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— 7 enseignants-chercheurs
— 2 ingénieurs

— 6 techniciens Fissuration en corrosion sous contrainte
— 12 doctorants de I'acier inoxydable 316

- DOMAINES DE COMPETENCE

= Effet de 'environnement
= Meécanique et corrosion
*+  Oxydation a haute température

— Propriétés sensorielles
* lingénierie de perception
» physico-chimie des surfaces

. PARTENAIRES
— EDF, CEA, AREVA, DGA, Air Liquide,...
— Univ. Grenoble, Poitiers, ...
SINTEF, LANL,

225,000 Tum

Surface nanoporeuse

PG : Oxydation a haute température (alliages base nickel) dAl anodisé NS
Phénomeénes de fragilisation (alliages base Fer)




Oxydation a haute temperature
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Nickel pur, 48h a 1000°C

Des cavites tapissees d'oxyde
— transport de I'oxygene dans la structure

S. Perusin, 2004
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I Oxydation a haute temperature

Nickel Pur ..

- L

joint de =
grains

Formation de cavités (anr cavox)
Défauts ponctuels :
Injection de lacunes dans
le substrat (oxydation cationique)
et condensation

Impuretes :

Solubilité et transport de O
(cavités tapissées d'oxyde)

Carbone (C+20 - CO,?)
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Phénomenes de ségrégation
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Spectroscopie Auger
— Quantification des éléments en surface

Faisceau d'électrons

Electrons Auger

® Espece ségrégeante

— Segrégation des impuretés aux interfaces
— Fragilisation du matériau
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I Cinétique de ségrégation

e

Matériaux: Fe pur (gros grains) + 100ppm de P
Mesure AES: (FEG spot 150nm, 10 kV, 5nA), mesures sur le méme grain en

cours de recuit a 500 °C
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Utilisation de la méthode ART pour I'étude de la diffusion

— Defauts ponctuels dans le silicium
— Oxydation du silicium : premiers instants de formation de SIiO,

- Couplage LAMMPS / ART

P. GANSTER — GdR ModMat
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4 ART nouveau
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ART nouveau : Activation, Relaxation Technigue

N. Mousseau et G. T. Barkema,

Traveling through potential energy landscapes of disordered materials:
The activation-relaxation technique, Phys. Rev. E 57, 2419 (1998).

— EXplorer le « paysage énergétique » d'un systeme atomique

— déterminer des chemins de réaction, de
diffusion et les barrieres énergetigues associees
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Un événement ART
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Un événement :

Etat col
/' (q3NcoI1 Ecol) x
Etat initial Etat final

(quinit’ Einit) (qufinaI’ Efinal)
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I Diffusion de défauts ponctuels dans Si

Systeme : Silicium

Potentiel : F. H. Stillinger and T. A. Weber, Phys. Rev. B 31, 5262 (1985).

511 atomes de Si
Un événement :
Atome premier voisin de la

lacune et ses voisins
R_ <6 Ang.
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Diffusion de défauts ponctuels dans Si

2

Systeme : Silicium
Potentiel : F. H. Stillinger and T. A. Weber, Phys. Rev. B 31, 5262 (1985).
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Réaction de O sur une substrat de Si
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P. Ganster, L.K. Béland and N. Mousseau, Phys. Rev. B 86, 075408 (2012)

Modéle énergétique : potentiel de Watanabe (Stillinger-Weber)

Systeéme : 36 atomes d'oxygene + substrat de 864 atomes

Pour produire un événement, la méthode est appliquée de facon locale :

Choix d'un atome d'oxygeéne au hasard + atomes voisins (R<Rc)

~ Evénements impliquant la migration de I'oxygéne

P. GANSTER — GdR ModMat
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{1 Evolution du systéme : 6000 événements ART
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Evolution du systeme : 6000 événements ART
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I Etat de ARTn et évolution

ARTnN .. en télécharge libre sur http://physigue.umontreal.ca/~mousseau/

Couplage du code LAMMPS a la méthode ART nouveau

LAMMPS : http://lammps.sandia.gov/
Large-scale Atomic/molecular Massively parallel Simulator

Code de Dynamique Moléculaire, (CPU et GPU)

— nombreux potentiels d'interactions inteégrés

P. GANSTER — GdR ModMat 16


http://lammps.sandia.gov/
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I Diffusion d'une lacune dans Ni

Méthode ARTn coupléee a LAMMPS — Diffusion d'une lacune dans Ni
Potentiel EAM, SM Foiles et al, Phys. Rev. B, 33, 7983 (1986)

*
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i Perspectives et conclusions
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Diffusion de P dans Fe

- relaxer la géomeétrie
du joint de grain avec ART

— diffusion d'une impureté (P)

Couplage ab initio

— tester la stabilité des configurations
genérées par les potentiels empiriques

Appliquer la méthode a I'étude des court-circuits de diffusion
et de la migration de défauts ponctuels et d'impuretés

P. GANSTER — GdR ModMat 18
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Merci pour votre attention

P. GANSTER — GdR ModMat

19



	Diapo 1
	Diapo 2
	Diapo 3
	Diapo 4
	Diapo 5
	Diapo 6
	Diapo 7
	Diapo 8
	Diapo 9
	Diapo 10
	Diapo 11
	Diapo 12
	Diapo 13
	Diapo 14
	Diapo 15
	Diapo 16
	Diapo 17
	Diapo 18
	Diapo 19

