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Cu(Al)

Cu(Ag)

Basinski, Scr. Metall. (1972)

Statistique des dislocations en solution solide 

Motivations: 

Al(Mg)

Mishima, Trans. Jap. Inst. Of Met.  (1986)

Collaboration: S. Patinet PhD thesis, D. Rodney

11 nm

148 nm

Screw dislocation in Al(Mg)   cs= 2 at. %

V. P. Podkuyko, Criogenics (1978)
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Friedel-Mott-Suzuki [4]

ττττc ~ c

Friedel-Mott-Suzuki [4]

ττττc ~ c

Mott-Nabarro-Labush [2]

ττττc ~ c2/3

Mott-Nabarro-Labush [2]

ττττc ~ c2/3

Mishima, Trans. Jap. Inst. Of Met.  (1986)
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X=[110]

Y=[112]
Z=[111]

Pure Metal

Solid solution
(3% at. Al in Ni)

Lx=30 nm

L
z=

7
 n

mfcc crystal

Edge dislocation a/2[110](111)

τxz

τxz



4SRMP

X=[110]

Y=[112]

Z=[111]

Simulation avec un seul obstacle

Atomistic model: Embeded atom method (Murray S. Daw and M. I. Baskes PRB 1984)

Ni-Ni Angelo et al.: Modell. Simul. Mater. Sci. Eng. 3, 289 (1995).
Al-Al Voter and Chen: Mater. Res. Soc. Symp. Proc. 82, 175 (1987).
Ni-Al Rodaryet al.: Phys. Rev. B 70, 054111 (2004).

Mg-Mg X.-Y. Liu, P. P. Ohotnicky, J. B. Adams, C. L. Rohrer, and J. R. W. Hyland, Surf. Sci. 373, 357 (1996).
Al-Mg X.-Y. Liu, J. B. Adams, F. Ercolessi, and J. Moriarty, Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 4, 293 (1996)

Solid solution hardening in Ni(Al) and Al(Mg) 
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1D elastic line model:

Hirth & Lothe p. 315

Hypothèse: γI et d varient peu avec cs

Forces images

H. & L. p. 180
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dislocation-obstacle interaction potential

Al(Mg)

Ni(Al)
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• obstacles in plane contiguous to the glide plane
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CAl=3%

CAl=6%

CAl=9%
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V. P. Podkuyko, Criogenics (1978)

[L. Proville, J. Stat. Phys. 137, 717 (2009)]

Orowan relation :

ε = 0.1 % � dg = 1 mm

α = a0-a1ln(cs)

for dg = 100 nm
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G. P. Purja Pun and Y. Mishin, Philos. Mag. 89, 3245 2009.
Ni(Al)

Al(Mg)
M.I. Mendelevet al., Philos. Mag. 89, 3269 (2009).
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�ASS allows to capture the dislocation core details

� The 1D elastic line model allows scale transitions + goodunderstanding

Projects:

• study solid solution hardening in bcc (ELM model development) 
• effect of temperature in the elastic line model (solute atom diffusion)
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11 nm

148 nm

Screw dislocation in Al(Mg)   cs= 2 at. %
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Auteurs : D. Rodneya et  L. Provilleb

Modèle de tension de ligne pour une approche multi-echelle
de la formation des paires de décrochement

a) b) CEA, DMN Service de Recherches de Métallurgie Physique

Tension de ligne :

Potentiel de Peierls variable 
avec la contrainte appliquée

Lomer in Al

Profile d’un décrochement
Calcul atomistique +
Tension de ligne
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Prédictions du modèle de tension de ligne 
comparées au résultats de simulation atomistique

Profiles des paires de décrochement
à différentes contraintes

Enthalpie de formation en 
fonction de la contraintes

D. Rodney and L. Proville, Physical Review B, Vol. 79, 094108  (2009)

Dislocation de Lomer Al 
σ =500 MPa T = 20 K
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Conclusions

Dislocations cut nanophases under a radius rc, 
above Orowan loops are formed at low temperature

The loop formation is different for screw and edge

For cutting mechanism, the critical stress varies as r2

For Orowan mechanism, the log prefactor isµb(2-ν)/8(1-ν)
for edge dislocations

Projects:
• effect of solid solution
• effect of temperature (climb)
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II. Ni 3Al nanophase strengthening for Ni based alloys

Collaboration: B. Bako
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Depinning of a screw dislocation
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Ancrage d’une dislocation vis dans une solution solide
modèle CFC

Thèse de S. Patinet

PHYSICAL REVIEW B 78, 104109 (2008)

Etude à l’échelle atomique avec potentiels inter-atomique EAM

Calcul du seuil de décrochage statique

Contrainte critique résolue pour différents alliages
En fonction de la densité d’obstacles

(at. %)

� Bon accord expérience simulation
� différentes lois de durcissement pour 2 alliages FCC

Ni(Al) 6% at.

4 nm

11 nm

Attention taille de simulation << exp !!
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Collaboration: D. Rodney
INP Grenoble, Science et Ingénierie Matériaux Procédés

I. Peierls mechanism

�In bcc thermal activation of dislocation glide proceeds through kink pair nucleation on screw
� Interatomic forces model = Embedded Atom method
� Not yet efficient at modeling screw dislocation in bcc metals
� Lomer dislocation in Al-Al F. Ercolessi and J. Adams, Europhys. Lett.

D. Rodney and L. Proville, Phys. Rev. B 79, 094108 (2009). 
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Mécanisme de Peierls

Enthalpie d’activation d’une paire de décrochement sur
La dislocation vis modèle de Mendelev (Phil. Mag. 2003) pour Fe cc

L. Ventelon & F. Willaime
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L. Proville, Annals of Physics, 
accepted for publication 
http://lanl.arxiv.org/abs/0904.3357. 

L. Proville, J. Stat. Phys. 137, 717 (2009)

Conclusion: 
• le modèle de ligne élastique peut être développé afin d’intégrer la complexité
du niveau atomique.
• possibilité de paramétrer % calcul AB-initio� éviter artefact des potentiels EAM
• transition d’échelle vers DDD envisageable
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