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RESUMEN

La fragilizacion por hidrogeno esta presente en muchos de los fallos de estructuras o componentes de acero. En estudios
anteriores se ha mostrado el efecto del hidrogeno dentro de la red de hierro a nivel atdémico y se concluia que el
hidrogeno no establece enlace quimico con el hierro pero introduce tensiones internas que debilitan los enlaces hierro-
hierro y disminuyen la tenacidad de fractura. En el presente trabajo se ha simulado la propagacion de una fisura por el
efecto del hidrogeno. Se ha acoplado el transporte de hidrogeno, los gradientes de tensiones y la variacion de la
tenacidad de fractura en un modelo multifisico de elementos finitos. El comportamiento en fractura se ha simulado
mediante dos leyes cohesivas, una ley lineal y una ley polindmica. Los resultados muestran que existe una influencia de
la ley cohesiva sobre la propia velocidad de propagacion de la fisura y el perfil de concentracion de hidrogeno.

ABSTRACT

Hydrogen embrittlement is ubiquitous in many of the failures of steel structures components. The effect of hydrogen
inside a periodic lattice of iron has been previously studied at the atomic level concluding that hydrogen does not
establish significant chemical bonds with iron; instead it introduces internal stresses that weaken the iron-iron bonds
and decrease toughness for fracture. In this work we simulate the crack propagation under the hydrogen influence.
Hydrogen transport, stress gradients and the evolution of fracture toughness were analyzed together in a multi-physics
finite element model. Fracture behavior has been simulated using two different models for the cohesive law with either
a lineal or a polynomial dependence. Results show that the choice for the cohesive law influences the crack propagation
rate and the hydrogen concentration profiles.

PALABRAS CLAVE: Fragilizacion por Hidrogeno, Acero, Velocidad de Propagacion de la Fisura, Simulacion.

1. INTRODUCCION que condicionan el camino de difusion [17, 18] y
debilitan el enlace Fe-Fe [9], o lo que es lo mismo
La Fragilizacion por Hidrégeno (FH) es una de las reduce la energia de fractura del acero [4, 6, 19, 20].
principales causas de fallo en los componentes
metalicos expuestos a ambientes agresivos y puede estar Existe una amplia bibliografia para el caso del acero
asociada a otros tipos de degradacion, como es la dedicada al fendmeno de difusion en funcion del medio
corrosion o la corrosion bajo tension [1-3]. Desde el y considerando las diferentes trampas existentes y su
punto de vista teodrico, existen diversas aproximaciones desorcion [21, 22], el comportamiento mecanico y la
al fenomeno de la FH que pueden reproducir en mayor o reduccion en la tenacidad de fractura [2, 8, 23]. Por otra
menor medida el comportamiento de los diferentes parte, desde la mecanica de fractura se ha abordado el
metales o aleaciones frente a la FH [4-15]. En el caso problema del crecimiento de las fisuras desde diferentes
del acero ferritico se ha demostrado que el H no puntos de vista, siendo uno de los mas utilizados el
establece enlace con los atomos de Fe [16], ademas modelo de fisura cohesiva cuando se trata de estudiar el
introduce unas tensiones/distorsiones en la red bcc-Fe crecimiento de una fisura discreta [24-26]. Algunos
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autores han aplicado esta metodologia para el caso de la
FH en aceros [10].

El objetivo de este articulo es desarrollar un método de
calculo que permita estimar la velocidad de propagacion
de la fisura comparando dos curvas distintas para el
caso de un acero ferritico; una curva lineal [10] y otra
tipo escalon de Heaviside (aproximada por un
polinomio de grado 6) [27].

2. METODOLOGIA

A continuacion se presenta la metodologia adoptada
para simular la propagaciéon de una fisura por
fragilizacion por hidrégeno teniendo en cuenta: (i) la
generacion de hidrogeno en la superficie de la fisura, (ii)
el transporte de hidrégeno hacia la zona en proceso de
fractura donde existe un gradiente de tensiones y, por
ultimo, (iii) se ha aplicado un modelo de fisura cohesivo
que incluye una penalizacion por la presencia de
hidrégeno.

En este trabajo se ha considerado unicamente el
hidrogeno presente en la red de hierro. La ecuacion de
transferencia de materia tiene en cuenta, ademas del
gradiente de concentracion de hidrégeno C, el gradiente
de tensiones a través de la presion hidrostatica p [10]:

€ _ przc+ Xipepy = PV oy

at RT "“VPT " Rr VP (1)
Donde Vj es el volumen molar parcial del hidrogeno, R
es la constante de los gases ideales y T es la temperatura

absoluta.

Las condiciones de contorno aplicadas en este modelo
se basan en la adsorcion de hidrogeno en equilibrio con
el medio y que a su vez depende de las tensiones
mecanicas [10]. Esta condicién de contorno se aplica
sobre la superficie de la fisura:

C= Ceq (p) = Ceq (O)epVH/RT (2)

Donde C,(p) es la concentracion en equilibrio en la
superficie de la fisura a la presion hidrostatica p y C,,(0)
corresponde con la concentraciéon en equilibrio a la
presion hidrostatica de valor cero [10].

A través de la ecuacion de Langmuir podemos
relacionar la adsorcion de hidroégeno sobre la superficie
de acero con la concentracion en equilibrio sobre dicha
superficie metalica (temperatura constante):

3
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En esta ecuacion se define Ag’, como la diferencia de
energia para el hidrogeno sobre la superficie de la fisura
y para el hidrégeno dentro de la red de hierro.

El comportamiento en fractura se ha simulado mediante
dos leyes cohesivas diferentes: (i) ley cohesiva de grado
6, y (ii) ley cohesiva lineal. La primera ley cohesiva
(Coh,,in) esté relacionada con la propuesta por Elices et
al. [27]. Como aproximacion a dicha ley se ha empleado
un polinomio de grado 6 y la parte final se ha ajustado
con una exponencial para facilitar la convergencia del
programa de elementos finitos.

6
fe = Brotin u°

6 (0.95 ug-u)20x10°
(e = Botn(0.95 uy) )c( = ),0.95u; < u

,u < 0.95 u,
Cohpgpin(u) =

4)

Donde u es la separacion entre los labios de la fisura, u,
es la separacion critica a partir de la cual se considera
que el material se encuentra decohesionado y
Boin = filuf

nolin _ﬁ Uy

Otro de los parametros que definen la ley cohesiva es f;,
la tension inicial cuando u = 0. Diversos autores
proponen que este valor es aproximadamente 4 veces el
limite elastico, oy [10]:

ft = 40'y0 (5)
La segunda ley cohesiva que se va a utilizar estd
relacionada con los estudios de Serebrinsky et al. [10]
(Cohy;,,). Esta ley se caracteriza por tener un
comportamiento lineal, que responde a las siguientes
ecuaciones:

) ft = Bunu, u <uy
Cohyn(u) = { 0 < u
(6)

Donde By;, = fi/uy

Experimentalmente se ha observado que la tenacidad de
fractura en el acero disminuye en presencia de
hidrégeno [29]. Calculos ab-initio realizados por Jiang y
Carter [19] proponen la siguiente ecuaciéon que
relaciona la disminucion en la energia de fractura (Q)
con el recubrimiento de hidrégeno (0):

Q =1-1,04676 + 0,16876* 7
Por lo tanto, en un proceso de fragilizacion por
hidrégeno es necesario actualizar la energia de fractura,
G/, durante el célculo de elementos finitos, en funcion
de la concentracion de hidrogeno, C.

Es posible aplicar el factor Q directamente sobre la
energia de fractura, lo cual supone una reduccién en la
tension inicial de la curva de ablandamiento f,. Al
hacerlo de esta forma no se penaliza la separacion
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critica u;, inicamente la tension méxima f;. Para lograr
este efecto, se propone la siguiente ecuacion donde, a
través de un cambio de variables, se modifica la ley
cohesiva disminuyendo tanto f, como u; en funcion de la
concentracion de hidrégeno C:

GFF = G,Q(C) = (QUON®° [, f (s ) ®)

En la Fig. 1 se muestran las leyes cohesivas empleadas
en el estudio para: (i) el caso de que no haya hidrégeno
(Q = 1); y (ii) el caso en que el hidrogeno actlie
reduciendo la energia de fractura por un factor Q.

a E‘Pa)
6x107
5x 107}
4x10° b
3x10%}
2x10%
1x10%

0 2 4 6 8 10u (um)
Fig. 1. Funciones de ablandamiento: (i) la funcion lineal
sin hidrogeno (Q = 1) linea continua en color negro, (ii)
la funcioén lineal con hidrégeno (Q = 0.5) linea punteada
de color negro, (iii) la funciéon no lineal sin hidrégeno
(Q =1) linea discontinua en color azul, y (iv) la funcion
no lineal con hidrogeno (Q = 0.5) linea discontinua en
color azul.

3. RESULTADOS NUMERICOS

Para las simulaciones se ha considerado una placa de
acero de 20x20 mm® con una pre-fisura, 2a = 0.8 mm.
Tanto la parte superior como la inferior estdn sometidas
a una carga distribuida en toda su longitud. Véase figura
2.

[ a1 |

Linea

y

Iy
1
1
1
1
1
1

Linea de simetria

Initial crack Horizontal

Fig. 2. Geometria, condiciones de contorno y de
simetria.

Existen dos planos de simetria perpendiculares al eje
vertical y horizontal que atraviesan la probeta por su
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centro, que permite simplificar el calculo a ' de la
probeta. Se ha considerado que el camino de
propagacion de la fisura coincide con el eje x. En este
eje se ha introducido la ley cohesiva correspondiente a
una condiciéon de contorno tipo muelle no lineal, donde
se ha tenido en cuenta el desplazamiento, 2u, como
apertura de la fisura en la ley cohesiva.

La tension remota aplicada (o) es de 1400 MPa. La
concentracion inicial de hidrogeno es nula y se ha
considerado que la entrada de hidrogeno se produce en
la superficie de la fisura seglin la ecuacion 2.

En las tablas 1 y 2 se muestran las constantes mecanicas
y de transporte de hidrogeno en el acero.

Tabla 1. Propiedades mecanicas.
Kic (MPa Vm)

E (GPa) v p (kg/m®)

207 03 7850 75

Tabla 2. Parametros de transporte del hidrégeno en el
acero.
Dej; (m’/s)

Vi (m’/mol) Ag’, (kJ/mol)

1070 210° 30

En la figura 3 se muestra el resultado de la simulacion
para el caso de la ley cohesiva lineal y para un tiempo
de 350 s. En esta figura se puede observar que la fisura
ya ha comenzado a propagar y que se produce una
acumulacion de hidrogeno en la zona en proceso de
fractura. En las figuras 4 y 5 se muestra la
concentracion de H en el frente de la fisura para
diferentes tiempos. Independientemente de la ley
cohesiva aplicada, se produce un maximo de la
concentracion de H en el frente de la fisura, que se va
desplazando a medida que se produce la propagacion de
la misma. De forma cualitativa, se observa que la
concentracion de hidrogeno es mas puntual para el caso
de la ley lineal (ver figura 4), mientras que para el caso
de la ley no-lineal se produce una acumulacién mas
distribuida (ver figura 5).
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Fig. 3. Resultados de tension de von Mises y
concentracion de hidrogeno para el caso de la ley
cohesiva lineal y para t =350 s. Deformada x10 en el

ejey.
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Fig. 4. Concentracion de H en el frente de la fisura para
el caso de una ley cohesiva lineal.
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Fig. 5. Concentracion de H en el frente de la fisura para
el caso de una ley cohesiva no-lineal.

Para analizar la posicion del frente de la fisura, se ha
considerado la posicion del punto que alcanza la
separacion critica u. En la figura 6 se muestra la
posicion del frente de la fisura para ambas leyes
cohesivas. En el caso de una ley no-lineal el comienzo
de la propagacion se produce para un tiempo inferior,
200 s, frente a mas de 330 s para el caso de la ley lineal.
Sin embargo, a los 600 s alcanzan el mismo valor en la
posicion del frente de la fisura. En ambos casos, la
propagacion de la fisura tiene lugar de forma
discontinua, con saltos de aproximadamente 2 pum (ver
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figura 7). Para el tratamiento de datos se han ajustado
las curvas a una funcion exponencial.

tamarfio fisura, a (mm)

0.60F
n55F Ley no
lineal
0.50 Ley
0.45 lineal

— v fiempo (s)
0 100 200 300 400 500 600

Fig. 6. Posicion del frente de la fisura para las dos leyes
cohesivas: resultados de la simulacién (linea continua) y
ajuste a una ecuacion exponencial (linea discontinua).

tamafio fisura, a (mm)
0.60
0.59
0.58
0.57
0.56
055 Ley lineal

5 A : fiempo (s
o ilerCI 410 420 430 440 450 PO (5)

Ley no lineal

Fig. 7. Detalle de la posicion del frente de la fisura para
las dos leyes cohesivas.

Derivando las curvas anteriores se obtiene la velocidad
de propagacion de la fisura (Crack Propagation Rate,
CPR). En la figura 8 se muestran los valores de CPR en
funcion del factor de intensidad de tensiones, K;, para
ambas leyes cohesivas, obteniéndose  valores
ligeramente mayores para el caso de la ley lineal. Para
estas condiciones de simulacion se produce la parada de
la fisura. Al aumentar el tamafio de la fisura, a, se
produce una mayor concentracion de H en la seccion
resistente, no solo en el frente de la fisura. Como
consecuencia de un aumento de la concentracion de
hidrégeno en la zona en proceso de fractura se produce
una disminucion de la tenacidad de fractura que induce
la fractura fragil del componente, que por ser inestable
ya no puede ser capturada por la simulacion.
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CPR (um/s)
35

3.0¢
2.5
2.0t
1.5
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0.5¢

0.0 b A Jm
20 45 50 55 60 65 7o (MPavm)
Fig. 8. Velocidad de propagacion de la fisura versus
factor de intensidad de tensiones de tensiones: en trazo
continuo el resultado para la ley lineal y en trazo
discontinuo el resultado para la ley no lineal.

4. CONCLUSIONES

La velocidad de propagacion de la fisura debida a la
fragilizacion por hidrogeno depende de la ley cohesiva
empleada. Esto se debe al hecho de que la concentracion
de hidrogeno depende de la propia ley cohesiva a través
de su influencia en el gradiente de tensiones. La ley
cohesiva lineal produce una concentracion de tensiones
en una region mas localizada que la ley no lineal. Del
mismo modo, la concentracién de hidrogeno en el caso
de la ley lineal produce un aumento de la concentracion
de forma puntual, mientras que en el caso de la ley no
lineal se produce una mayor acumulacion de hidrégeno
en el frente de la fisura.

La mayor acumulacion de hidrogeno en el caso de la ley
no lineal es coherente con el resultado de la simulacion
en el que el tiempo de iniciacion de la propagacion de la
fisura es menor para la misma ley no lineal. Es decir, la
mayor acumulacion de hidrégeno para la ley no lineal
produce una mayor reduccion de la tenacidad de
fractura y, por lo tanto, el inicio mas temprano de la
propagacion de la fisura.

En ambos casos se capta la propagacion discontinua de
la fisura con saltos aproximadamente de 2 [ /m, lo cual
coincide con resultados experimentales.

Para las condiciones de simulacion introducidas se
produce una parada de la fisura al crecer el tamafio de la
misma hasta que se produce la ruptura fragil del
elemento simulado. Este resultado se explica por la
acumulacion de hidrogeno en el ligamento resistente
que compite con la propagacion de la fisura debida a la
concentracion de hidrogeno de forma local en el frente
de la fisura.
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