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Modeles de comportement métallurgique du
zircaloy

Résumé :

Ce document présente les modeéles de comportement métallurgique décrivant les transformations structurales,
au chauffage et au refroidissement, que subit le zircaloy (gaine de crayon de combustible) entre environ

700°C et 1000°C.
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1

Introduction

Les gaines de combustibles des réacteurs nucléaires a eau pressurisée sont constituées d’alliage de
zirconium. Ces alliages subissent des transformations métallurgiques entre 700 °C et 1000°C, ou
ils passent d’'une phase de structure hexagonale compacte a une phase de structure cubique. Dans
certains cas d’analyse tels les scénarios d’accident de coeur par perte de réfrigérant primaire (APRP),
la gaine atteint des températures de l'ordre 1000°C et subit alors des transformations
métallurgiques. Pour analyser le comportement mécanique de la gaine dans ces situations, il est
nécessaire de prendre en compte l'influence de la métallurgie sur la mécanique (modification des
caractéristiques mécaniques).

Le présent document concerne la modélisation des transformations structurales du Zircaloy au
chauffage et au refroidissement et ce, a une échelle qui, tout en restant "raisonnable" pour le
métallurgiste, soit facilement utilisable par le mécanicien.

Les calculs de métallurgie dans Code_Aster se font avec lopérateur dédié CALC META, en
« post-traitement » d'un calcul d’évolution thermique. Le choix du modéle se fait avec le mot-clé
RELATION = ‘ZIRC’ sous COMPORTEMENT. Ce type de modélisation est réalisable au sein du
Code_Aster pour I'ensemble des éléments (PLAN, AXIS, 3D) du PHENOMENE "THERMIQUE". Pour la
définition du comportement métallurgique du Zircaloy le renseignement du mot clé facteur
META ZIRC sous la commande DEFI_ MATERIAU [U4.43.01] est nécessaire. Enfin, la définition de
I'état métallurgique initial est réalisable a 'aide de la commande CREA_CHAMP, sous le mot clé facteur
ETAT INIT de l'opérateur CALC META.

Les modeles implantés dans Code Aster pour modéliser les transformations métallurgiques du
Zircaloy sont des modéles développés par le CEA. Ces modéles ont été identifiés sur la base d’essais
de dilatométrie et de calorimétrie pour les alliages de gaines (standard et nouveaux).

Pour le comportement mécanique avec effet des transformations structurales, on a le choix entre

plusieurs modéles :

e Soit les mémes relations de comportement mécanique développées initialement pour l'acier de
cuve 16MNDS5. Il s’agit de toutes les relations déclarées dans I'opérateur STAT NON LINE
sous le mot clé COMPORTEMENT du type META XX XX. Ces sont des modéles élastoplastique
ou élastoviscoplastique, écrouissage isotrope (linéaire ou non linéaire) ou cinématique, prise
en compte ou non des phénomeénes de plasticité de transformation et de restauration
d’écrouissage d’'origine métallurgique (cf. R4.04.02 et R4.04.03).

e Soit la loi spécifique au Zircaloy. Il s’agit d'un modéle élastovisqueux sans seuil et anisotrope
(matrice de Hill). Le mot clé sous COMPORTEMENT est META LEMA ANTI (cf. R4.04.05).
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2

Présentation du modeéle

2.1 Proportion a I’équilibre
Le Zircaloy a une structure hexagonale compacte appelée phase « , stable jusqu’a des températures
de l'ordre de 700 °C'. Au dela d’environ 700 °C s’amorce une transformation allotropique vers une
phase cubique S, et qui est compléte aux environs de 975°C.
La proportion de la phase qu a I'équilibre est donnée par I'équation, de type Johnson-Mehl-Avrami,
suivante :
Bkgq =0 pourTST;q
0 n(] .
%zgq =1 —expD—[K(T—T;q) 0 pour7;7<T< Tj" éq 2.1-1
0 0 0
Ezgq =1 pour T >T;q
ou T;q est la température de début de transformation a = £ a I'équilibre, T;q la température de fin
de transformation a I'équilibre, T la température et K et n deux paramétres matériaux.
De maniére équivalente, en inversant I'equation 2.1, on obtient la température équivalente T¢€d en
fonction de la proportion Zﬁ de phase S .
O /n
i
e =7ed 4+ 1, il our0< 73 <0.99 5 ;
d g gm 7 p B éq. 2.1-2
B 3 H-%
greq = T;q pour 0.99< Zg <1
La température de fin de transformation a I'équilibre T;q est choisie telle que correspondant a 0.99
de phase B transformée, soit
/n éq. 2.1-3
7él =750+ fogh—
K 1 -0.99
2.2 Equation d’évolution au chauffage
La transformation au chauffage est la transformation a I [3.
* La température de début de transformation de phases Tc¢ au chauffage dépend de la vitesse de
température au chauffage et est donnée par I'équation :
c éq. 2.2-1
Tec= Tlc(VCh )TZ avec V, = vitesse au chauffage en°C/s et Tc 2 T;q
* Le modéle d’évolution de la phase B au chauffage est donné par I'équation différentielle
(modeéle de Holt) suivante :
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éq. 2.2-2

dz M
Pour T>Tc>T,7 d—f = AcexpE—R—ETQT—Teq (ZB)‘

Teq(ZB) est la température d’équilibre correspondant a la proportion instantanée ZB de phase B et
donnée par I'équation 2.1-2.

E
i, T, A, = et M sont des paramétres matériaux.

2.3 Equation d’évolution au refroidissement

La transformation au refroidissement est la transformation 8 [ o .

* La température de début de transformation de phases Tr au refroidissement dépend de la
vitesse de température au refroidissement et est donnée par I'équation :

éq. 2.3-1
Tr =T +T; InV,t avec Vs = vitesse de refroidissement en °C/s et Tr < T;q

* Le modéle dévolution de la phase B au refroidissement est donné par I'équation différentielle
suivante :

éq. 2.3-2

eq 92p _ |
Pour T<Tr< 77 —= = T Teq‘exp(Ar+Br.

T-Teq || Zp 01 - Zp)

Tlr, Tzr, A, et B, sontdes paramétres matériaux.

24 Conditions d’utilisation du modéle métallurgique pour des
transitoires quelconques de température

241 Quelques regles

* Lors des calculs, si la proportion de phase B est supérieure stricte a 0.99, on arrondit a un.

»  Pour une vitesse au chauffage inférieure a 0.1°C/s, on utilise T¢ = T;q .
« 8i 0.Z3<0.99, on doit appliquer la régle suivante :

e SiT> Teq = ZB < ZEq, on applique le modéle au chauffage (méme si la vitesse de température est
négative)
e Si T< Teq o Zﬁ > qu, on appligue le modéle au refroidissement (méme si la vitesse de

température est positive)
2.4.2 Algorithme
On considére un transitoire quelconque de température T(t).

Remarque : pour calculer les températures de début de transformation au chauffage T c et
au refroidissement Tr , il est nécessaire de calculer les vitesses de chauffage et de
refroidissement, respectivement (éq. 2.2-1 et éq. 2.3-1). Pour les calculer, on utilise la
méthode de la sécante glissante (et non la vitesse instantanée) d’ou les étapes 1 et 2 ci-
dessous.
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Remarque : une fois les températures seuil Tc ou Tr dépassées et tant que la

transformation n’est pas totale (au chauffage ou au refroidissement), on intégre les
équations d’évolution méme si la température repasse par le seuil.

+ Etape 1: Recherche de Iinstant tzq (ou t?q) correspondant & la température de début T;q (ou de fin
T;q, respectivement) de transformation a I'équilibre.

« Casou Zp =0 initialement : recherche de t(elq

« Casou Zpg =1 initialement : recherche de tt‘?q

» Etape 2: Recherche de linstant t¢c (ou tr) correspondant & la température de début de transformation
Tc (ou Tr, respectivement) en utilisant la méthode de la sécante glissante :

e Casou ZB =0 initialement : recherche de I'instant ou la température T(t) dépasse Tc.

« SiT(t)> T;q , on incrémente le temps, on calcule T ¢ et on teste la condition suivante :

4

_eq [?
Si T(t) > Tc :T{"HT(t)—ng

0 0 alors on passe al'étape 3

—+&q
O O
* SiT()< T, sans que l'on atteint T, il faut alors actualiser t5 en recommencant I'étape

1 a partir de l'instant courant.

e Casou Z[3 =1 initialement : recherche de I'instant ou la température T(t) repasse par Tr

« SiT()< T;q , on incrémente le temps, on calcule Tr et on teste la condition suivante :

]

o [} alors onpasse al'étape 3
H t—t. H

+ Si T(t)ZT;q sans que l'on atteint Tr, il faut alors actualiser t?q en recommengant

—_T¢€q
T()~T§

SiITt)<Tr=T7 +7T5 In

I'étape 1 a partir de l'instant courant.

e Etape 3: Une fois Tc (ou Tr) atteint, on calcule pas a pas I'évolution de la fraction de phase g
apparaissant a l'aide de I'équation de Holt (au chauffage) ou de I'équation au refroidissement suivant le

signe de (Z— Zeq) et ceci tant que la fraction de phase Bdemeure inférieure a 0.99 et supérieure a 0. et
méme si I'on passe par un pic de température.

« Etape 4: Si au cours de I'étape 3, la fraction de phase B devient égale a 1 (ou 0), on recommence
I'étape 1 a partir de l'instant courant.
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3 Formulation numérique

Connaissant (t_,T_,Zﬁ,t+,T+), I'instant moins, la température a l'instant moins, la proportion de phase B
a linstant moins, I'instant plus et la température a l'instant plus, respectivement, on cherche a déterminer la
proportion de phase B a l'instant plus Zg.
A un instant plus donné, on cherche la solution Zg telle que G(ZE) =0, équation qui est résolue par une
méthode de Newton avec bornes controlées.
i &q. 3-1

. . G(ZY) eq

i+l _ i _ B
ZB =7 o

G'(Zp)

Le critére d’arrét est donné par la condition suivante :

. i - i éq. 3-2
si Gzghy <107,z = 73 q

3.1 Détermination du sens de I’évolution

Pour savoir quel est le modeéle a intégrer a un instant ¢+ donné, il suffit de faire les constatations suivantes :

« Si Zg < qu(T+) et si on intégre le modéle au refroidissement, on aura obligatoirement
ZE < ZE < qu(T+) . Or, ceci est contraire a la condition d’application du modéle au refroidissement qui
suppose que ZE > qu (T+). Il faut donc choisir le modéle au chauffage. De la méme maniére :

e Si ZE > qu(T+) et si on intégre le modéle au chauffage, on aura obligatoirement ZE > Zg > ZEq(T+).

Or, ceci est contraire a la condition d’application du modéle au chauffage qui suppose que Zf; < qu(T+)

. Il faut donc choisir le modéle au refroidissement.

3.2 Intégration des équations

* Modele au chauffage : la solution est telle que Zg < Zg < qu(T+) . La fonction GC(ZB) et sa dérivée

sont données par :

_ M éq. 3.2-1
G(Zp) =25~ 75 —At.AcexpE—%QT—Teq‘

. E M-l _, éq. 3.2-2
G C(ZB):1+MAtACGXP%EQT_TEXI‘ .Teq

« Modeéle au refroidissement : la solution est telle que ZEq(T+) < ZE < Zg. La fonction Gr(ZB) et sa

dérivée sont données par :
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Gr(ZB) = ZB—Z§+At.‘T—Teq‘exp A, +BF'T_TeqU- Zy "1 _ZB] éq. 3.2-3
G'Y(ZB) =1 +At.‘T—Teq‘exp(Ar +B, _‘T—Teq‘)[] _2_ZB] éq. 3.2-4
~At.siglT- Teq)qu exp(Ar +B,|T- Teq‘). Zpl - ZB)II +B,[T-Ty|
DSi ZB =0, T'°9 =1000 éq. 3.2-5
O
O l—l
U
%iO<ZBSO.99, T'eq:Ll:]]ogH ! %7 4 1 \
0 Kng "H-7p 1-2p)
0
(81 099<Zg<1, T =T"°(0.99)
B
& 2
1
ZegT = = = = — — =
Z"‘ ____________________
P b
T4 T T T T Tf™ >

MET< ZegrTH alors modéle au chauffage
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4

Modéle ZzIRC dans Code Aster

4.1

4.2

Variables internes

Les variables internes de la relation de comportement *ZIRC’ sont :
V1 : Z proportion de la phase alpha1,

v2 : Zyo proportion de la phase alpha2,
v3 : TP, température aux nceuds,

va tﬁq ou tEq correspondant a Ta‘fq ou T;q, respectivement.

La proportion des phases « et § est donnée par: Zq =Zq1+Zy) et Zg =1-Z avec les relations
suivantes :

A7 Zeg

Ta™ T ™ 1 T T1f™

HMET> ZegTH alors modéle au refroidissement
Si0<Z,<09alorsZ,1 =0,Zyp =Z, etZg =1-Z,
Z,-0.9

+ Si09<Z,<lalorsZ, = 0,242 =2y-Zy 6t 25 =12,

A terme, les variables V1 et v2 disparaitront pour ne stocker que Z, dans v1.

Remarque : on considére pour les paramétres matériaux du modele mécanique, 3 phases
différentes : «, aB et B, c’est pourquoi deux phases V1 et V2 sont stockées. Or les relations ci-dessus
ne sont pas adaptées.

Dans le modéle mécanique META LEMA ANI, on considére les relations suivantes :
« Si0<Z, <0.01, onprendles données mécaniques de la phase
« Si0.01=Z, <0.1, onprendles données mécaniques de laphase B et aff
+ Si0.1=Z, <0.9, onprendles données mécaniques de la phase a
« Si0.9<Z, <0.99, onprendles données mécaniques de la phase o et of

« Si0.99<Z, <1, onprendles données mécaniques de la phase a
Utilisation du modéle
Pour activer ce modéle, il suffit de renseigner dans la commande CALC META, sous le mot clé

COMPORTEMENT, la relation *ZIRC’ (COMPORTEMENT=_ F (RELATION=’ZIRC')).
Les paramétres matériaux sont renseignés sous le mot-clé facteur META ZIRC de DEFI MATERIAU.
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Enfin, la définition de I'état métallurgique initial est réalisable a I'aide de la commande CREA CHAMP,
sous le mot clé facteur ETAT INIT de l'opérateur CALC META. Il est obligatoire de renseigner les
variables internes v1, v2 et V4.

Remarque : en principe, I'état initial métallurgique est soit Z, =1, soit Z, =0 et la variable v4 n'a
pas besoin d’étre renseignée initialement. Mais, si pour une raison quelconque, un utilisateur souhaite

réaliser le calcul suivant : Z, =1 initialement pour T;q <T(t) < T, alors l'instant tf’iq sera pris par

défaut a zéro si v4 n’était pas renseignée obligatoirement. C’est pourquoi, la variable v4 est
obligatoire et correspond au 1*" instant du calcul métallurgique (par nécessairement égal a zéro).
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