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RESUMEN

Se puede utilizar anélisis de elementos finitos para modelar el comportamiento de los metales duros a microescala y
mejorar el rendimiento de las herramientas y superficies fabricadas con estos materiales. Para ello, se utilizan
reconstrucciones tomograficas de la microestructura del WC-Co para construir mallas 3D realistas, que capturan la
verdadera naturaleza del material. Luego, se realizan simulaciones numéricas de micropilares en compresion y vigas con
flexién de tres puntos con fisura utilizando modelos de microplanos definidos por separado para las fases de particulas y
ligantes. El enfoque de microplano impone el equilibrio entre el tensor de tension macroscopico y los vectores de tension
en diferentes planos de deformacion inelastica en la microestructura utilizando el principio del trabajo virtual. Para el
ligante cobalto, se utiliza el modelo de plasticidad J2 de microplano, en el que la integracién de los vectores de
deformacion plastica obtenidos en planos de diferentes orientaciones en la microestructura utilizando la plasticidad J2
clasica produce el tensor de deformacion plastica macroscdpica. Para los carburos de tungsteno se emplea el modelo de
microplano M7 recalibrado para adaptarse a su comportamiento mecanico. Se compara los resultados con experimentos
de compresion de micropilares de muestras con diferentes contenidos de carburo de tungsteno. Ademas, se compara la
energia de fractura obtenida en la simulacién de flexion de tres puntos con datos experimentales. Se muestra buena
concordancia entre simulaciones y datos experimentales.
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ABSTRACT

Finite element analysis can be used to model the behavior of hard metals at microscale and enhance the performance of
tools and surfaces made of these materials. To this end, tomography reconstructions of the microstructure of the WC-Co
are used to build realistic 3D meshes, which capture the true nature of the material. Then, numerical simulations of
micropillars in compression and three-point-bend beams with a crack are carried out using microplane models defined
separately for particle and binder phases. The microplane approach impose the equilibrium between the macroscopic
stress tensor and the stress vectors on different planes of inelastic deformation in the microstructure using the principle
of virtual work. For the cobalt binder, it is used the microplane Jo-plasticity model, in which the integration of the plastic
strain vectors obtained on planes of different orientations in the microstructure using the classical J,-plasticity yields the
macroscopic plastic strain tensor. For the tungsten carbides the microplane model M7 recalibrated to fit their mechanical
behavior is employed. The results are compared with micropillar compression experiments of samples with different
tungsten carbide contents. Moreover, the fracture energy obtained in the three-point-bend simulation is compared with
experimental data from similar grade. It is shown good agreement between simulations and experimental data.
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una malla diferente tomada de las imagenes de

INTRODUCCION tomografia FIB de dos tipos de WC-Co con tamafio de
. ] . . grano distintos, como en los dos ejemplos en la Figura 1.
En este trabajo se comparan simulaciones y experimentos Un grado tiene una microestructura de granos finos y

de compresion de micropilares. Cada micropilar tiene 10,5% en peso de Co (usada tipicamente en operaciones



de maquinado) y la otra microestructura de granos
grandes y 22,4% en peso de Co (usada tipicamente en
operaciones mineras). Se presentaran los resultados de
seis mallas de micropilares de cada tipo totalizando doce
simulaciones.
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Figura 1: Microestructura de WC-Co reconstruida:
tamafio de grano fino y grueso.

Se utiliza como base la técnica microplano para el
modelado del WC-Co, con dos relaciones constitutivas
diferentes para cada fase. Para el ligante de Co se utiliza
un modelo de plasticidad basado en el invariante J,, que,
debido a su implementacién en el marco del microplano,
captura el efecto de vértice [1] importante en regimenes
de alta deformacidn y cargamentos no proporcionales. En
cuanto al carburo WC, se utiliza el modelo de microplano
M7, ideal para materiales semi fragiles, que utiliza los
limites tensién-deformacion y la teoria de bandas de
grietas para modelar la fractura [2] [3] [4]. El modelo M7
es una poderosa relacion constitutiva que se ha utilizado
para modelar compuestos de fibra. [5] [6], materiales en
régimen de fatiga [7], fluencia [8] y alta tasa de
deformacion [9].

Los resultados de la simulacién se comparan con datos
experimentales de tamafio de grano similar producidos
por Tarragé et al [10] (granos gruesos) y Sandoval et al
[11] (granos finos). Se demostrara que la metodologia
propuesta produce resultados en concordancia con los
datos experimentales, tanto en términos de las curvas de
tension-deformacién  calculadas como en el
comportamiento inelastico observado.

DATOS EXPERIMENTALES

En Sandoval et al [11] se calcula las curvas de tension-
deformacion a partir de los datos de carga-
desplazamiento medidos, considerando un area por
debajo de 1 um desde la parte superior de los
micropilares. En Tarrago et al [10] se calcula la curva
tension-deformacion también a partir de la curva carga-
desplazamiento medida, considerando un area de tres
cuartos de la longitud total del micropilar. Las curvas de
tension-deformacidn para los diferentes tamafios de
grano estan en la Figura 3.

MODELADO NUMERICO
2.1. Model Microplano M7

Para representar cada microplano se utiliza su
correspondiente vector normal unitario 7 y los vectores 1
y i de corte. Para evitar cualquier sesgo direccional, a
i se le da una direccion aleatoria pero paralela a su
plano, luego se define I como I = # x 7#. Por lo tanto, se
calcula los componentes de deformacion en cada plano
como &y = NijEij! Em = Mijeij yé = LijEij’ donde los
subindices van de 1 a 3 y N;; = nyn;, M;; = (nym; +
n]ml)/Z Y, LU = (Tlil]' + n]ll)/Z Se obtiene las
componentes de tension del microplano oy, oy Y oy,
utilizando la relacion constitutiva correspondiente como
oy = Fy(ey), 0% = 02 + 04 = E.(e? + €%) en tension
( oy >0) [2], [12]. EI tensor de tensiones se calcula
considerando el principio del trabajo virtual:

2m
3 e = f (onbey + oy bey + 0,6¢,) dQ (1)
Q

lo que lleva a

Gij = f(o-NNij+0LLij+o-MMij)d‘Q (2)
Q

En compresion( oy < 0), la ecuacion de equilibrio de
tensién macro-micro se convierte en;

O',:j = f(O-DNij+0LLij+O-MMi]')dQ‘+O-V8i]’ (3)
Q

en la que o, = Fp(ep)y oy = F,(ey) son las partes
desviadoras y volumétricas de la tension normal del
microplano obtenidas a partir de las funciones
constitutivas correspondientes.

Tal enfoque tiene algunas ventajas clave: (i) permite
modelar el dafio y el agrietamiento, en el régimen de
ablandamiento por deformacion [12]; (ii) las ecuaciones
constitutivas son mas intuitivas ya que se utiliza vectores
en lugar de invariantes de tensores de segundo orden, (iii)
las interacciones entre deformaciones inelésticas en
diferentes direcciones se capturan automaticamente; (iv)
el tensor de tensién "macro™ se calcula a partir de cada
componente de tension del microplano utilizando el
principio del trabajo virtual, que conecta la microescala
con la escala del tensor. Para los carburos de tungsteno
se utiliza como formulacion constitutiva el modelo M7.
Su algoritmo completo se explica en [2] [3] y no se dara
aqui.

2.1. Microplano J2-plasticidad

En el modelo de plasticidad basado en el invariante J; la
superficie de fluencia se expresa en términos de J; seguin

1
J2= 3 [(or = 1) + (o7 = 011)? + (o711 — 07)?] 4)



donde gy, a;; Y g, son los esfuerzos principales de o. La
superficie de fluencia se expande en funcion de la

deformacion plastica acumulada, ef,ff:

J, =1(e7) ®)

Cuando se alcanza el limite elastico, se impone el retorno
radial del estado de tension a la superficie de fluencia. El
endurecimiento isotrépico es inapropiado para cargas
variables, como lo demuestra el efecto Bauschinger, que
se soluciona considerando la  suposicion de
endurecimiento cinematico [13].

Sin embargo, los materiales policristalinos no son ni
completamente isotropicos  ni completamente
cinematicos. Tales suposiciones se originaron a partir de
observaciones empiricas a escala de ingenieria. En
realidad, cuando ocurre la deformacién, los granos
cristalogréaficos se reorientan hacia el flujo plastico. El
deslizamiento plastico ocurre en planos predefinidos de
cada cristal y se desarrolla una tension residual entre los
cristales adyacentes. Macroscépicamente, se espera un
cambio en la forma de la superficie de fluencia, Ilamado
efecto vértice [1]. Por lo tanto, los modelos de plasticidad
cristalina, desarrollados a partir de observaciones de
monocristales, pueden reproducir la mayoria de los
mecanismos de deformacién observados a nivel
macroscopico [14], incluido el efecto de vértice.

En este trabajo, se implementa la plasticidad J, dentro del
marco del microplano:

c%+cf+c,2\4=ru(e;ff) (6)

donde o, =oy —oy, es el esfuerzo desviador del
microplano, o, y o, son los esfuerzos cortantes del
microplano, oy = N;j0;; es el esfuerzo normal del
microplano, o, = 0;;/3 es el esfuerzo volumétrico y
7,(€8) es la funcion de endurecimiento definida en un
microplano. Con ello, no solo se predicen el
endurecimiento por deformacidn y el efecto Bauschinger,
sino también el efecto de vértice, en el que la carga
tangencial a la superficie de fluencia produce una
respuesta elastoplastica como en los experimentos (la
plasticidad macroscopica clasica J; predice la respuesta
elastica en este caso).

CALIBRACION Y VERIFICACION
3.1 Microplane J2-plasticidad - cobalto

La calibracién se realiz6 considerando un ensayo de
traccién uniaxial simple para obtener los parametros del
material que controlan el endurecimiento por
deformacion y el limite de fluencia. El modulo elastico y
el coeficiente de Poisson fueron los (inicos parametros
conocidos al comienzo de este proceso. Al final, se
obtuvo los parametros de la Tabla 1 para el Co.

Tabla 1: Parametros de plasticidad del microplano J;
para cobalto

Parametro  Valor Significado

E 230 GPa  Modulo de Young

v 0.33 Coeficiente de Poisson

kq 0.52 Exponente de la ley de
endurecimiento

k, 0.055 Deformacion  plastica
normalizada

k4 620 MPa  Aproximadamente el
limite elastico

3.2 Microplane M7 - carburo de tungsteno

Se optimizaron los parametros buscando una respuesta
similar entre micropilares simulados y los datos
experimentales de Sandoval et al [11]. EI mddulo eléstico
y el coeficiente de Poisson eran los Unicos parametros
conocidos al comienzo del proceso de calibracién. Para
verificar la validez de los parametros optimizados en
cuanto al comportamiento de agrietamiento modo I, se
consideraron tres simulaciones de una viga de flexién de
3 puntos con el WC-Co de tamafio de grano fino. La
energia de fractura liberada durante la flexién de 3 puntos
fue de 225+23 Jm "2, en comparacion con 246+5 Jm 2 de
tamafio de grano similar encontrado en la literatura [15].
En la Tabla 2 los parametros utilizados en el Modelo M7
para los carburos de tungsteno.

Tabla 2: Parametros del material del modelo M7 de
Microplane

Parametro  Valor Sentido

E 700 GPa  Mddulo de Young

v 0.24 Coeficiente de Poisson

ky 7.3-1077  Parametro de
dimensionamiento radial

k, 950 Controla resistencia
maxima bajo
cizallamiento

ks 0.5 Controla la pendiente
posterior al pico bajo
cizallamiento

k, 1.0-10* Pendiente posterior al
pico bajo controles de
compresién uniaxial

ks 150 Controla resistencia
maxima bajo compresion
uniaxial

ke 17 Controla resistencia
maxima bajo tensién
volumétrica

k; 420 Controla la forma del
limite volumétrico

kg 0.264 Controla resistencia
méaxima bajo traccion
uniaxial

ANALISIS DE ELEMENTOS FINITOS



Los modelos de micropilares tienen altura de 6000 nm,
con didmetros superior e inferior de 2090 nm y 2700 nm
respectivamente, lo que produce un angulo cénico de 3
grados, similar a una muestra tipica. Se fija la superficie
inferior, mientras que se aplica una carga de
desplazamiento de 400 um (6,7 % de la altura total)
mediante un indentador rigido en la parte superior,
suponiendo contacto con un coeficiente de friccion de
0,2. Después se lleva a cabo un paso de descarga. Se
utiliza la fuerza de reaccion y el desplazamiento del
indentador para calcular las curvas de tension-
deformacion. Para el calculo de la tension se considera el
promedio entre las areas superior e inferior, tal como se
recomienda en [16]. Para la deformacion se considera la
longitud total del micropilar y el desplazamiento del
indentador.

RESULTADOS Y DISCUSION

En Figura 2, se puede ver el promedio y el intervalo de
confianza del 95% de los experimentos y el promedio de
las simulaciones. En los graficos de los casos
experimentales, se representd la deformacion axial solo
hasta el valor minimo alcanzado entre todos los
experimentos. Con respecto a la gréfica de tamafio de
grano fino, el promedio de las simulaciones se encuentra
dentro del intervalo de confianza experimental durante el
régimen inelastico. En los experimentos del grado mas
grueso, se observéd un intervalo de confianza mas
pequefio, pero el ndmero de muestras analizadas (4
muestras) fue bajo. Ademés, la fraccion en peso de
carburos (85 % en peso) es ligeramente superior a la
fraccibn en peso de carburos en los micropilares
simulados.
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Figura 2: Simulacién de compresion de micropilares:
microestructura de granos finos (a) y gruesos (b).

Debido a problemas de contacto en los experimentos, la
respuesta observada no coincide bien durante el régimen
elastico, como se puede ver en la Figura 2. Asi, para
medir correctamente la rigidez, se suele utilizar la parte
de descarga de las curvas experimentales. En la Tabla 3
se muestra la rigidez de descarga experimental reportada
por Sandoval et al [11], y calculada a partir de las curvas
tension-deformacidén de Tarrag6 et al [10]. La rigidez de
micropilares simulados durante el paso de descarga
coincide con los valores de la literatura.

Tabla 3: Rigidez calculada a partir de la descarga,
valores simulados y experimentales.

Tamafio de Tamafio de
grano fino grano grueso
Rigidez 625+103 270£31
experimental (GPa)
Rigidez de 63627 328+86
simulacién (GPa)

Iméagenes microscopicas de micropilares después de la
compresion en Sandoval et al [11] y Tarragé et al [10]
muestran grietas de carburos que se propagan a 45 grados
en relacion con la carga de compresion y a lo largo de los
bordes WC/WC. Esta es la direccion critica de cizalla
bajo compresion uniaxial, por lo tanto, tal
comportamiento indica una debilidad al esfuerzo
cortante. EI modelo M7 podria reproducir dicho proceso
de falla, como se muestra en la Figura 3.



Max Princ. Strain
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Figura 3: dos ejemplos de grietas de 45 grados a lo largo
de la regién superior del micropilar.

Ademas, en las simulaciones, las esquinas afiladas y las
ranuras en los carburos fueron el principal origen de las
grietas, muchas de las cuales eran interfaces WC/WC en
la muestra de la tomografia FIB. Curiosamente, no se
utilizaron formulaciones especiales para definir los
interfaces ni bordes, lo que sugiere que, al menos
parcialmente, los bordes WC/WC son criticos debido a
su marcada geometria. Se puede apreciar este efecto en
la simulacion que se muestra en Figura 4, donde se
observa una deformacion elevada en estas zonas.

Bco Max Princ. Strain
Cwc 0

Figura 4: Concentracion de tensién en las esquinas, que
normalmente se encuentran en las bordes WC/WC.

Microplane J, puede reproducir las grandes
deformaciones observadas experimentalmente en el
ligante de cobalto debido a su formulacién de
deformacion finita. Tal ductilidad mejora la tenacidad en
el material compuesto [17], y esto se puede ver en las
simulaciones cuando carburos rotos se retuvieron gracias
al ligante o cuando los frentes de grietas se detuvieron al
alcanzar el ligante, como se ve en la Figura 5.

Mco Max Princ. Strain
ONN T moO.4

Figura 5: Carburo roto sostenido por el aglutinante.

Se ha observado que las grietas en el ligante tienden a
crecer junto a las interfaces WC/Co [17]. En las
simulaciones, el ligante, al ser la fase méas blanda, esta
sujeto a grandes tensiones de cizallamiento a medida
que los carburos se mueven y giran durante la carga de
compresion. Para ejemplificar, en Figura 6, el gran
movimiento relativo entre los carburos provocé una
fuerte tension en el ligante adyacente a los carburos.

Max Princ. Strain

O TO.45

Figura 6: Deformacién elevada en la fase Co cerca de
los carburos WC.

CONCLUSIONES

En este trabajo se utiliza imagenes de tomografia FIB
para generar 6 mallas de micropilares de tamafio de grano
fino y 6 mallas de grano grueso de WC-Co, totalizando
12 simulaciones de compresion de micropilares. Se
compara las simulaciones con datos de compresion de
micropilares de microestructura similar disponibles en la
literatura. Se aplica dos relaciones constitutivas distintas
durante las simulaciones: el modelo de microplano J, en
para el ligante Co y el modelo de microplano M7 para el
carburo WC. Las conclusiones que se pueden extraer de
esta metodologia :

e Las curvas de tension-deformacién de micropilares
simulados de dos grados diferentes reprodujeron
fielmente los datos experimentales.

e Larigidez calculada con la parte de descarga de las
curvas de tensidn-deformacion de las simulaciones
coincide con los valores experimentales informados.

e En las simulaciones, la marcada geometria de los
carburos fue la principal causa de grietas en esta
fase. Su propagacion ocurrié a menudo en los planos



criticos de corte bajo compresion (45 grados), de
manera similar a lo que se observa
experimentalmente.

e El modelo microplano J; puede reproducir las
grandes deformaciones plasticas que sufre la fase
ligante que aumentan la tenacidad del compuesto
WC-Co.

e El ligante es susceptible a altas deformaciones a
medida que los carburos se mueven durante la
compresion de los micropilares. Las observaciones
experimentales corroboran que esta region es critica
para la propagacion de grietas dentro del ligante.

e Eluso de latécnica del microplano para ambas fases
junto con una microestructura real predice muy bien
la deformacion y fractura de micropilares de
carburos cementados de WC-Co. Por lo tanto, es
posible que el uso de esta metodologia pueda
extenderse a otras configuraciones de cargas y
volimenes de material mayores necesarios en las
aplicaciones de ingenieria de dichos materiales.
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