CSMA 2022

15¢me Colloque National en Calcul des Structures
16-20 Mai 2022, Presqu’ile de Giens (Var)

Session logiciel: Présentation des outils/codes numériques FoXtroT et
S2M

S. Ben Elhaj Salah', A. Nait-Ali!, M. Gueguen'

U Pprime, ISAE-ENSMA-Chasseneuil-du-Poitou {sami.ben-elhaj-salah, azdine.nait-ali, mikael.gueguen} @ ensma.fr

AN

Résumé — L’équipe "Endommagement et Durabilité" de I’institut Pprime travaille sur la tenue méca-
nique de plusieurs familles de matériaux, en collaboration fréquente avec des entreprises des secteurs du
transport (aéronautique et automobile) et de 1’énergie. Les études cherchent a mettre en relation la micro-
structure initiale du matériau, son évolution au cours du chargement, les mécanismes de déformations et
d’endommagement qui se créent et la réponse mécanique macroscopique. L’ équipe développe pour cela
des outils numériques permettant le traitement d’images tomographiques, leur maillage grace a S2M [1]
et ensuite la simulation de leur réponse mécanique en utilisant un code de calcul FoXtroT [2] [3].

Mots clés — Maillage, MEF, Solveur spectral.

1 Présentation du logiciel S2M

L’outil S2M est un package python permettant de modéliser des agrégats polycristallins pour la
simulation numérique avec des informations cristallographiques. Il offre la possibilité de :
e Création d’un agrégat 3D réel a partir de données expérimentales EBSD 2D. Dans ce cas, on peut
obtenir un volume voxélisé, piloté par un remplissage de spheres ou ellipsoides. (voir Figure 1)
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FIGURE 1 — S2M : Maillage voxélisé a partir d’une carte EBSD 2D

e Création d’un maillage 3D voxel par les reconstructions 2D — 3D, ou sur plusieurs images tif
2D

e Création d’un maillage tétraédrique 3D a partir d’une structure voxel basée sur 1’algorithme
"Multiple Material Marching Cubes" combinée avec les algorithmes de lissage et de remaillage
(voir Figure 2). Le workflow implémenté pour la génération de maillage tétraédrique sur des
images labellisés par constituants (ou phases) comprend les étapes principales suivantes :

1. Préparation de I’image : résolution des ambiguités topologiques itératives.

2. Génération d’un maillage d’interface initial basé sur I’algorithme des cubes de marche multi-
matériaux [4]. Une méthode permettant de réduire de maniére significative la taille de la table



de connectivité (lookup table) a été€ proposée, ce qui a permis de baisser la taille de la table et
d’améliorer les performances.

3. Lissage initial de la surface, en se basant sur un lissage laplacien.
4. Remaillage de la surface basée pour améliorer la qualité des mailles.

5. Maillage tétraédrique volumétrique a I’aide du logiciel libre TetGen [5]

Maillage + fin aux interfaces

FIGURE 2 — S2M : vox2tet générateur de maillage adapté

2 Présentation générale du logiciel FoXtroT

FoXtrot est un code de calcul éléments finis et FFT dédié¢ a 1a mécanique des matériaux, et développé
au laboratoire Pprime dans I’équipe endommagement et durabilité. L’ objectif du code de calcul est de
mettre en place un espace de développement permettant de traiter des problémes a grands nombres de
degrés de libertés dans un cadre non-linéaire (calcul en plasticité cristalline, couplage multiphysiques).
D’autres types de solveurs adaptés a la résolution des équations de la mécaniques des milieux continus
sont solveur spectral pour I’homogénéisation en champ complet.

2.1 Solveur éléments finis

Le module EF permet de traiter des problemes mécaniques non-linéaires. Le code défini par ailleurs
ses propres éléments finis isoparamétriques 3D : hexaedres, tétra¢dres, en utilisant une interpolation
linéaire ou quadratique et une intégration pleine ou réduite. Le solveur EF résout des équations méca-
niques, thermiques, de diffusion, et en couplages thermomécaniques et diffusions mécaniques. Plusieurs
lois de comportement sont implémentées tels que : élastiques, hypoélastiques, viscoélastiques et plas-
ticité/élasticité cristalline. Le code est séparé en plusieurs partie, dépendant notamment du langage de
programmation utilisé, mais aussi de fonctionnalités :

o foxtrot : solveurs éléments finis et fft pour la résolution des équations d’équilibre mécanique et/ou
thermique ; écrit en c++

o edphilib : librairie d’éléments finis utilisés par le solveur éléments finis; écrit en fortran, et né-
cessaire au fonctionnement du solveur

e edmat : librairie de lois de comportement non linéaires, avec interface vers le code de calcul
ABAQUS (reprenant le formalisme UMAT) ; écrit en fortran, et nécessaire au fonctionnement de
la librairie edphilib

e stennadell : librairie de fonctions utilitaires pour le calcul tensoriel et matriciel ; écrit en fortran,
et nécessaire au fonctionnement des librairies edphilib et edmat.

e non-linéarités géométriques : (coordonnées matérielles entrainées, et formulation lagrangienne).
Les non-linéarités géométriques interviennent a 1I’appel de la loi de comportement et a 1’ajout du



terme non-linéaire dans le calcul de la matrice tangente, ainsi que les termes a prendre en compte
pour le chargement externe.

e Implémentation d’un framework mathématique grace a la librairie PETSc permettant la résolu-
tion parallele d’EDP linéaires et non-linéaires. Le solveur non-linéaire SNES de cette API sera
mis en oeuvre a travers la notion de maillage non structuré DMPLEX. Le principale avantage
de DMPLEX dans la représentation de la topologie est qu’il traite tous les différents éléments
d’un maillage, par exemple les cellules, les faces, les arrétes et les sommets de la méme maniere
(traités comme des points) par un diagramme de Hasse qui est un graphe orienté acyclique (en
anglais Directed Acyclic Graph (DAG)) (voir Figure 3).
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FIGURE 3 — Exemple d’un maillage simple et son DAG équivalent [6]

2.1.1 Implémentation d’un élément fini enrichi pour ’homogénéisation

Pendant la these de S. BEN ELHAJ SALAH [7], le modele correspond a la seule énergie W}fgi(u, V)
(voir I’équation (1) ) a été implémenté dans le code EF FoXtroT. A cet effet, un élément fini enrichi
est implémenté pour prendre en compte le champ v de déplacement virtuel 1ié aux inclusions en gardant
une interpolation classique de type Lagrange. A noter que cet élément présente un caractére non-local.
Un premier test numérique tridimensionnel a été également réalisé dans FoXtroT et fournit des résultats
encourageants (voir [7]).

Wh(gr)n(u,v):%E /Q e.(u) : OO (x,0) : ex(u)dx— E /Q eu(u) : O (x,0) : £x(v)dx

+ %E /Q eu(v) : (2 (x, ) + 02T (x, ) : £ (v)dx

2.1.2 Autres problemes mécaniques implémentés dans FoXtroT

FoxtroT met en place des modélisations spécifiques dans le cas de calcul couplé diffusion de gaz
mécanique pour prendre en compte les échanges de gaz dans une cavité. Des modeles des zones cohésives
et de champ de phase sont implémentés également dans le code EF.

2.1.3 Exemples des simulations réalisées par FoXtroT

— Modélisation de I’interaction gaz/solide.
— Simplification morphologique pour un matériau biphasé par un outil mathématique "covario-
gramme" (voir les travaux de S. BEN ELHAJ SALAH et al. [8])
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FIGURE 4 — Exemple 1 : Champ de concentration en gaz apres le début de décompression.
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FIGURE 5 — Exemple 2 : Simulation de VER déterminé par une simplification morphologique.

2.2 Solveur spectral

foxtrot met en oeuvre un solveur spectral basé sur la FFT pour réaliser des simulations mécaniques
non-linéaires sur des échantillons de microstructures (éléments de volume hétérogenes), discrétisés par
des maillages 3D structurés. Cette modélisation de type homogénéisation en champ complet est basée
sur les travaux de Moulinec et Suquet. La méthode de résolution par le solveur FFT présente 1’intérét
de ne pas avoir a générer un maillage et peut directement s’appuyer sur la segmentation des images
représentant la microstructure du matériau. Le code est implémenté en utilisant le multithreading via
I’usage de directives OpenMP dans le code et s’appuie sur des librairies permettant le calcul matriciel
(Eigen) et le calcul de transformées de Fourrier discrete (librairie FFTW). Des calculs rapides sur de
gros volumes sont réalisés par le solveur spectral en se basant sur un modele de plasticité cristalline [9]
donné par I’équation (2). Un exemple d’agrégat utilisé pour faire des calculs FFT et la comparaison entre
les résultats expérimentaux et numériques sont présentés dans la Figure 6 . Le solveur FFT est aussi
utilisé pour faire des simulations sur des gros agrégats (voir Figure 7) afin d’étudier 1’effet de macrozone
sur le comportement macroscopique.

N
& (x) = Y} m ()Y (x) 2
avec :

T =Y ——=—— | sgn(m’(x):0(x)) 3)



1200
£§=10"4%s"1 Synthetic
1000 |
_ 00 Experimental
5
Ozz %
1000 MPa » 00
1010 H === 0.2% plastic strain offset
azz -
«  Synthetic microstructure
0001 200
*  Reference microstructure
o l' A
I 0 0.004 0.008 0.012 0016 0.02
700 MPa ool

FIGURE 6 — Exemple d’agrégat utilisé pour faire des calculs FFT et concordance entre les résultats
expérimentaux et numériques[10].

FIGURE 7 — Exemple des simulations FFT réalisées sur des agrégats polycristallins avec la présence de
macrozone [11].

2.3 Usage global de FoxtroT

Plusieurs possibilités sont offertes pour lancer un calcul : directement a partir d’un fichier type ABA-
QUS dans le cas du solveur élément fini, ou a partir d’un fichier json (cas du solveur FFT et solveur élé-
ment fini). La création du modele se fait par la lecture de données dans un fichier inp d’abaqus (maillage,
données matériaux, définition des étapes de calcul). La création du fichier d’entrée reprend la syntaxe
d’un fichier input d’ABAQUS, mais aussi permet d’importer un maillage au format GMSH (extension
msh) dans le fichier inp. Concernant le solveur spectral, il faut définir un fichier utilisant la syntaxe json.

2.4 Développements en cours

Des développements numériques sont en cours de réalisation dans I’équipe en s’appuyant sur les
efforts d’optimisation des codes de calcul pour permettre de traiter des problemes de plus grandes tailles.




Une mise en oeuvre et programmation d’un solveur non-linéaire SNES de la librairie PETSc a tra-
vers la notion de maillage non structuré DMPLEX, et la prise en compte du caractere hétérogene des
modeles/matériaux et des champs issus de la segmentation (vecteurs d’orientation dans les composites,
orientation cristallographique dans les polycristaux)
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