneratorDataContainer + | CellEnsembleData * Statistics -
Phase Types Array | StatsGeneratorDataContainer = | | CellEnsembleData * | PhaseTypes -
Shape Types Array | StatsGeneratorDataContainer + | CelEnsembleData + | ShapeTypes -
Featurelds SyntheticvolumeDataContainer « | CelData - | Featurelds -
Cell Phases  SyntheticvolumeDataContainer = | CellData *  Phases -
BoundaryCells | SyntheticVolumeDataContainer + | | CellData | BoundaryCells -
FeaturePhases SyntheticVolumeDataContainer =+ | | CellFeatureData + | |Phases -
MumFeatures  SyntheticVolumeDataContainer + | | CellEnsembleData ¥ | | MNumFeatures -
Created Information
L A
55¢ Current Structure
i ™
StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVolumeDataContainer

Figura 18. Ventana Insert Precipitate Phases

Con este filtro en el area de Basic Inputs se inserta la fase con el precipitado en el
volumen creado. Ademas, tiene la opcion de crear un archivo (Goal attribute) el cual
contiene informacion acerca de qué granos son los que estan dentro de esta fase en

particular.



Write DREAMS3D Data File

Write DREAM3D Data File

38

Basic Inputs
Output File | C:\Wsers'Alejandro\Desktop\DREAM3D-5. 1. 759-Wina4\Data\Alejo \Final\Final_out. dream3d

Write Xdmf File (ParaView Compatible File)

Select...

£c% Current Structure

-

StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVolumeDataContainer

Figura 19. Ventana Write DREAM3D Data File

Este filtro escribe los datos en un formato HDF5. Ademas existe la opcion de crear

el archivo “.xdmf” el cual es compatible con PARAVIEW donde se puede visualizar al

modelo creado. En el area de Basic Inputs se especifica el archivo de salida para los datos.
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Abaqus Hexaedron Writer

Abaqus Hexahedron Writer

' R
Basic Inputs

Output Path | C:\Jsers\Alejandro\Deskiop\DREAM3D-5, 1, 753-Wind4\Data\alejo'50x 50 elipsoid Select...
Output File Prefix | Elipsoid_abg

Feature Ids | SyntheticVolumeDataContainer ~ | | CellData ¥ | |Featurelds -

Hourglass Stiffness | 250

Job Mame | Elipsoid_abg

’-w'“ Current Structure

StatsGeneratorDataContainer
SyntheticVolumeDataContainer

Figura 20. Ventana Abaqus Hexaedron Writer

Con este filtro se crean los archivos con extension “.inp” para poder importar el
modelo en ABAQUS. En el area de Basic Inputs se especifica la carpeta para que el archivo

sea exportado.

Una vez con los filtros creados en el orden correcto, se procede a correr el programa

con el comando GO tal como se muestra en la Figura 21.



Untitled Pipeline [modified]
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Abaqus Hexahedron Writer

@’ [1] Read DREAM3D Data File @ s ™y
Basic Inputs
@’ [2] Initialize Synthetic Volume @
OutputPath C:\Users\Alejandro\Desktop\DREAM3D-5. 1.759-Win64\Data \Alejo\50x50 elipsoid Select...
3 [3] Establish Shape Types ]
G" B LS ‘J Qutput File Prefix | Elipsoid_abg
@’ [4] Establish Matrix Phase g@ Feature Ids | SyntheticvolumeDataContainer ~ | CellData ~ | |Featurelds
@; [5] Find Feature Heighbors @ Hourglass Stiffness | 250
@, [6] Insert Precipitate Phases QD Sl ipsoid_zka
A
@’ [7] Write DREAM3D Data File QD
(l:’ [8] Abaqus Hexahedron Writer J) E-\.rjs Current Structure
-~
StatsGeneratorDataContainer
SyntheticValumeDataContainer
J
% | Go DREAM3D Core Filter [IOPlugi nWriter]

Figura 21. Corrida del programa

De esta manera se crean cuatro diferentes microestructuras, dos de 33 micras de

arista y dos de 50 micras de arista en las que lo Unico que se varia es la distribucion del

precipitado en la matriz.



MODELO CONSTITUTIVO

Para la asignacion de las propiedades de las fases (matriz y precipitados) que
conforman el compuesto se utiliza las ecuaciones (3), (4) y (5), obtenidas previamente en
base a la teoria de dislocaciones y el modelo de endurecimiento basado en dislocaciones
(Bonifaz E. , 2015).

P’ = (3)
o = [ (-5 4 e “
o =0+ MaGb\/F 5)
El esfuerzo cortante es calculado con la ecuacion (9).
- €)

- 2(14+v)
Aqui E es el modulo de Young y v es el coeficiente de Poisson.

En la Tabla 1 se muestra los valores de las constantes y los pardmetros utilizados
en el modelo constitutivo con el que se obtuvo la Figura 22 donde se muestra el

comportamiento mecanico de cada fase.

700.00

600.00 «®

300.00 **

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 03 0.35
Deformacién

Figura 22. Comportamiento mecanico de las fases matriz (suave) y precipitado (dura)
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Tabla 1. Valores de constantes y parametros utilizados con el modelo constitutivo

42

Parametro o constante Unidades Matriz Precipitado
2.91 [111]
Factor de Taylor, M (=) 2.73 2.83 [100]
2.80[110]
N 0.294 [111]
Médulo de Young, E (Reed, 2006) (W) 0.207 0.125 [100]
# 0.220 [110]
N
CRSS, K, (Bonifaz E. , 2015) (?) 8.51E-05 1.70E-04
u
, / 2 N
Limite elastico, o, = V3K, (W) 1.47E-04 2.95E-04
Constante a (Bonifaz E. , 2015) (=) 0.3 0.3
1
Constante K1 (Bonifaz E. , 2015) (—) 9.47E+05 9.47E+05
cm
Constante K2 (Bonifaz E. , 2015) (-) 6.12E+00 6.12E+00
Densidad de dislocacidn inicial, p° (Bonifaz E. , ( ) 1.00E+08 1.00E+08
2015) um?
Vector de Burguers, b (Reed, 2006) (em) 2.52E-08 2.52E-08
Coeficiente de Poisson, v (=) 0.26 0.26
2.31E-3 (33
i 1.60E-
Diametro de grano, d (cm) 325?20 60E-03

micras)




PREPARACION DE LOS ARCHIVOS PARA ABAQUS

Una vez obtenidos los archivos generados por DREAM3D se procede a la
importacion del modelo a ABAQUS para poder realizar las pruebas requeridas. De
DREAMBS3D se obtienen cinco archivos y se crean dos extras para completar los datos para

la simulacion. Los archivos se muestran en Figura 23.

| Cylinder50 14/04/2015 16:26 INP File 3KB
| Cylinder30_abq 08/04/2015 10:36 INP File | KB
| Cylinder50_abq_elems 08/04/2015 10:04 INP File 7.749 KB
| Cylinder30_abq_elset 08/04/2015 10:04 INP File 869 KB
| Cylinder50_abg_nodes 08/04/2015 10:04 INP File 4593 KB
| Cylinder30_abq_ph 08/04/2015 10:35 INP File | KB
| Cylinders0_abq_sects 08/04/201510:04  INP File 2 KB

Figura 23. Archivos para importacién en ABAQUS

El primer archivo “Cylinder50 abq” es en el que se incluyen todos los archivos
creados para una mayor facilidad de manipulacion de datos. EI archivo
“Cylinder50_abg_elems” contiene la informacion de cada elemento que forma la malla 'y
los nodos que pertenecen a dicho elemento. El archivo “Cylinder50_abq_elset” contiene la
informacion de los elementos que forman cada grano de la microestructura. El archivo
“Cylinder50_abg nodes” contiene la informacion de las coordenadas de cada nodo de la
malla creada en la microestructura. El archivo “Cylinder50 abg_sects” contiene la
informacion acerca del nimero de granos de la microestructura. Se cre6 ademas de manera
paralela el archivo “Cylinder50 abq ph” en el que se especifica los granos que pertenecen
a cada fase del material. Como fase se entiende al grupo de granos que seran analizados en
cada una de las direcciones cristalograficas previamente descritas. Finalmente, el archivo
“Cylinder50” contiene la descripcion de las condiciones de borde, de carga, pardmetros de
simulacion, y las propiedades de cada fase que fueron obtenidas en la seccion 0 en donde
se proporciond distintos factores de Taylor a cada estructura para cambiar sus planos y

direcciones de desplazamiento.
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Condiciones de borde utilizando MATLAB

Para la asignacion de las condiciones de borde, se cred un archivo de MATLAB
adicional que lee la informacidn de las coordenadas de cada nodo y crea seis archivos que
contienen la caracterizacién de los nodos pertenecientes a cada una de las caras del cubo
que forma la microestructura. El archivo se muestra en la Figura 24.

nodoscaras 06,/03/2015 1907 MATLAE Code I KB

Figura 24. Archivo MatLab para creacion de condiciones de borde

Para utilizar el programa se deben realizar los siguientes pasos:

1. Del archivo creado por DREAM3D “Cylinder50 abq nodes” copiar la
informacion de los nodos y sus coordenadas tal como se muestra en la Figura 25.

File Edit Format View Help

50.000000132122, 31.000000, 40.000000, 50.000000132123, 32.000000, 40.000000, 50.000000132124, 33.000000, 48.000000, 50.00H
1.000000, 50.000000132148, 6.000000, 41.000000, 50.000000132149, 7.000000, 41.000000, 50.000000132150, B.000000, 41.000000
31.000000, 41.000000, 50.000008132174, 32.000000, 41.000000, 50.000008132175, 33.0000008, 41.000000, 50.000008132176, 34.06
©132199, 6.000000, 42.800008, 50.000800132208, 7.000000, 42.080000, 58.000080132201, 8.000000, 42.0008000, 58.000008132202,
@8, 50.000000132225, 32.000000, 42.000000, 50.000000132226, 33.000000, 42.000000, 50.000000132227, 34.000000, 42.000000, 5
, 43.000000, 50.000008132251, 7.000000, 43.000000, 50.000008132252, 8.000000, 43.000000, 50.000008132253, 9.000000, 43.000
76, 32.000000, 43.000000, 50.000000132277, 33.000000, 43.000000, 50.000000132273, 34.000000, 43.000000, 50.000000132279, 3
@eee132302, 7.000000, 44.000002, 50.000000132303, 8.000000, 44.000000, 50.000000132304, 9.000000, 44.000000, 50.0000001323
00Re0e, 50.000000132328, 33.000000, 44.000000, 50.000000132329, 34.000000, 44.000000, 50.000000132330, 35.000000, 44.00000
@ee, 45.000000, 50.000000132354, 5.000000, 45.000000, 50.000000132355, 9.0600000, 45.000000, 50.000000132356, 10.000000, 45
132379, 33.000000, 45.000008, 50.P00880132388, 34.000000, 45.000008, 50.000880132381, 35.000000, 45.000008, 50.0P0080013238
000000132405, 8.000000, 46.000000, 50.000000132406, 9.000000, 46.000000, 50.000000132407, 10.000000, 46.000000, S0.000000
6.000000, 50.000000132431, 34.000000, 46.000000, 50.000000132432, 35.000000, 46.00000@, 50.600000132433, 36.000000, 46.00
BBeee, 47.000000, 50.000000132457, 9.000000, 47.000000, 50.000000132458, 10.000000, 47.000000, 50.000000132459, 11.660000,
09132482, 34.000000, 47.000000, 50.000000132483, 135.000000, 47.000000, 50.000000132484, 36.000000, 47.000000, 50.000000132
50.000000132508, 9.000000, 48.000000, 50.000000132509, 10.000000, 48.000000, 50.000000132510, 11.000000, 48.000000, 50.000
@@, 48.000000, 50.000000132534, 35.000000, 43.000000, 50.000000132535, 36.000000, 43.000000, 50.000000132536, 37.000000,
9.000000, 49.000000, 50.000EGO132560, 10.00080@, 49.000000, 50.000002132561, 11.00080@, 49.000000, 50.000008132562, 12.008
0BR008132585, 35.000000, 49.000000, 50.090000132586, 36.000000, 49.000000, 50.0P0000132587, 37.000000, 49.000000, 50.80000
@, 50.000000132611, 10.000000, 50.000000, 50.000000132612, 11.000000, 50.000000, 50.000000132613, 12.000000, 50.000000, 56
BeR000, 50.000000, 50.000000132637, 36.000008, 50.000000, 50.000000132638, 37.000000, 50.000008, 50.000000132639, 38.00000

Figura 25. Copia de la informacion de los nodos y sus coordenadas

2. Pegar esta informacion en una hoja de Excel y eliminar las cuatro primeras filas y
las cuatro dltimas filas (contienen informacién unicamente atil para ABAQUS).

Esto es mostrado esquematicamente en la Figura 26.



A B

A

C

D E

** Generated by : DREAM3DLib Version 5.1.759.20580e6

*Node

W N -

~N Oy »n

1, 0.000000, 0.000000, 0.000000
2, 1.000000, 0.000000, 0.000000
3, 2.000000, 0.000000, 0.000000

132653132649, 48.000000, 50.000000, 50.000000
132654132650, 49.000000, 50.000000, 50.000000
132655132651, 50.000000, 50.000000, 50.000000

132656|999999, 0.000000, 0.000000, 0.000000

132657|**
132658|**

132659|**

Figura 26. Manipulacion de la informacion en Excel
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3. Transformar la informacion sobrante con el menu “Data” y la opcion “Text to

Columns”. Las opciones que se deben seleccionar en las ventanas emergentes son

las siguientes:

a. Delimited (Figura 27).

Criginal data type

(®) Delimited
() Fixed width

Convert Text to Columns Wizard - Step 1 of 3

The Text Wizard has determined that your data is Delimited.
If this is correct, choose Mext, or choose the data type that best describes your data.

Choose the file type that best describes your data:

- Characters such as commas or tabs separate each field.

(e =]

- Fields are aligned in columns with spaces between each field.

Preview of selected data:

_000000,
000000,
_000000a,
_0o0oo0,
000000,

B WoR PO

[ T e R

_oooooo,
.000000,
_0000aa,
_ooooao,
.000000,

000000
-000000
000000
000000
-000000

O oo oo

Finish

Figura 27. Primera ventana emergente ""Text to Columns"*



b. Comma (Figura 28).

Convert Text to Columns Wizard - Step 2 of 3 '® |[=]
This screen lets you set the delimiters your data contains, You can see how your text is affected
in the preview below.,
Delimiters
[J1ab
|:| Semicolon |:| Treat consecutive delimiters as one
Comma
._ Text gualifier: |° W
[ space
Dgther:
Data preview
0.000000 | 0.000000 | 0.000000 ~
1.000000 | 0.000000 | 0.000000
2_.000000 | 0.000000 | 0.000000
3.000000 | 0.000000 | 0.000000
5 4.000000 | 0.000000 | 0.000000 Y]
Cancel < Back Finish
Figura 28. Segunda ventana emergente " Text to Columns™
c. General (Figura 29).
Convert Text to Columns Wizard - Step 3 of 3 '® |[=]

This screen lets you select each column and set the Data Format.

Column data format

General

T ‘General’ converts numeric values to numbers, date values
Te

to dates, and all remaining values to text.
Date: |DMY b4 Advanced...

! Do not import column [skip)

Destination: | 5451 55

Data preview

el zeperal Zenersl Ceperzl
0.000000 | 0000000 ( 0.000000 a
1.000000 | 0.000000 | 0.000000
2_.000000 | 0.000000 | 0.000000
2.000000 | 0000000 | 0.000000
4_.000000 | 0.000000 | 0.000000 W
< >
Cancel < Back

Figura 29. Tercerva ventana emergente ""Text to Columns™

Una muestra del archivo tras ser manipulado se observa en la Figura 30.
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A B C D
1 1 0 0 0
2 2 1 0 0
3 3 2 0 0
4 4 3 0 0
5 3 4 0 0
6 b 5 0 0
7 7 ] 0 0
8 8 7 0 0
9 9 8 0 0

Figura 30. Datos tras ser transformados a columnas

4. Guardar el archivo de Excel en la misma carpeta en la que se encuentre el archivo
de MATLAB “nodoscaras”.
5. Abrir MATLAB e importar los datos del archivo de Excel previamente creado. Los

nombres que se deben dar a cada columna se muestran en la Figura 31

A B g% D
nodo coordx coordy coordz

MNumber * Mumber * Number * Mumber 7

[ T
|| e | L g | —
L | e oo | P | — | S
=A== == N=RN=]
L T e T e T e T e T

Figura 31. Nombres de cada columna para la importacion en MATLAB

6. Correr el programa “nodoscaras”. Este generard automaticamente los seis archivos
con la informacidn de los nodos que pertenecen a cada cara. Los archivos creados

se muestran en Figura 32.
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| | datos_caral 08/04/201513:33 File 16 KB
|| datos_caral 08/04/2015 13:33 File 16 KB
|| datos_cara3 08/04/201513:34 File 12 KB
| | datos_carad 08/04/201513:34 File 16 KB
|| datos_cara3 08/04/201513:34 File 16 KB
| | datos_carab 08/04/201513:34 File 12 KB

Figura 32. Archivos creados con MATLAB

7. Paraque los archivos creados puedan funcionar correctamente se deben realizar dos
modificaciones. La primera es aumentar antes de la primera fila el siguiente
comando de ABAQUS: *NSET, NSET=CARAL. La segunda es buscar la ultima
fila de cada archivo y eliminar todos los datos con valores de cero. Lo Unico que
varia entre los seis archivos es la numeracion de la cara de cada uno. Esto se muestra

en la Figura 33.

*NSET, NSET=CARAL

pR.2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12,13,14,15,16
17,18,18,20,21,22,23,24,25,26,27,28,29,30,31,32
33,34,35,36,37,38,39,40,41,42,43,44,45,46,47,48
4%,50,51,2602,2603,2604,2e05,2¢60¢6,2607,2608,2609,2610,2611,2€12,2613,2614
1300e1,130062,130063,130064,130065,130066,130067,130068,130069,130070,130
071,130072,130073,130074,130075,13007¢
130077,130078,130079,130080,130081,130082,130083,130084,130085,130086,130
087,130088,130089,130080,130081,130082
130093,130094,130085,130086,130087,130098,130098,130100,130101,0,0,0,0,0,
0,0

Figura 33. Cambios finales en el archivo creado por MATLAB

Al seguir estos pasos se va a tener los archivos necesarios para asignar las

condiciones necesarias en ABAQUS.

El codigo creado para realizar esta accion es el siguiente:

format long

; %contador de filas
; %Scontador de filas
; %contador de filas
; %contador de filas
; %contador de filas
; %contador de filas



if coordy(i)==min (coordy)
nodos caral (a)=nodo (i) ;
a=a+1l;
elseif coordy(i)==max (coordy)
nodos caraz (b)=nodo (i) ;
b=b+1;
end
end
tot nodos caral=a-1;
tot nodos_ cara2=b-1;

for i=l:total (1)

if coordz (i)==max (coordz)
nodos_cara3(c)=nodo (i) ;
c=c+1;

elseif coordz (i)==min (coordz)
nodos_carab (f)=nodo (1) ;
f=f+1;

end

end
tot nodos cara3=c-1;
tot nodos carab=f-1;

for i=1:total (1)

if coordx (i)==max (coordx)
nodos_carad (d)=nodo (1) ;
d=d+1;

elseif coordx (i)==min (coordx)
nodos carab (e)=nodo (1) ;
e=e+1l;

end

end
tot nodos carad4=d-1;
tot nodos carab=e-1;

%caral abajo
k=1;
j=1;
while j<=length (nodos caral)
format long
for i=1:16
if j>length(nodos caral)
datos_caral (k,1)=0;
else
datos caral (k,1i)=nodos caral (Jj) ;
J=3+1;
i=1i+1;
end
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while j<=length (nodos cara2)
for i=1:16
if j>length(nodos cara?2)
datos cara2 (k,1i)=0;
else
datos_caraZ2 (k,1i)=nodos_cara2(Jj);
J=3+1;
i=1i+1;
end
end
k=k+1;
end

[o)

$cara3 frontal

k=1;
i=1;
while j<=length (nodos cara3)
for i=1:16
if j>length(nodos cara3l)
datos cara3(k,1i)=0;
else
datos_cara3 (k,1i)=nodos_cara3(J);
Jj=Jj+1;
i=i+1;
end
end
k=k+1;
end

%carad4 lat derecha

k=1;
j=1;
while j<=length (nodos cara4)
for i=1:16
if j>length(nodos cara4)
datos cara4 (k,1)=0;
else
datos cara4 (k,1i)=nodos cara4 (Jj);
j=3+1;
i=i+1;
end
end
k=k+1;
end

%carab lat izquierda

k=1;

j=1;

while j<=length (nodos carab)
for i=1:16

if j>length(nodos carab)
datos carab (k,1)=0;
else

datos_carab (k,1i)=nodos_carab (Jj)

j=3+1;
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i=i+1;
end
end
k=k+1;
end

%carab posterior

k=1;
j=1;
while j<=length (nodos carab)
for i=1:16
if j>length(nodos carab)
datos_carab (k,1)=0;
else
datos_caraé6 (k,1i)=nodos_carabt (Jj) ;
j=3+1;
i=i+1;
end
end
k=k+1;
end

tot nodos caras=tot nodos caral+tot nodos caraZ+tot nodos cara3+tot nod
os_carad+tot nodos carab+tot nodos carab

dlmwrite ('datos caral',datos caral, 'precision', 16)
dlmwrite ('datos cara2',datos cara2, 'precision',16)
dlmwrite ('datos cara3',datos cara3, 'precision',16)
dlmwrite ('datos carad',datos cara4, 'precision',16)
dlmwrite ('datos carab',datos carab, 'precision', 16)
dlmwrite ('datos cara6',datos cara6, 'precision', 16)

En la Tabla 2 se muestra la codificacion utilizada para el nombramiento de cada

una de las caras del cubo creado.

Tabla 2. Posicion de las caras en el cubo

Nombre Posicion real

Caral Cara inferior

Cara2 Cara superior

Cara3 Cara frontal

Carad Cara lateral derecha

Cara5 Cara lateral izquierda

Carab Cara posterior




MODELO EN ABAQUS

En el presente estudio, el dominio del problema es una porcion de material
multifasico policristalino en el orden de las micras que tiene que ser discretizado (mallado)
en un namero considerable de elementos finitos. Esto se lo consigue mediante la utilizacion
del cddigo DREAM 3D.

Microestructuras creadas para la simulacion

Con DREAMSD se crean cuatro microestructuras virtuales (dos de 33 micras de
arista [, y dos de 50 micras de arista [,) con diferente distribucién del precipitado en la
matriz (Figura 34 y Figura 35). En la Figura 34 se muestra las configuraciones de
distribucion para la microestructura de 33 micras de arista. También, se muestra cuatro
elementos finitos seleccionados para posterior analisis, tres correspondientes a las
diferentes direcciones cristalogréaficas ensayadas, [110], [111] y [100]; y uno

correspondiente a la fase matriz.

[111]

[100]

Matriz

100
[100] b)
[110]

Figura 34. Microestructura de 33 micras de longitud de arista ;. a) Distribucién 1 b) Distribucion 2.

En la Figura 35 se muestran las configuraciones de distribucién para la

microestructura de 50 micras de arista. Ademas, se muestra cuatro elementos finitos
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seleccionados para su posterior analisis, tres correspondientes a las diferentes direcciones

cristalogréficas ensayadas, [110], [111] y [100]; y uno correspondiente a la fase matriz.

[100]
[111]

[110]

Matriz .
Matriz

[110]
[100]

b) [111]

Figura 35. Microestructura de 50 micras de longitud de arista l,. a) Distribucion 1 b) Distribucién 2

Tipo de elemento utilizado

ABAQUS tiene una variedad de elementos para el mallado de las estructuras en
andlisis. De esa variedad de elementos se seleccion6 uno de tipo C3D8 el cual es un
elemento continuo en tres dimensiones con 8 nodos. Una representacion de este elemento

se muestra en la Figura 36.

<>

Figura 36. Representacion del elemento C3D8

Condiciones de borde y de desplazamiento

Para la simulacion de todas las estructuras se impuso un desplazamiento de 30% de
la longitud de la arista. Con el fin de imponer este desplazamiento se utiliza el comando

“*EQUATION?” con el que se iguala el comportamiento de la cara superior del cubo con
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el de un nodo de carga predefinido cuando el desplazamiento es perpendicular a la
orientacion del precipitado, y se iguala el comportamiento de la cara lateral derecha del
cubo con el mismo nodo de carga cuando el desplazamiento aplicado es paralelo a la
orientacion del precipitado. Al imponer el desplazamiento a este nodo de carga, la cara del
cubo en cuestién se va a comportar de la misma manera que este nodo. Esto ademas brinda
la oportunidad de obtener el comportamiento del cubo como un todo una vez realizado el

ensayo de tension, en base a los resultados obtenidos en este nodo de carga.

En la Figura 37 se muestra el comando *EQUATION tal como fue usado en las

simulaciones.

*EQUATION
2
CARA2,2,1.8,500000,2,-1.0

Figura 37. Uso del comando *EQUATION en la simulacién

Este comando es usado para definir restricciones lineales en la forma de una
ecuacion. En la primera linea se especifica el nimero de términos de la ecuacion (igualada
a cero). En la segunda linea se tienen varios parametros cuyo significado se lo puede

encontrar en el manual de documentacion de ABAQUS.

Para la simulaciéon se tiene dos escenarios, primero, cuando el desplazamiento es
aplicado perpendicular a la direccion de los precipitados (en el eje y) y la cara que se
traslada es la cara superior; y segundo, cuando el desplazamiento es aplicado paralelo a la
direccion de los precipitados (en el eje x), y la cara que se traslada es la cara lateral derecha.

Una representacion de estas condiciones se muestra en la Figura 38.



Cara con desplazamiento perpendicular

Cara con desplazamiento paralelo

Figura 38. Direccion de las caras que se desplazan de acuerdo al tipo de desplazamiento

Por otra parte, las condiciones de borde fueron fijadas de la siguiente manera:

e Lacaral (inferior) fue impedida de rotar alrededor del eje y.
e Lacara5 (lateral izquierda) fue impedida de rotar alrededor del eje x.

e Lacara 6 (posterior) fue impedida de rotar alrededor del eje z.

Una representacion de estas condiciones de borde se muestra en la Figura 39.

Cara 6

Caral

Figura 39. Condiciones de borde
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RESULTADOS Y DISCUSIONES

Una vez corridas las simulaciones con los parametros establecidos, se obtuvieron
ocho archivos finales de los cuales se rescataron los resultados que se muestran a
continuacion. Es importante recordar que se pusieron a prueba dos microestructuras de 33
y 50 micras de arista cada una con dos tipos distintos de distribucion del precipitado en la
matriz. A estas microestructuras se aplicaron dos desplazamientos, uno paralelo y uno
perpendicular a la alienacion del precipitado en la matriz. Para los elementos seleccionados
de cada estructura, se obtuvieron directamente de ABAQUS los valores de esfuerzo y
deformacion reales utilizados para la creacion de las figuras. En cuanto al comportamiento
del compuesto como un todo, se usaron los resultados obtenidos para el nodo de carga, los
cuales constaban de valores de fuerza y desplazamiento. Para transformar la fuerza en
esfuerzo y el desplazamiento en deformacion se utilizaron las ecuaciones (6) y (8) las que

pertenecen a la teoria de esfuerzo y deformacion reales de un material.

El primer resultado obtenido es el comportamiento de cada uno de los precipitados
y de la matriz en el compuesto de 50 micras de arista con carga paralela lo cual se muestra
en la Figura 40. Esta grafica se obtuvo para cada uno de los escenarios simulados, pero

Unicamente se muestra ésta ya que el comportamiento en las demas sigue el mismo patrén.
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700 Matriz
| [111] . ox X X
{100% . x x &%
110 x
—@—Compuesto « X x x &
600 x [111] modelo constitutivo . X
x [100] modelo constitutivo g X .
X [110] modelo constitutivo X x x x X O x X
* Matriz modelo constitutivo *.* « x X x0 X
X x X *
500 x x X

400

Esfuerzo [MPa]

300

200

100

o

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
Deformacion

Figura 40. Curvas esfuerzo-deformacion para una microestructra virtual de 50 micras de arista con
distribucién 1 sometida a carga paralela a la orientacion de los precipitados. A modo de comparacién
se muestran también las correspondientes curvas calculadas con el modelo constitutivo usado en el
presente estudio.

Tal como se muestra en la Figura 40, el elemento que representa el precipitado
perteneciente a la direccion de desplazamiento [111] es el que mayor nivel de esfuerzo
alcanza en la microestructura (682.89 MPa), seguido por el de la direccion [100] (446.61
MPa) y después por el de la direccion [110] (382.47 MPa). El valor obtenido para el
esfuerzo del compuesto (399.26 MPa), se aproxima al presentado por la matriz (382.47
MPa), independientemente del tipo de carga y de la longitud de la arista. Esto se debe a
que el porcentaje de precipitado presente es de 30% frente al 70% propio de la matriz. En
la Figura 40 se muestra ademas en lineas punteadas la respuesta de esfuerzo-deformacion
calculadas con el modelo de endurecimiento basado en dislocaciones, basado en las

ecuaciones (3), (4) y (5), y al comparar estos valores del modelo con los valores obtenidos



58

de las simulaciones se puede notar que el comportamiento individual de las fases no se ve

afectado mayoritariamente cuando éstas son incorporados en el agregado.

De cada microestructura se selecciond un elemento el cual posee una direccién
cristalogréfica de deslizamiento preferencial. Dichos elementos fueron mostrados en la
seccion 0 y permanecieron constantes para cada una de las simulaciones. La respuesta de
esfuerzo-deformacion para los elementos de la direccion [111] para los dos tipos de carga
es mostrada en la Figura 41; para los elementos de la direccidon [110] es mostrada en la

Figura 42 y para los elementos de la direccidn [100] es mostrada en la Figura 43.
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Figura 41. Curvas esfuerzo-deformacion para un elemento finito seleccionado de un grupo
perteneciente a la direccion [111] para los dos tamafios de cubos en sus dos condiciones de carga y su
distribucién 1
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Figura 42. Curvas esfuerzo-deformacion para un elemento finito seleccionado de un grupo
perteneciente a la direccion [110] para los dos tamafios de cubos en sus dos condiciones de carga y su
distribucion 1

En la Figura 41 y Figura 42 se observa que el precipitado presentd un mayor
esfuerzo de fluencia oy, casi 50 MPa maés, cuando el desplazamiento aplicado fue en
direccién perpendicular a la orientacion de los precipitados independientemente de la
longitud de arista del cubo. Es decir, los precipitados en esta condicion presentan mayor
resistencia a la deformacion plastica. Por otra parte, cuando el desplazamiento aplicado fue
paralelo a la orientacion de los precipitados, aunque el esfuerzo de fluencia oy es menor, el
precipitado presenta un mayor esfuerzo final y una mayor deformacién plastica. Esto
permite concluir que el precipitado en esta condicion de carga absorbe mayor energia antes
de fallar.
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Figura 43. Curvas esfuerzo-deformacion para un elemento finito seleccionado de un grupo
perteneciente a la direccion [100] para los dos tamafios de cubos en sus dos condiciones de carga y su
distribucion 1

En la Figura 43 se observa que el comportamiento del precipitado es muy similar a
los dos casos anteriores en cuanto al limite elastico se refiere. Sin embargo, el esfuerzo
final y el nivel de deformacion plastica varian en las dos condiciones de carga analizadas
(perpendicular y paralela a los ejes del precipitado). Esto Gltimo pone en evidencia que la
deformacion plastica y el esfuerzo final del precipitado dependen fuertemente de la
diferencia que puede existir entre el modulo de Young del precipitado y el modulo de

Young de la matriz (fase mayoritaria).

Al comparar la Figura 41, Figura 42 y Figura 43, se puede apreciar que el elemento
con direccion de deslizamiento [111] al ser sometido a un desplazamiento paralelo a la
orientacion del eje axial del precipitado es el que mayor esfuerzo soporta,

0:663~671 MPa, para 33 y 50 micras respectivamente. El esfuerzo de fluencia oy
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permanecio constante con un valor de alrededor de 300 MPa, ver Figura 43 ampliada,
cuando el elemento fue sometido a un desplazamiento paralelo independientemente de la

direccion de deslizamiento a la que el elemento pertenecia.

Se obtuvo también la respuesta esfuerzo-deformacion para la matriz del compuesto,
lo cual se muestra en la Figura 44.

400
50x50 Paralelo

33x33 Perpendicular
350

50x50 Perpendicular
33x33 Paralelo
300

200

250 180

H
@
=)

H
B
<)

200

Esfuerzo [MPa]

150

Esfuerzo [MPa]
=

o o

o <]

@
S

100

=
=1

~
=]

50

o

0 0.0005 0.001 0.0015 0.002
Deformacién

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
Deformacion

Figura 44. Curvas esfuerzo-deformacion para un elemento finito seleccionado de un grupo

perteneciente a la matriz para los dos tamafios de cubos en sus dos condiciones de carga y su
distribucién 1

Al observar la Figura 44 se puede notar que su comportamiento no se ve
influenciado de gran manera ni por la longitud de arista del elemento de volumen
representativo (RVE), lo cual cambia el tamafio de grano de la matriz, ni por el tipo de
desplazamiento aplicado, paralelo o perpendicular a la orientacion de los precipitados. La
Unica diferencia que se puede notar es que al aplicar un desplazamiento paralelo a la

orientacion del eje axial del precipitado, la respuesta esfuerzo-deformacion y su grafica se
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vuelve mas “suave”, ver Figura 44 ampliada, lo que quiere decir que la matriz fluye con
mayor facilidad que en el otro escenario.

Otro resultado que se obtuvo es el comportamiento global del agregado (matriz y
precipitados juntos) al aplicar los dos distintos tipos de desplazamiento. La respuesta al
desplazamiento paralelo a la orientacion de los precipitados es mostrada en la Figura 45y

la respuesta al desplazamiento perpendicular a la orientacion de los precipitados es
observada en la Figura 46.
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Figura 45. Curvas esfuerzo-deformacion para el compuesto ensayado con carga paralela a la
orientacion de los precipitados
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Figura 46. Curvas esfuerzo-deformacion para el compuesto ensayado con carga perpendicular a la

orientacion de los precipitados

Al comparar la Figura 45 y Figura 46 se puede observar que el comportamiento del

compuesto como un todo, matriz y precipitado, se mantiene siempre constante

independientemente de la longitud de arista o de la orientacion del desplazamiento

aplicado. El esfuerzo de fluencia oy, el esfuerzo final, el modulo de Young E y la

deformacion méaxima & son practicamente las mismas para los escenarios analizados.

De ABAQUS se obtuvo directamente el esfuerzo de Von Misses y la deformacion

equivalente para las cuatro situaciones analizadas. En la Figura 47 y Figura 48 se presentan

los contornos de esfuerzos de Von Misses para las microestructuras de 33 y 50 micras de

la arista respectivamente.
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Figura 47. Contornos de esfuerzo de Von Misses para la microestructura de 33 micras de arista con
carga paralela y perpendicular a los precipitados. a) la primera configuracion sometida a carga
perpendicular, b) la segunda configuracion sometida a carga perpendicular, c¢) la primera

configuracién sometida a carga paralela y d) la segunda configuracion sometida a carga paralela. Las
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Figura 48. Contorno de esfuerzo de Von Misses para la microestructura de 50 micras de arista con
carga paralela y perpendicular a los precipitados. a) la primera configuracion sometida a carga
perpendicular, b) la segunda configuracion sometida a carga perpendicular, ¢) la primera

configuracion sometida a carga paralela y d) la segunda configuracion sometida a carga paralela. Las
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Es visible en la Figura 47 y Figura 48 que aunque el nivel de esfuerzos en las partes
c) y d) es mayor en la matriz, esta actia de manera que distribuye el esfuerzo en los
precipitados, y por esta razon posee un nivel de esfuerzos constante (razén por la que se
muestra de un solo color) comparada con las partes a) y b) donde si se pueden notar zonas

localizadas de esfuerzo mayor.
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De ABAQUS se obtuvo también la deformacion equivalente o efectiva (PEEQ) que
corresponde a la deformacidn pléstica efectiva en la curva esfuerzo-deformacion. En la
Figura 49 se presentan los contornos de deformacion equivalente (PEEQ), dada por la

ecuacion (9), de la microestructura de 33 micras de arista.
1
_ 2 2
&= [5 (2 + 2 + 832)] 9)
Donde ¢,, €, y &5 son las deformaciones principales (Dieter, 1986).
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Figura 49. Contornos de deformacion equivalente (PEEQ) para la microestructura de 33 micras de
arista con carga paralela y perpendicular a los precipitados. a) la primera configuracion sometida a
carga perpendicular, b) la segunda configuraciéon sometida a carga perpendicular, c) la primera

configuracién sometida a carga paralela y d) la segunda configuracién sometida a carga paralela.
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En la Figura 50 se presentan los contornos de deformacién equivalente (PEEQ) de

la microestructura de 50 micras de arista.
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Figura 50. Contornos de deformacion equivalente (PEEQ) para la microestructura de 50 micras de
arista con carga paralela y perpendicular a los precipitados. a) la primera configuraciéon sometida a
carga perpendicular, b) la segunda configuracion sometida a carga perpendicular, c¢) la primera

configuracidn sometida a carga paralela y d) la segunda configuracién sometida a carga paralela.

Es visible en la Figura 49 y Figura 50 que la deformacién plastica efectiva es mayor
para las partes a) y b), y ademas es mayor para la microestructura de 50 micras de arista
que para la de 33 micras. Esto se debe a la distribucion del precipitado en la matriz, ya que
su posicion tiene una gran influencia al momento de reforzar el agregado en general. Por

otro lado las partes ¢) y d) poseen niveles de deformacion sumamente parecidos entre ellas,
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lo que sugiere que la alineacion de los precipitados con la orientacién de la fuerza tiene un
efecto positivo ya que son los precipitados los que absorben la mayor energia y hacen que
el compuesto tenga mayor resistencia. Al igual que en el caso del esfuerzo de Von Misses,
la deformacion plastica de la matriz es constante cuando la carga es paralela, lo cual difiere

del caso perpendicular donde existen zonas de mayor deformacion localizadas en la matriz.



CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Después de haber realizado las simulaciones y haber obtenido los resultados

mostrados previamente, estas son las conclusiones y recomendaciones mas importante de

este proyecto de investigacion.

Conclusiones

1.

Dado que el codigo DREAM3D genera archivos de extension “.inp” que utiliza
ABAQUS, la contribucion del presente trabajo fue lograr el acoplamiento entre los
cddigos a través de la imposicion de las adecuadas condiciones de contorno.

El comportamiento del compuesto es practicamente parecido al de la matriz para
todos los casos simulados, aunque los precipitados se comporten de manera distinta
y en ciertos casos tengan niveles de esfuerzo sumamente altos como se muestra en
la Figura 40. Esto se debe a que el porcentaje de precipitado analizado en todos los
escenarios es del 30% comparado con el 70% de la matriz.

El modelo de endurecimiento basado en dislocaciones concuerda con los resultados
obtenidos de la simulacion de todos los escenarios, lo cual es visible en la Figura
40. Esto realza ain méas la importancia de este modelo y corrobora que su
postulacion tiene buenas bases y es aplicable.

Para una direccion de carga paralela a la orientacion de los precipitados, los que
presentan un comportamiento  esfuerzo-deformacion mas elevado y
consecuentemente mayor energia de absorcion, son aquellos que pertenecian a la
direccién de deslizamiento [111], tal como se muestra en la Figura 41.

El comportamiento de la matriz fue practicamente constante e independiente del
tipo de desplazamiento aplicado y de la longitud de arista del cubo analizado, por
lo que se concluye que el diametro de grano de la matriz, aunque parte del modelo
constitutivo utilizado, no es un factor importante al momento de dictar las
propiedades finales del compuesto. Es importante recordar que el didmetro del
precipitado fue fijado en 16 micras, mientras que el diametro de grano de la matriz
depende de la longitud de arista ensayada. Al aplicar una carga paralela a la

orientacion de los precipitados se observa que la matriz fluye de una manera mas
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suave que en su contraparte. Este comportamiento se muestra en la ampliacién de
la Figura 44.

6. El comportamiento del compuesto como un todo no resulté influenciado ni por la
longitud de la arista ni por la orientacion del desplazamiento aplicado. Las
propiedades mecanicas del compuesto (limite elastico, esfuerzo maximo, médulo
de Young y deformacion maxima) no fueron alteradas y se mantuvieron constantes
para todos los escenarios ensayados. Este fendmeno es visible en la Figura 45 y
Figura 46.

7. Eniguales condiciones de aplicacion de carga (carga paralela o carga perpendicular
a la direccion del eje axial de los precipitados) se observa que la aplicacion de una
carga paralela es la que provoca niveles de esfuerzos de Von Misses mas altos en
todas las fases del compuesto, asi como una menor deformacion efectiva ya que los
precipitados actian como refuerzos. La matriz en esta situacion distribuye de mejor
manera el esfuerzo provocado por la presencia de los precipitados como es
mostrado en las partes c¢) y d) de la Figura 47 y Figura 48 y posee niveles de
deformacion plastica mas constantes como se observa en las partes c) y d) de la
Figura 49 y Figura 50.

En el caso de aplicacion de la carga perpendicular se evidencia zonas localizadas
de esfuerzos (ver las partes a) y b) de la Figura 47 y Figura 48) y de deformacion

(ver partes a) y b) de la Figura 49 y Figura 50) alrededor de los precipitados.

Recomendaciones

1. Se recomienda que en futuras investigaciones se varie la fraccion volumétrica del
compuesto (matriz y precipitado) para documentar la influencia de cada uno de sus
micro-constituyentes en las propiedades del material.

2. Se recomienda probar la influencia de la morfologia de las fases para estudiar su
influencia en el comportamiento mecanico del compuesto.

3. Se recomienda mejorar el poder computacional actual del Departamento de
Ingenieria Mecanica para seguir realizando proyectos de investigacion

contundentes y de gran impacto en esta area.
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ANEXO A: UNION DE LOS ARCHIVOS GENERADOS POR DREAM3D

*Heading

Cylinder50_abq

** Job name : Cylinder50_abq

** Generated by : DREAM3DLib Version 5.1.759.20580e6
*Preprint, echo = NO, model = NO, history = NO, contact = NO

k%

*x Geometry
*Include, Input = Cylinder50_abq_nodes.inp
*Include, Input = Cylinder50_abq_elems.inp
*Include, Input = Cylinder50_abq_elset.inp
*Include, Input = Cylinder50_abq_ph.inp
*Include, Input = datos_caral

*Include, Input = datos_cara2

*Include, Input = datos_cara3

*Include, Input = datos_cara4

*Include, Input = datos_cara5

*Include, Input = datos_cara6

*%

*%

**
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ANEXO B: ARCHIVO GENERAL

*HEADING 0.000363499,0.19
** 0.000367641,0.2
---- 0.000371462,0.21

**Modelo caras libres 0.000374987,0.22
**Desplazamiento hasta 15 um (30% de Lo). 0.00037824,0.23
Lo=50 um. 0.000381244,0.24
* 0.000384017,0.25
0.00038658,0.26
*RESTART, WRITE, FREQUENCY=1 0.000388947,0.27
*INCLUDE,INPUT=Cylinder50_abq.inp 0.000391137,0.28
*NODE,NSET=DUMMY 0.000393162,0.29
500000,30.,30. 0.000395035,0.3
*ELSET, ELSET=SELECCIONADOS 0.00039677,0.31
66950,91600,86000,53800 0.000398378,0.32

k%,

**Propiedades
*%

*Solid Section,
material=MATRIX_MAT

1

*MATERIAL,NAME=MATRIX_MAT

*ELASTIC
207e-3,0.26
*PLASTIC
0.00016437,0
0.000166629,0.001
0.000168829,0.002
0.000170982,0.003
0.000173095,0.004
0.000175175,0.005
0.000177225,0.006
0.000179248,0.007
0.000181247,0.008
0.000183222,0.009
0.000185175,0.01
0.000203676,0.02
0.000220573,0.03
0.000236076,0.04
0.000250323,0.05
0.000263424,0.06
0.000275477,0.07
0.000286569,0.08
0.000296777,0.09
0.000306174,0.1
0.000314825,0.11
0.000322792,0.12
0.000330128,0.13
0.000336886,0.14
0.000343112,0.15
0.000348848,0.16
0.000354134,0.17
0.000359007,0.18

elset=MATRIX,
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0.000399868,0.33

**

** Section: Grain2

*Solid Section,
material=DIR111_MAT

1

*MATERIAL,NAME=DIR111_MAT

*ELASTIC
294e-3,0.26
*PLASTIC
0.000320483,0
0.000324446,0.001
0.000328236,0.002
0.0003319,0.003
0.000335465,0.004
0.000338948,0.005
0.000342363,0.006
0.000345718,0.007
0.000349019,0.008
0.000352272,0.009
0.000355481,0.01
0.000385577,0.02
0.000412767,0.03
0.000437536,0.04
0.000460162,0.05
0.000480858,0.06
0.000499801,0.07
0.000517149,0.08
0.000533041,0.09
0.000547606,0.1
0.000560958,0.11
0.000573203,0.12
0.000584435,0.13
0.000594742,0.14
0.000604203,0.15
0.000612891,0.16
0.000620873,0.17
0.00062821,0.18

elset=DIR111,



0.000634956,0.19
0.000641162,0.2

0.000646875,0.21
0.000652137,0.22
0.000656986,0.23
0.000661459,0.24
0.000665587,0.25
0.000669401,0.26
0.000672926,0.27
0.000676188,0.28
0.00067921,0.29

0.000682011,0.3

0.000684612,0.31
0.000687028,0.32
0.000689277,0.33

**

** Section: Grain3

*Solid Section,
material=DIR100_MAT

1

*MATERIAL,NAME=DIR100_MAT

*ELASTIC
125e-3,0.26
*PLASTIC
0.000305402,0
0.000306999,0.001
0.000308528,0.002
0.000310005,0.003
0.000311442,0.004
0.000312847,0.005
0.000314223,0.006
0.000315575,0.007
0.000316906,0.008
0.000318217,0.009
0.00031951,0.01
0.000331649,0.02
0.000342635,0.03
0.000352665,0.04
0.000361849,0.05
0.00037027,0.06
0.000377997,0.07
0.000385091,0.08
0.000391606,0.09
0.000397592,0.1
0.000403092,0.11
0.000408149,0.12
0.000412799,0.13
0.000417077,0.14
0.000421013,0.15
0.000424636,0.16
0.000427973,0.17
0.000431047,0.18
0.00043388,0.19
0.000436492,0.2
0.000438902,0.21

elset=DIR100,

0.000441126,0.22
0.000443181,0.23
0.00044508,0.24

0.000446836,0.25
0.000448462,0.26
0.000449967,0.27
0.000451363,0.28
0.000452658,0.29
0.000453861,0.3

0.000454979,0.31
0.000456019,0.32
0.000456989,0.33

*%

** Section: Grain4

*Solid Section,
material=DIR110_MAT

1

*MATERIAL,NAME=DIR110_MAT

*ELASTIC
220e-3,0.26
*PLASTIC
0.000313266,0
0.000316025,0.001
0.000318664,0.002
0.000321215,0.003
0.000323696,0.004
0.000326121,0.005
0.000328497,0.006
0.000330832,0.007
0.000333129,0.008
0.000335392,0.009
0.000337625,0.01
0.000358585,0.02
0.000377568,0.03
0.000394912,0.04
0.000410806,0.05
0.000425392,0.06
0.000438788,0.07
0.000451097,0.08
0.000462411,0.09
0.000472815,0.1
0.000482385,0.11
0.00049119,0.12
0.000499294,0.13
0.000506756,0.14
0.000513627,0.15
0.000519958,0.16
0.000525793,0.17
0.000531172,0.18
0.000536135,0.19
0.000540714,0.2
0.000544942,0.21
0.000548848,0.22
0.000552459,0.23
0.000555798,0.24
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elset=DIR110,



0.000558889,0.25
0.000561751,0.26
0.000564404,0.27
0.000566865,0.28
0.00056915,0.29

0.000571273,0.3

0.000573248,0.31
0.000575087,0.32
0.000576801,0.33

k%

*%

**Imposiciones de desplazamiento
*EQUATION

2

CARAZ2,2,1.0,500000,2,-1.0

*x Step 1
*STEP,INC=200,NLGEOM

*STATIC

0.003,1.0,1.E-7,0.3
*CONTROLS,PARAMETERS=FIELD,FIELD
=DISPLACEMENT

5.E-1,1.0,1.E-1,,,1.E-4

*BOUNDARY

CARA5,XSYMM

CARALYSYMM

CARA6,ZSYMM

DUMMY,2,2,15

*NODE PRINT,NSET=DUMMY,FREQ=1
U2,RF2

*EL PRINT,ELSET=SELECCIONADOS,
FREQ=1,SUMMARY=NO,POSITION=CENT
ROIDAL

E22,S22
*OUTPUT,FIELD,FREQ=1,VARIABLE=ALL
*ELEMENT OUTPUT,ELSET=cube
*OUTPUT,HISTORY,FREQ=1,VARIABLE=
ALL

*EL FILE

COORD

*ENDSTEP
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