Dynamique moléculaire contrainte et approche multi-échelle de la rupture.
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Nous présentons une première approche de la modélisation multi-échelle de la rupture semi-fragile dans les métaux cubiques à faces centrés. Un bref aperçu d’une simulation de la zone plastique par dynamique des dislocations discrètes permet de montrer l’intérêt d’effectuer des simulations atomistiques pour proposer des critères simples pour l’émission de dislocations depuis la fissure et la propagation, tout en soulignant l’importance de ces critères physiques pour les simulations de mécanique des milieux continus. L’émission de dislocations et la propagation de fissures sont étudiées par dynamique moléculaire contrainte dans le cas d’un monocristal sollicité en mode I et III, et dans le cas d’un bicristal en mode I, dans Al pur. On montre comment les facteurs d’intensité des contraintes sont définis à l’échelle atomique, de manière cohérente avec l’élasticité, ce qui assure le transfert de l’information vers la mécanique des milieux continus.
